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Call for Short (5 slides or less) Presentations for the  
BDEC2 Workshop in Kobe Japan 

 
Last year’s BDEC Report highlighted two momentous trends: The first is the transformation in 

scientific methods brought on by the ongoing revolution in machine learning. The second is the explosive 
proliferation of data generators spreading out across the “digital continuum,” from cloud and HPC data 
centers to major new instruments, sensor networks and cyber-physical systems in the vast “data 
periphery.”  With these trends in view, the goal of the BDEC2 workshop series, and the collateral 
activities of its working groups, is to help develop a plan for a new, shared, advanced cyberinfrastructure 
platform (ACP) that can support future-looking applications in science and engineering. The previous 
Bloomington meeting began the process of ensuring that the BDEC2 platform design will be firmly 
rooted in the requirements that future applications are likely to exhibit.  

The upcoming Kobe meeting will focus on the design of the ACP, so the profile of that design will 
need to reflect the nature of those application requirements. More specifically, we aim to develop a draft 
of a reference architecture for a future ACP, i.e., a “... design pattern that indicates how an abstract set of 
mechanisms and relationships realizes a predetermined set of requirements,” and which thereby guides 
the realization of actual systems based on that pattern.  

An initial draft the architecture document is available (http://bit.ly/bdec2-pf-draft), but it is still very 
much a work in process and will continue to be updated as meeting approaches. Of course, comments and 
suggestions are welcome. The primary objective of the Kobe meeting will be to catalyze a dialogue 
among participants in which that skeleton design becomes more well defined, addressing the common, 
basic mechanisms (i.e., services, protocols, software building blocks) that can be composed and used to 
meet a diverse set of application requirements.  

Accordingly, we invite workshop participants to submit presentations of no more than 5 slides 
addressing either the base level components/services/software building blocks or the most basic 
application requirements/patterns that future ACP must or should support. Here are a few examples of 
such services and/or application patterns include the following: 

 
1. Raw provisioning or containers of server cloud resources, so communities can pick their own 

stack, 
2. The high volume distribution of files from a single network location to multiple destinations 

distributed throughout the network within a limited period of time but without a requirement of 
extremely low latency or skew. 

3. A high quality Content Delivery Network (CDN), as in 2, but with the ability to process data 
anywhere along the branches of the tree. 

4. The application of a partially ordered graph consisting of in-situ data transformation and 
movement operations to data stored at multiple locations distributed throughout the network. 

5. Aggregation/merger of a set of data items from a distributed set of sources distributed throughout 
the network to a single network location with the application of compression of a global reduction 
function across the set. 

6. An object store with “DropBox” like functionality for data publishing. 
7. Automated resource management and arbitration. 
 



 v 

The organizers will review and categorize the submissions and will select presentations for short 
talks based upon relevance of submissions, strategic vision and expertise. However, all presentations 
submitted will be published online with the other products of the workshop. These short presentations are 
due by February. 14  and should be sent to Terry Moore (tmoore@icl.utk.edu ). If you have any 
questions, please contact BDEC2 workshop organizers: Jack Dongarra ( dongarra@icl.utk.edu ), Pete 
Beckman (beckman@mcs.anl.gov ), Geoffrey Fox (  gcf@indiana.edu ), and Dan Reed 
(dan.reed@utah.edu ). 
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P y C O M P Ss /C O M P Ss pr o gr a m mi n g m o d el

2

• T as k -b as e d pr o gr a m mi n g m o d el...

• ... B ut als o a w or kfl o w or c h e str at or s yst e m 

• T a s ks c a n b e s eri al t a s ks, m ulti -t hr e a d e d ( O p e n M P t a s ks), or p ar all el t a s ks ( M PI, m ulti-n o d e)

• Pr o vi d e s a pr o gr a m mi n g e n vir o n m e nt f or t h e c o n v er g e n c e of H P C a n d H D A

T a s k D e p e n d e c y Gr a p h

C o m p uti n g i nfr a str u ct ur e
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R u nti m e R es o ur c e M g mt.
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A n al ysi s

D at a M g mt .

M o nit ori n g

P yt h o n
bi n di n g
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A n n ot at e d
p yt h o n c o d e
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• Distri b ut e d st or a g e pl atf or m b a s e d o n o bj e ct s (i n cl u di n g m et h o d s)

• S u p p ort s J a v a a n d P yt h o n a p pli c ati o n s

• A si n gl e d at a m o d el t o m a n a g e tr a n s p ar e ntl y :
• P ersi st e nt a n d v ol atil e d at a

• L o c al a n d r e m ot e d at a

• F ull y i nt e gr at e d wit h t h e O O pr o gr a m mi n g m o d el

• C o d e i s li n k e d t o d at a

• E x pl oit s d at a l o c alit y

• I nt e gr at e d wit h
P y C O M P S s / C O M P S s t hr o u g h
a st or a g e i nt erf a c e 

d at a Cl a y pl atf or m

3
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C O M P Ss i n a f o g -t o-cl o u d ar c hit e ct ur e

• D e c e ntr ali z e d a p pr o a c h

• L o w er l a y er: l o w pr o c e s si n g, d at a g e n er ati o n

• Mi d dl e l a y er: f o g d e vi c e s, s o m e pr o c e s si n g, w or kfl o w or c h e str ati o n f o g-t o-f o g

• Hi g h l a y er: cl o u d, hi g h pr o c e s si n g, gl o b al c o ntr ol, f o g -t o-cl o u d
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A g e nt -b as e d a p pr o a c h  

• R u nti m e d e pl o y e d a s a mi cr o s er vi c e i n a n a g e nt

• A g e nt s ar e i n d e p e n d e nt, c a n a ct a s m a st er or w or k er i n a n a p pli c ati o n e x e c uti o n, 
a g e nt s i nt er a ct b et w e e n t h e m 

• S et of r e s o ur c e s i n t h e e x e c uti o n of a n a p pli c ati o n i s c o nfi g ur a bl e
• C a n b e l o c al t o a n a g e nt or r e m ot e i n ot h er a g e nts 

• d at a Cl a y pr o vi d e s d at a tr a n s p ar e ntl y r e g ar dl e s s of it s l o c ati o n 
• I n cl u di n g d at a r e c o v er y w h e n f o g n o d es dis a p p e ar 

• All d at a st or e d i n d at a Cl a y

• F e d er ati o n of 
d at a Cl a y i n st a n c e s

• C O M P S s s y nt a x 
u n c h a n g e d
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O bj e cti v es of r es e ar c h

• Pr o gr a m mi n g i nt erf a c e s: 
• E x pl or e gr a p hi c al or hi g h er -l e v el i nt erf a c e s t o d e s cri b e t h e w or kfl o ws 

• H o w t o b ett er i nt e gr at e t h e c o m p ut e a n d d at a fl o ws
• I nt e gr at e m et a d at a, e n a bl e d at a tr a c e a bilit y 

• B ett er i nt e gr ati o n wit h m a c hi n e l e ar ni n g pr o gr a m mi n g 
• I niti al e x p eri m e nt ati o n wit h T e n s or Fl o w a n d P y T or c h

• D e v el o p m e nt of di sli b , a P y C O M P S s b a s e d m a c hi n e l e ar ni n g di stri b ut e d 
li br ar y

• S u p p ort f or i nt er a cti vit y, st e eri n g

• A d d m or e i nt elli g e n c e t o t h e r u nti m e 
• U si n g m a c hi n e l e ar ni n g t e c h ni q u e s

• T a ki n g i nt o a c c o u nt p erf or m a n c e a s p e ct s, r e sili e n c e a n d e n er g y effi ci e n c y

• M o d elli n g a n d m etri c s
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C o nsi d eri n g a Cl e a n Sl at e
( or “ W h y G o C o m m a n d o ? ”)

Mi c a h B e c k

U ni v ersit y of T e n n es s e e, K n o x vill e
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F u n d a m e nt al g o al: A c hi e v e p ort a bilit y a cr o s s 
T h e C o nti n u u m

• H o w d o w e d o it ?
§ E n a bl e e xtr e m e a bstr a ct n es s i n s p e cifi c ati o n ( N ot 
n ati v e c o d e o nl y)

§ All o w as m a n y c h oi c es as p o s si bl e wit hi n t h e 
c o m m o n m o d el (l e as es vs. i n d efi nit e d ur ati o n)

§ All o w v er y w e a k as s u m pti o ns ( b est eff ort)
§ W or k at t h e l o w est l e v el p o s si bl e (l o c al )
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W h at d o es a cl e a n sl at e m e a n ? Virt u ali z ati o n.

• D efi ni n g a s er vi c e ar c hit e ct ur e t h at n e e d n ot ( b ut c a n) i n c or p or at e 
e xisti n g i nt erf a c es wit h o ut m o difi c ati o n. C u st o mi z a bl e as n e e d e d.

• N ot b ei n g b o u n d b y t h e c o n v e nti o n s a n d r ul es of c urr e nt s h ar e d 
i nfr astr u ct ur e

• Fr e e d o m t o d esi g n f or m a xi m u m utilit y t o s ci e ntifi c c o m m u niti es

• E x a m pl es of virt u ali z ati o n f or c o m m o n alit y: P O SI X, S R B, J a v a, P V M/ M PI

• “ L et’s n ot r e cr e at e w h at alr e a d y e xists ” is a m bi g u o u s:  
W hi c h diff er e n c es d o w e t a k e i nt o a c c o u nt i n “ alr e a d y e xists ” ?
It d e p e n d s o n w h at t h e m e a ni n g of “is t h e s a m e as ” is. 
( wit h a p ol o gi e s t o Bill Cli nt o n)
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D esi g ni n g a c o m m o n i nt erf a c e

• M o d el i m p ort a nt f u n cti o n alit y.
• O nl y i n cl u d e f e at ur es n e e d e d b y m o st of t h e 
c o m m u nit y.

• A v oi d v e n d or l o c k -i n.
• K e e p it si m pl e, g e n eri c a n d li mit e d!

• P ut e xisti n g pr o d u cts ( e. g., c o nt ai n ers, A W S, et c.) 
u n d er t h e h o o d (i. e., us e as i m pl e m e nt ati o n t o ols)
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T h e H o ur gl ass T h e or e m
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T o w a r d a n
A d v a n c e d C y b e ri nf r a s t r u c t u r e Pl a tf o r m

F e b r u a r y, 2 0 1 9
F. B o di n

E X D CI 2 S ci e n tifi c Di r e c t o r
h t t p: / / e x d ci. e u

A Q M O C o o r di n a t o r
h t t p: / / a q m o.i ri s a.f r
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B D E C R el a t e d 
B a c k g r o u n d A c ti vi ti e s

• E X D CI -2 T hi n k T a n k

• Ai r Q u ali t y & M O bili t y C E F -P r oj e c t

3 0 0 0 0 C P U / h o u r s 
p e r si m ul a t e d d a y

C o m m u ni c a ti o n 
h e t e r o g e n ei t y

St o r a g e h e t e r o g e n ei t y

C o m p u t a ti o n
h e t e r o g e n ei t y

N e w u s e r s / a p pli c a ti o n s
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S e n s o r D a t a f r o m B u s 
U s e of M L t o g e t m e a s u r e m e n t c o n t e x t
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A Q M O T e c h ni c al B a c k g r o u n d

• M a s si v e h e t e r o g e n ei t y i n c o m p u t e, n e t w o r k a n d 
s t o r a g e r e s o u r c e s
– At t h e t e c h ni c al l e v el
– At t h e g o v e r n a n c e l e v el m ul ti -o w n e r, m ul ti -t e n a n t

• S e n s o r s, w e a t h e r, t o p ol o g y  a n d si m ul a ti o n d a t a
– A c c u m ul a ti o n o v e r ti m e
– E d g e a n d H P C c o m p u ti n g  i n t h e s a m e w o r kfl o w

• M ul ti pl e ki n d s of n e t w o r k s ( L o R a , 4 G, W L A N)
– S o m e c o n n e c ti vi t y c a n b e i n t e r mi t t e n t
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W h a t H a v e W e L e a r n S o F a r ?

• F e d e r a ti o n of p ri v a t e a n d p u bli c i nf r a s t r u c t u r e s
– N e e d t o i n c r e a s e p e r m e a bili t y of s u p e r c o m p u ti n g s y s t e m s 

t o f a cili t a t e d a t a i nj e c ti o n
– C u r r e n tl y t o m a n y o n e -t o -o n e a g r e e m e n t s

• N e e d a f o r m ul a ti o n of a vi si o n f o r a f u t u r e s e r vi c e -
o ri e n t e d a r c hi t e c t u r e f r a m e w o r k 
– F o r H P C c o m p u t e a n d o t h e r c o m p u t e s e r vi c e s a s w ell a s 

s t o r a g e a n d o t h e r d a t a s e r vi c e s 
– B a si s f o r e x p r e s si n g a p pli c a ti o n s a s c o m pl e x w o r kfl o w s

• A r c hi vi n g d a t a i s u n d e r -e s ti m a t e d ( u n e p a t a t e c h a u d e )
– 5 0 K €  / p e t a b y t e s / y e a r s ( ~ A W S )

• T h e m ai n i s s u e i s p oli ti c al
– M a n y i nf r a s t r u c t u r e s i n sil o s c a n n o t b e f e d e r a t e d wi t h o u t a 

s t r o n g p oli ti c al will ( a n d f u n di n g )
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H o w t o G o F o r w a r d

• R e q ui r e s a ki n d of m e t a g o v e r n a n c e wi t h A PI s f o r
– E n r olli n g f a cili ti e s
– M o ni t o ri n g & l o g gi n g  & d e b u g gi n g
– Billi n g c a p a ci ti e s

• N e e d c o n vi n ci n g s e c u ri t y & p ri v a c y s ol u ti o n
– N e e d e d f o r a f u t u r e s e r vi c e-o ri e n t e d a r c hi t e c t u r e 

f r a m e w o r k

• C o m m o n m e t a d a t a a n d d a t a m a n a g e m e n t r ul e s
– W h a t a r e t h e c o m m o n m e t a -d a t a e c o s y s t e m -wi d e ?
– O n e f o c u s s h o ul d b e “ w h e n c a n w e e r a s e a d a t a s e t ? ”

• Hi g h c o n n e c ti vi t y
– T o all o w e x pl oi ti n g c o m pl e m e n t a ri ti e s b e t w e e n 

i nf r a s t r u c t u r e s
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C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

M ul ti - H y b ri d A c c el e r a t e d C o m p u ti n g
G P U + F P G A = ?

T ai s u k e B o k u
D e p ut y Dir e ct or, H P C Gr o u p L e a d er

C e nt er f or C o m p ut ati o n al S ci e n c e s

U ni v er sit y of T s u k u b a

2 0 1 9/ 0 2/ 2 1B D E C 2 @ K o b e1
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C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

G P U + F P G A -> C o m p et e or C oll a b or at e ?
n G P U f or

n U p t o 7 P, 1 4 P or 2 8 P F L O P S f or D P, S P or H P

n B ul k c o m p ut ati o n wit h l ar g e d e gr e e of c o n st a nt p ar all eli s m ( bi g SI M D)

n N o n -fr e q u e nt c o m m u ni c ati o n

n R e g ul ar c o m p ut ati o n wit h o ut e x c e pti o n

n Hi g h b a n d wi dt h d e m a n d t o m e m or y

n F P G A f or
n 1 0 P F L O P S f or S P, b ut r e c o nfi g ur a bl e f or a n y bit si z e

n L o w ~ m e di u m s p ati al p ar all eli s m b ut hi g h pi p eli n e d p ar all eli s m ( g at e l e v el)

n Hi g h p erf or m a n c e dir e ct n et w or k ~ 1 0 0 G b p s x 4

n Si m ult a n e o u s c o m p ut ati o n o n a n y br a n c h, e v er yt hi n g i s pi p eli n e d

n M e di u m b a n d wi dt h o n m e m or y -> H B M 2 s o o n

n M ulti -p h y si c s, p arti all y s eri al (t o b e b ottl e n e c k) a p p s r e q uir e b ot h

2 0 1 9/ 0 2/ 2 1B D E C 2 @ K o b e2
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C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

L ar g e s c al e l o gi c el e m e nt s a n d hi g h s p e e d e xt. li n k o n F P G A

2 0 1 8/ 1 1/ 1 4S C 1 8 B o F o n F P G A 
B e n c h m ar ki n g

3

N all at e c h 5 2 0 N wit h I nt el Str ati x 1 0 ( H -Til e)
wit h 2 M L E s , 2 4 0 M b m e m or y + 1 6 G b yt e D D R m e m or y

4 p or st of
1 0 0 G b p s
o pt. li n k
( Q S F P 2 8)

20



C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

M ulti -H y bri d A c c el er at e d C o m p uti n g i n C C S, U. T s u k u b a

2 0 1 8/ 1 1/ 1 4S C 1 8 B o F o n F P G A 
B e n c h m ar ki n g

4

2

 .

i n v o k e G P U/ F P G A k er n sl s
d at a tr a n sf er vi a P CI e
(i n v o k e d fr o m F P G A)

2

c oll e cti v e or s p e ci ali z e d
c o m m u ni c ati o n

• F P G A c a n w or k b ot h f or 
c o m p ut ati o n a n d c o m m u ni c ati o n 
i n u nifi e d m a n n er

• G P U/ C P U c a n r e q u e st 
a p pli c ati o n -s p e cifi c 
c o m m u ni c ati o n t o F P G A

Ai S : A c c el er at or i n S wit c h

21



O p e n C L -r e a d y m o d ul e s t o s u p p ort a p p s.

2 0 1 9/ 0 2/ 2 1B D E C 2 @ K o b e5

C o E : C h a n n el o v er Et h er n et
O p e n C L -r e a d y F P G A dir e ct li n k dri v er

_ _ k e r n e l  v o i d  s e n d e r ( _ _ g l o b a l  f l o a t *  r e s t r i c t  x ,  i n t n )  {
f o r  ( i n t i =  0 ;  i <  n ;  i + + )  {

f l o a t  v  =  x [ i ] ;
w r i t e _ c h a n n e l _ i n t e l ( n e t w o r k _ o u t ,  v ) ;

}

}

_ _ k e r n e l  v o i d  r e c e i v e r ( _ _ g l o b a l  f l o a t *  r e s t r i c t  x ,  i n t n )  {
f o r  ( i n t i =  0 ;  i <  n ;  i + + )  {

f l o a t  v  =  r e a d _ c h a n n e l _ i n t e l ( n e t w o r k _ i n ) ;
x [ i ]  =  v ;

}

}

s e n d e r c o d e o n F P G A 1

r e c ei v e r c o d e o n F P G A 2

O p e n C L -r e a d y G P U-F P G A D M A o n P CI e

C P U

F P G A G P U

_ _ k e r n e l  v o i d f p g a _ d m a ( _ _ g l o b a l  f l o a t * r e s t r i c t f p g a _ m e m ,
c o n s t u l o n g g p u _ m e m a d r ,

c o n s t u i n t i d _ a n d _ l e n )
{

c l d e s c _ t d e s c ;

/ /  D M A  t r a n s f e r  G P U  - >  F P G A
d e s c . s r c =  g p u _ m e m a d r ;

d e s c . d s t =  ( u l o n g ) ( & f p g a _ m e m [ 0 ] ) ;
d e s c . i d _ a n d _ l e n =  i d _ a n d _ l e n ;
w r i t e _ c h a n n e l _ i n t e l ( f p g a _ d m a ,  d e s c ) ;

u l o n g s t a t u s  =  r e a d _ c h a n n e l _ i n t e l ( d m a _ s t a t ) ;
}

di r e c ti o
n

vi a C P U F P G A - G P U D M A

G P U → F P
G A

1 7 1. 4 4

F P G A → G
P U

2 0 0. 6 0
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)
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C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

B
et

t
er

M e s h c al c ul ati o n s p e e d i n A R T m et h o d ( e arl y u ni v er s e si m ul ati o n) 24



Bl o c k di a gr a m of Al bir e o a n d D e n e b n o d e

C P U

P CI e n et w or k ( s wit c h)

G
P
U

G
P
U

F P G A

H C
A

H C
A

I nt er-F P G A 
dir e ct n et w or k
( 1 0 0 G b p s x 4)

N et w or k s wit c h
( 1 0 0 G b p s x 2)

C P U

P CI e n et w or k ( s wit c h)

G
P
U

G
P
U

F P G A

H C A H C A

I nt er-F P G A 
dir e ct n et w or k
( 1 0 0 G b p s x 4)

S I N G L E
N O D E
( wi t h F P G A )

N et w or k s wit c h
( 1 0 0 G b p s x 2)

C P U

P CI e n et w or k ( s wit c h)

G
P
U

G
P
U

F P G A

H C A H C A

N et w or k s wit c h
( 1 0 0 G b p s x 2)

C P U

P CI e n et w or k ( s wit c h)

G
P
U

G
P
U

F P G A

H C
A

H C
A

I nt er-F P G A 
dir e ct n et w or k
( 1 0 0 G b p s x 4)

S I N G L E
N O D E
( w / o F P G A )

N et w or k s wit c h
( 1 0 0 G b p s x 2)

Al bir e o ( w/ F P G A) D e n e b ( w/ o F P G A)
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T w o t y p e s of i nt er c o n n e cti o n n et w or k

F P G A F P G A F P G A

F P G A F P G A F P G A

F P G A F P G A F P G A
c o m p. 
n o d e

…

I B H D R 1 0 0/ 2 0 0 N et w or k ( 1 0 0 G b p s x 4/ n o d e)

F or all c o m p ut ati o n n o d e s ( Al bir e o a n d D e n e b) ar e c o n n e ct e d b y 
f ull-bi s e cti o n F at Tr e e n et w or k wit h 4 c h a n n el s of I nfi ni B a n d 
H D R 1 0 0 ( c o m bi n e d t o H D R 2 0 0 s wit c h) f or p ar all el pr o c e s si n g 
c o m m u ni c ati o n s u c h a s M PI, a n d al s o u s e d t o a c c e s s t o L u str e
s h ar e d fil e s y st e m.

c o m p. 
n o d e

c o m p. 
n o d e

…c o m p. 
n o d e

D e n e b n o d e s Al bir e o n o d e s

c o m p. 
n o d e

c o m p. 
n o d e

I nt er-F P G A dir e ct n et w or k
( o nl y f or Al bir e o n o d e s s )

I nfi ni B a n d H D R 1 0 0/ 2 0 0 n et w or k f or p ar all el pr o c e s si n g 
c o m m u ni c ati o n a n d s h ar e d fil e s y st e m a c c e s s fr o m all n o d e s

…
…

I nt er-F P G A t or u s n et w or k

6 4 of F P G A s o n Al bir e o n o d e s ( 2 
F P G A S/ n o d e) ar e c o n n e ct e d b y 8 x 8 
2 D t or u s n et w or k wit h o ut s wit c h
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C e n t e r f o r C o m p u t a ti o n al S ci e n c e s, U ni v. of T s u k u b a

A p pli c ati o n s a n d C oll a b or ati o n s

n M ulti -p h y si c s si m ul ati o n
n A str o p h y si c s

n Cli m at e ( hi g h d e n sit y L E S i n Cit y l e v el)

n P arti cl e p h y si c s (l o w l at e n c y c oll e cti v e c o m m.)

n ...

n AI

n G P U ( of c o ur s e) + F P G A

n ...

n C oll a b or ati o n

n O p e n A C C f or G P U a n d F P G A: wit h O R N L ( J. V ett er)

n F P G A f or H P C: wit h A N L ( F. C a p p ell o)

n F P G A dir e ct -li n k a n d r o ut er: R-C C S ( K. S a n o)

n G P U/ F P G A cl o u d si m ul ati o n: AI S T/ U -T o k y o ( T. K u d o h)

2 0 1 9/ 0 2/ 2 1B D E C 2 @ K o b e1 0
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Fr a n c k C a p p ell o, Ar g o n n e N ati o n al L a b or at or y

L o ss y c o m pr essi o n f or a n e w, s h ar e d, a d v a n c e d 
c y b eri nfr astr u ct ur e pl atf or m ( A C P)

+ m a n y E C P A p pli c ati o ns i n cl u di n g E X A F E L: ~ x 1 0 c o m pr essi o n wit h mi ni m al dist orti o n
We will n e e d t o d e al wit h l oss y s ci e ntifi c d at a:
G o o d n e ws: w e st art t o h a v e a g o o d u n d erst a n di n g of h o w t o p erf or m l oss y c o m pr essi o n
T h e ot h er g o o d n e ws f or C S r es e ar c h ers: a l ot of r es e ar c h is n e e d e d.

P et e’s di a gr a m
of A C P:
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B et w e e n e d g e a n d Cl o u d: 
• P us h a n d P ull m o d e s

P U L L m o d e ( m o stl y)
CI S C O st atisti c s: 
• A n n u al gl o b al I P tr affi c: 2. 3 Z B ( 1 0 ^ 2 1) i n 2 0 2 0
• I P vi d e o tr affi c will b e 8 2 p er c e nt of all I P tr affi c
> > 8 0 % of t h e I P tr affi c will b e l o s s y c o m pr e s s e d !

C o m pr essi o n is at t h e c or e 
of E d g e/ Cl o u d c o m p uti n g

P U S H m o d e ( m ostl y)
F a c e b o o k d at a: 
• St or e s m or e t h a n 2 4 0 billi o n p h ot o s ( all of t h a n is c o m pr e ss e d)
• Us ers u pl o a di n g 3 5 0 milli o n n e w p h ot o s e v er y si n gl e d a y
• D at a c e nt er d e pl o ys 7 p et a b yt e s of st or a g e e v er y m o nt h.

L o s s y c o m pr es si o n f or m u si c,
vi d e o, p h ot os, i m a g es
• is v er y w ell u n d erst o o d
• W e k n o w h o w t o c o m pr e ss (i m a g e, 

s o u n d pr o p erti e s)
• W e k n o w v er y w ell H u m a n 

p er c e pti o n à err or t ol er a n c e
• Err or t ol er a n c e v ali d f or all of u s
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N ot as si m pl e i n s ci e ntifi c d o m ai ns
• E a c h d at a s et, si m ul ati o n, i nstr u m e nt s, s e ns or n et w or k i s diff er e nt
• W e n e e d diff er e nt l os s y c o m pr e s si o n al g orit h m s
• N ot tri vi al at all t o u n d erst a n d t h e eff e ct of di st orti o n fr o m l os s y c o m pr e s si o n
• W e n e e d c o m pr e s si o n err or a s s e s s m e nt m et h o ds, t o ol s a n d m etri c s t o u n d erst a n d t h e n at ur e of 

c o m pr e s si o n err or ( Tr ust)
• All a p pli c ati o ns (t h at w e k n o w) a s k t o r e s p e ct us er s et p oi nt wi s e err or b o u n ds

D at a pr o d u c e d
b y s e n s ors / 
a p pli c ati o n s

D at a a c c ur a c y
r e q uir e d f or
a n al ysis/ c o m p ut ati o n 

L o s s y
C o m pr e s si o n

Al g orit h m
C o m p a ct

d at a m o d el

Err or pr o p erti e s
s p e cifi c ati o n

R a w d at as et
pr o p erti e s

S Z 2. 0: C R ~ 1 0 ( ~ 3 bits/ v al u e) at 
1 0 -3 err or b o u n d

C o s m ol o g y si m ul ati o n
Trilli o n s of P arti cl e s

R e s ults v ali d ati o n
3 k p c a bs ol ut e err or b o u n d

Fi g ur es fr o m C b e n c h ( E C P E X A S K Y)
Fi g ur es fr o m H A C C t e a m
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E C P E X A F E L : C o nt e xt of L C L S -II

-I n str u m e nt pr o d u c e s 2 D i m a g e s: 

-1 L C L S -II ar e a d et e ct or: 2 5 0 G B/ s 

-Wit h t o d a y t e c h n ol o g y: ~ x 1 0 0 0 s di s k s.

-D at a i s u n si g n e d i nt e g er s ( R A W, 
C ali br at e d), i n H D F 5 f or m at

-G o al: C R of 1 0 wit h err or b o u n d

à Tr u e C o -D e si g n ( al g orit h m, h ar d w ar e)

N
o 

c
o

m
pr

es
si

o
n

SZ
 c

o
m
pr

es
si

o
n

S E

S E

S E is a S el e ni u m at o m. A criti c al st e p i n S e -S A D 

cr yst all o gr a p h y is t o l o c at e t h e s e s el e ni u m 
at o m s.

E x a m pl e of c o m pr essi o n w or kfl o w

T. O. R a u b e n h ei m er f or t h e L C L S-II C oll a b or ati o n, S L A C, 
M e nl o P ar k, C A 9 4 0 2 5, U S A

6t h I nt er n ati o n al P arti cl e A c c el er at or C o nf er e n c e, V A, U S A, 

2 0 1 5, J A C o W P u bli s hi n g

Q u alit y/ err or a s s e s s m e nt

Diffr a cti o n 
P att er n

J P E G n ot g o o d: d o e s n ot 
r e s p e ct p oi nt wis e err or b o u n d

C o m pr e s si o n wit h S Z 2. 0:
-R ati o: 4
-S p e e d 1 2 0 M B /s / c or e

N e e d e d:
-R ati o: 1 0
-S p e e d 5 0 0 M B/s/ c or e

T his “ri n g ” i s t h e w at er dr o p
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W h y d o es it m att er f or a d v a n c e d c y b eri nfr astr u ct ur e pl atf or m ?

Us e c a s e s fr o m 6 E C P a p pli c ati o n s a n d m or e
( H A C C, L C L S 2, G A M E S S, N W C H E M, E X A A L T, Ur b a n):

-R e d u cti o n of st or a g e f o ot pri nt
-R e d u cti o n of I/ O, c o m m u ni c ati o n ti m e/ e n er g y
-F a st er e x e c uti o n st at e pr e s er v ati o n/ c o p y
-R e d u cti o n of m e m or y f o ot pri nt (r u n l ar g er pr o bl e ms) 
-C o m p ut ati o n a c c el er ati o n t h o u g h r e -c o m p ut ati o n a v oi di n g
-R e d u ci n g str e a mi n g i nt e n sit y (i n str u m e nts)

R e s e ar c h q u e sti o n s: 

• L os s y c o m pr e ssi o n w h e n AI i n t h e l o o p ?
• AI f or l oss y c o m pr e ssi o n ?
• L os s y c o m pr e ssi o n al g orit h ms f or diff er e nt a p ps
• F a st er l oss y c o m pr e ssi o n/ d e c o m pr e ssi o n al g orit h ms
• L os s y c o m pr e ssi o n ass e ss m e nt t o ols
• M ultil e v el/ pr o gr e ssi v e d e c o m pr e ssi o n: e. g. f or f e at ur e s e ar c h
• M or e …
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S c o p e a n d o bj e cti v e s

• A c o m m u nit y r e p o sit or y pr o vi di n g r ef er e n c e s ci e ntifi c d at as et s, c o m pr e ss ors 
(l o ssl e ss a n d l o ss y), a n d err or a n al ysis t o ols

• Si g nifi c a n c e: I m pr o v e t h e m et h o d ol o g y i n t h e d o m ai n b y pr o vi di n g r ef er e n c e 
i nf or m ati o n f or s ci e ntifi c d at a 
c o m pr e ss or us ers a n d d e v el o p ers

• C oll e cti o n of r e pr e s e nt ati v e d at as et s fr o m E C P a n d ot h er a p pli c ati o ns vi a dir e ct 
c o m m u ni c ati o n wit h a p pli c ati o n d e v el o p ers a n d us ers

• St or a g e of t h e d at as et s o n t h e P etr el s er v er at Ar g o n n e wit h T er a b yt e s of 
st or a g e c a p a cit y

• F ast a c c e ss t o t h e d at as et s usi n g Gl o b us a n d Gri d F T P
• A c c e ss o p e n t o p u bli c

I m p a ct

O p e n e d o n J ul y 1 st 2 0 1 8. Alr e a d y r e c o g ni z e d as a
r ef er e n c e s o ur c e of i nf or m ati o n f or t h e d e v el o p ers of t h e
m ai n l o ss y a n d l o ssl e ss c o m pr e ss ors 

S ci e ntifi c D at a R e d u cti o n B e n c h m ar ks ( S D R B e n c h )

Pr oj e ct a c c o m plis h m e nt

G o o gl e: S D R B e n c h
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I n d u stri al M at eri al s I n d u stri al M at eri al s 

D e si g n D e si g n –– A n E x e m pl ar f or A n E x e m pl ar f or 

B D E CB D E C

D r. Al o k C h o u d h a r y

H e n r y a n d I s a b el D e v e r P r o f e s s o r

E E C S a n d K ell o g g S c h o ol o f M a n a g e m e n t

N o r t h w e s t e r n U ni v e r si t y

c h o u d h a r @ e e c s. n o r t h w e s t e r n. e d u

S c a n ni n g El e ctr o n Mi cr o s c o p eS c a n ni n g El e ctr o n Mi cr o s c o p e

A. A gr a w al a n d A. C h o u d h ar y, “ P er s p e cti v e: M at eri al s i nf or m ati c s A. A gr a w al a n d A. C h o u d h ar y, “ P er s p e cti v e: M at eri al s i nf or m ati c s 
a n d bi g d at a: R e ali z ati o n of t h e “f o urt h p ar a di g m ” of s ci e n c e i n a n d bi g d at a: R e ali z ati o n of t h e “f o urt h p ar a di g m ” of s ci e n c e i n 
m at eri al s s ci e n c e, A P L M at eri al s, 4, 0 5 3 2 0 8 ( 2 0 1 6), m at eri al s s ci e n c e, A P L M at eri al s, 4, 0 5 3 2 0 8 ( 2 0 1 6), 
d oi: 1 0. 1 0 6 3/ 1. 4 9 4 6 8 9 4 d oi: 1 0. 1 0 6 3/ 1. 4 9 4 6 8 9 4 
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Pr o bl e m d efi niti o nPr o bl e m d efi niti o n

Ø Pr e di cti o n of pr o p erti e s of s a m pl e s u n d er c ert ai n pr o c e s si n g c o n diti o n sPr e di cti o n of pr o p erti e s of s a m pl e s u n d er c ert ai n pr o c e s si n g c o n diti o n s

11 22 33 44
55

66

I m a g e 2I m a g e 2
( S E M)( S E M)

M o d el s 1M o d el s 1 -- 66
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Pr o p ert y 1 H cj

Pr o p ert y 2 Pr o p ert y 2 H cjH cj

Ø T w o   i  m a g e   m o d e s :   C  O  M P  O ,   S E IT w o   i  m a g e   m o d e s :   C  O  M P  O ,   S E I

Ø T w o   t a r g e t s :   p o  w d e r,   a s   b u l k   o r  T w o   t a r g e t s :   p o  w d e r,   a s   b u l k   o r  
f or g ef or g e

Ø ei g ht p o siti o n s: C 0 0, C 1 0, C 2 0, ei g ht p o siti o n s: C 0 0, C 1 0, C 2 0, 
C 2 3, L 0 0, L 1 0, L 2 0, L 2 3C 2 3, L 0 0, L 1 0, L 2 0, L 2 3

Ø m a g nifi c ati o n s: x 2 0 0, x 1 0 0 0 a n d m a g nifi c ati o n s: x 2 0 0, x 1 0 0 0 a n d 
x 3 0 0 0 0x 3 0 0 0 0

Pr o p ert y 1 BrPr o p ert y 1 Br

Pr o p ert y 2 BrPr o p ert y 2 Br

I m a g e d at aI m a g e d at a

S o m e L e v el S o m e L e v el 
of Pr e di cti o n of Pr e di cti o n 
wit h Pr o c e s s wit h Pr o c e s s 
( n u m eri c al) ( n u m eri c al) 
d at a d at a 
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D e e p (tr a n sf er) l e ar ni n g D e e p (tr a n sf er) l e ar ni n g 

G o p al a kri s h n a n , K a st h urir a n g a n , et al. " D e e p C o n v ol uti o n al N e ur al N et w or k s 
wit h tr a n sf er l e ar ni n g f or c o m p ut er vi si o n -b a s e d d at a -dri v e n p a v e m e nt di str e s s 
d et e cti o n. " C o n str u cti o n a n d B uil di n g M at eri al s 1 5 7 ( 2 0 1 7): 3 2 2 -3 3 0.

Pr ePr e --tr ai n e d V G G 1 6 tr ai n e d V G G 1 6 
(tr u n c at e d (tr u n c at e d 

n et w or k)n et w or k)

E xtr a ct s e m a nti c E xtr a ct s e m a nti c 
i m a g e v e ct or s i m a g e v e ct or s 

fr o m V G G 1 6fr o m V G G 1 6

Tr ai n a gr a di e nt Tr ai n a gr a di e nt 
b o o sti n g b o o sti n g 
r e gr e s s orr e gr e s s or

\\cr o s s cr o s s 
v ali d ati o nv ali d ati o n

Pr e pr o c e s si n g Pr e pr o c e s si n g 

P C AP C A

Pr ePr e --tr ai n e d tr ai n e d 

V G G 1 6 V G G 1 6 (tr u n c at e d (tr u n c at e d 
n et w or k)n et w or k)

E xtr a ct s e m a nti c E xtr a ct s e m a nti c 

i m a g e v e ct or s i m a g e v e ct or s 
fr o m V G G 1 6fr o m V G G 1 6

C o n c at e n at e C o n c at e n at e 

t o g et h ert o g et h er

Tr ai n a gr a di e nt Tr ai n a gr a di e nt 

b o o sti n g b o o sti n g 
r e gr e s s orr e gr e s s or

cr o s s v ali d ati o ncr o s s v ali d ati o n

Pr e pr o c e s si n g Pr e pr o c e s si n g 

P C AP C A

• 2 5 pri n ci p al c o m p o n e nt s ( P C) ar e u s e d aft er P C A2 5 pri n ci p al c o m p o n e nt s ( P C) ar e u s e d aft er P C A

• T h e s u m m ati o n of e x pl ai n e d v ari a n c e of t h e s el e ct e d T h e s u m m ati o n of e x pl ai n e d v ari a n c e of t h e s el e ct e d 
P C s i s a b o ut 9 0 %P C s i s a b o ut 9 0 %

C o m bi n e d M o d elC o m bi n e d M o d el
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O b s er v ati o n s a n d I m p a ctO b s er v ati o n s a n d I m p a ct
Ø W or kfl o wW or kfl o w

Ø C o m pl e xC o m pl e x
Ø M a n y t e a m sM a n y t e a m s
Ø E a c h n e e d s e x p erti s e, r e s o ur c e s a n d a c c e s sE a c h n e e d s e x p erti s e, r e s o ur c e s a n d a c c e s s
Ø I n v ol v e s E x p eri m e nt s, si m ul ati o n s, I n str u m e nt s a n d M LI n v ol v e s E x p eri m e nt s, si m ul ati o n s, I n str u m e nt s a n d M L

Ø C o st I m pli c ati o n s ( s a vi n g s)C o st I m pli c ati o n s ( s a vi n g s)
• E. g., 2 o ut of 8 i m a g e ori e nt ati o n s h a v e pr e di cti v e v al u e = > si g nifi c a nt r e d u cti o n i n E. g., 2 o ut of 8 i m a g e ori e nt ati o n s h a v e pr e di cti v e v al u e = > si g nifi c a nt r e d u cti o n i n 

( 1) S E M s ( 2) p e o pl e ti m e, ( 3) s a m pl e m at eri al s = > M or e e x pl or ati o n s f a st er( 1) S E M s ( 2) p e o pl e ti m e, ( 3) s a m pl e m at eri al s = > M or e e x pl or ati o n s f a st er
• F e w er a n d r el e v a nt e x p eri m e nt sF e w er a n d r el e v a nt e x p eri m e nt s
• A v oi d hi g h erA v oi d hi g h er --e n d pr o c e s si n g st e p s f or n ote n d pr o c e s si n g st e p s f or n ot --s os o --pr o mi si n g c a n di d at e spr o mi si n g c a n di d at e s
• O nl y m o st i m p ort a nt l o c ati o n s/ m a g nifi c ati o n s f or S E MO nl y m o st i m p ort a nt l o c ati o n s/ m a g nifi c ati o n s f or S E M
• Milli o n s of $ $ $ or Billi o n s of Y e n s a vi n g sMilli o n s of $ $ $ or Billi o n s of Y e n s a vi n g s

Ø Di s c o v er y Di s c o v er y a n d a n d DD e si g n e si g n a c c el er ati o na c c el er ati o n
• I d e ntif y a n d e x pl or e t h e m o st pr o mi si n g m at eri al s I d e ntif y a n d e x pl or e t h e m o st pr o mi si n g m at eri al s 

• Di s c o v er t h e hi g h p erf or mi n g m at eri al s f a st erDi s c o v er t h e hi g h p erf or mi n g m at eri al s f a st er
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C a rl o s C o st a
D at a - C e ntri c S ol uti o n s ( D C S)
I B M T. J. W at s o n R e s e ar c h C e nt er, N Y U S A

c h c o st @ u s.i b m. c o m

C o n v e r g e d S oft w a r e 
Pl atf o r m f o r D at a A n al yti c s 
a n d E xt r e m e - S c al e 
C o m p uti n g 
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E m er gi n g I nt elli g e nt Di s c o v er y W or kfl o w s

§ E m er gi n g w or kfl o w s i m p o s e a p ar a di g m s hift fr o m si m ul ati o n-c e ntri c 
t o d at a -c e ntri c di s c o v er y

§ I n-sit u a n al yti c s a n d m a c hi n e l e ar ni n g f or si m ul ati o n st e eri n g a n d 
g e n er ati o n of  s urr o g at e m o d el s b e c o mi n g k e y pi e c e s t o e n a bl e 
n e xt -g e n w or kfl o w s

§ e. g., 3 o ut 6 2 0 1 8 G or d o n B ell fi n ali st s h a d s o m e s ort of 
si m ul ati o n + M L /D L + a n al yti c s h y bri d w or kfl o w

§ C h all e n g e i n d e pl o yi n g a n d i nt e gr ati n g di sj oi nt s oft w ar e pl atf or m s 
a n d e n a bli n g effi ci e nt d at a fl o w

L ar g e -s c al e si m ul ati o n

D at a A n al yti c s

M a c hi n e L e ar ni n g

d et e cti o n a n d 
cl a s sifi c ati o n, 

i nf er e n c e f or 

mi s si n g d at a

E xtr a cti o n 
of f e at ur e s 

f or tr ai ni n g

St e eri n g i n hi g h -
di m e n si o n al 
p ar a m et er s p a c e; 

i n-sit u pr o c e s si n g

Si m ul ati o n a n d r e al -
w orl d d at a f or 
tr ai ni n g 

P h y si c s -b a s e d 
r e g ul ari z ati o n

S urr o g at e m o d el s, 
e x e c uti o n a n d 

pl atf or m d e ci si o n s

Tr a diti o n al H P C 

Si m ul ati o n -c e ntri c

Bi g D at a A n al yti c s

D at a -c e ntri c

E m pl o yi n g D e e p L e ar ni n g M et h o d s t o 
U n d er st a n d W e at h er P att er n s ( L B L)

2 0 1 8 G or d o n B ell Pri z e

htt p s :// bit.l y/2 X 4 2 V ur
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C h all e n g e s i n a C o n v er g e d S oft w ar e Pl atf or m

Bif ur c at e d s oft w ar e 
d e v el o p m e nt 
p ar a di g m s , 
p erf or m a n c e a n d 
s c ali n g e x p e ct ati o n s

Di sti n ct s c h e d uli n g
( st at el e s s v s st at e f ull), 
d e pl o y m e nt a n d 
or c h e str ati o n
r e q uir e m e nt s a n d 
str at e gi e s

Di sj oi nt d at a 
m a n a g e m e nt 
a p pr o a c h e s a n d l a c k of 
a u nifi e d d at a fl o w 
m o d el

Di sti n ct I/ O a n d 
c o m p ut ati o n p att er n s 
wit h diff er e nt st or a g e
a n d c o m p uti n g m o d el s 

S p ar k

Li br ari e s
( S p ar k M L, Gr a p h X, …)

T e n s or Fl o w, C aff e, …

Arr o w

K er a s , P y T or c h, …

H a d o o p Di stri b ut e d 
Fil e s y st e m

H
ar

d
w
ar

e
pl

at
f
or

m

Virt u al M a c hi n e Cl o u d S er vi c e s

C o nt ai n er s ( D o c k er)

K u b er n et e s

I
nt

er
ac

ti
vit

y
(
e.

g.
 
J
u
py

t
er

)

C, C + +, F ortr a n,
C h ar m + +, … 

D S L

M PI/ O p e n M P

B at c h S c h e d ul er 
( S L U R M, L S F, Fl u x, … )

S y st e m M o nit ori n g

N u m eri c al Li br ari e s

C o nt ai n er s ( Si n g ul arit y, 
S hift er, …)

D F S + L o c al N o d e 
St or a g e I n-sit u pr o c e s si n g

G P U, a c c el er at or s, …

O bj e ct St or a g e L o c al N o d e St or a g e 

Vi
s
u
ali

z
at
i
o
n

S y st e m M o nit ori n g

Si m ul ati o n C o d e
Bi g D at a a n d M a c hi n e 

L e ar ni n g

B ar e -m et al

C o m p ut ati o n al S ci e n c e E c o s y st e m D at a S ci e n c e E c o s y st e m

Mi
d
dl

e
w
ar

e
S
ys

t
e

m 
S
of
t

w
ar

e
a
n
d 

m
a
n
a
g
e

m
e
n
t

St
or

a
g
e 

a
n
d

c
o

m
p
ut
i
n
g

G P U, a c c el er at or s, …

o n -pr e m ( x 8 6, P O W E R, A R M, RI S C-V, …) 

p u bli c/ pri v at e cl o u d

…

Hi g h er e x p e ct ati o n 
f or i nt er a cti v e
e x pl or ati o n s u p p ort

S u p p ort f or tr a n s p ar e nt 
cl o u d b ur sti n g a n d 
e d g e c o m p uti n g

…
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O ur a p pr o a c h f or a C o n v er g e d S oft w ar e Pl atf or m

P O W E R, x 8 6 cl u st er s, Z + G P U N V M e, 1 0 0 G b E/I B, S p e ctr u m S c al e

I nfr a str u ct ur e m a n a g e m e nt : I a a S

K V M B ar e -m et al n o d e O bj e ct st or e D o c k er R e gi str y

I B M Cl o u d Pri v at e

M L/ D L Tr ai ni n g a n d I nf er e n c e Bi g D at a A n al yti c s M o d eli n g a n d Si m ul ati o n

R
O p e n
F O A M

M at h
K er n el s S ci -Vi z

C o m p
C h e mi str y

I B M D at a B r o k er

A ut o
A er o s p a c e

Cli m at e
W e at h er

Lif e
S ci e n c e s

Fi n a n ci alOil & G a s

Hi g h P erf o r m a n c e S/ W St a c k
B at c h s c h e d .
S L U R M, Fl u x

k u b e -b at c h d
K 8 s b at c h s c h e d ul e

U bi q uit y 
St or a g e

K u b er n et e s T el e m etr y: 
E L K/ Pr o m ett h e u s

A PI Br o k er

O p e n S o ur c e
c o nt ri b uti o n s

V al u e -a d d 
c o m p o n e nt s

C o n c e pt 
P h a s e

S p e ctr u m 
M PI

S p e ctr u m 
L S F

S p e ctr u m
S y m p h o n y

X L C/ C
F ortr a n

O p e n M PI
G C C, G + +,
G F ortr a n

E S S L
B L A S, 

L A P A C K, 
A T L A S, …

D L a a SFf D L

D at a Br o k er I/ F

W at s o n St u di o ( L o c al)
O pti mi z e d S p ar k -b a s e d 

D at a A n al yti c s St a c k

G e n o mi c s A n al yti c sW or kfl o w s
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U nifi e d D at a fl o w wit h D at a Br o k er

Fil e s I / O
§ L o n g er l at e n c y
§ L e s s gr a n ul arit y
S o c k et s
§ L o n g er l at e n c y
§ M ulti pl e s o c k et s p er a p pli c ati o n
§ Di s c o v er y f or n e w a p p s i s c o m pli c at e d

D at a Br o k erD at a Br o k er
§ S h ar e d st or a g e f r a m e w or k f or d at a a n d 

m e s s a g e e x c h a n g e
§ Si m pl e A PI t o a c c e s s p er si st e nt or v ol atil e 

st or a g e t hr o u g h di stri b ut e d t u pl e - b a s e d 
gl o b al n a m e s p a c e sgl o b al n a m e s p a c e s

§ D at a Br o k er c a n b e a c c el er at e d vi a H / W 
s u p p ort

§ Di s c o v er y of a p p s vi a D at a Br o k er

v s.

M o d eli n g a n d 
Si m ul ati o n

A n al yti c s

Vi s u ali z ati o n

M L / D L

Fil e s y st e mFil e s y st e m

D at a Br o k er

K V n a m e s p a c e

K V n a m e s p a c e

K V n a m e s p a c e

K V n a m e s p a c e

a p p a p p a p p

htt p s:// git h u b. c o m /I B M/ d at a-br o k er

M o d eli n g a n d 
Si m ul ati o n

A n al yti c s

Vi s u ali z ati o n

M L/ D L D at a 
Br o k er

o n -pr e m

p u bli c cl o u d,
d e vi c e s

g R P C
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H y bri d W or kfl o w s at E xtr e m e S c al e

§ S p ar k -b a s e d t o ol b o x f or bi g d at a m a c hi n e l e ar ni n g at s c al e

§ Di stri b uti o n s, e sti m at or s, c o m bi n at or s, gr a p hi c al m o d el 
t e m pl at e s, s a m pl er s

§ All o w s c o m pl e x m o d el s t o utili z e a p pli c ati o n s p e cifi c 
u n d er st a n di n g 

§ D e m o n str at e d e xtr e m e -s c al e t o pi c m o d eli n g ( L at e nt Diri c hl et 
All o c ati o n) o n L L N L’ s Si err a

§ Si g nifi c a ntl y b ett er s c ali n g a n d p erf or m a n c e wit h o pti mi z e d 
s oft w ar e st a c k

L L N L’s 
S p ar k Pl u g
( st ati sti c al 
m o d eli n g )

C y b er s e c urit y 

a p pli c ati o n

D at a -dri v e n 

tr e at m e nt pl a n s

D at a mi ni n g a n d 

k n o wl e d g e di s c o v er y: 

t o pi c m o d eli n g

L L N L/I B M c oll a b or ati o n

§ M ulti s c al e fr a m e w or k t o si m ul at e t h e b e n di n g of Li pi d C ell 
m e m br a n e

§ I m p a ct s h o w m ol e c ul e s e nt er t h e c ell a n d k e y f or d e si g ni n g 
t ar g et e d dr u g s f or R A S-i niti at e d c a n c er

§ T h e W or k Fl o w ( W F) M a n a g er c o n n e ct s t w o s c al e s: D y n a mi c 
D e n sit y F u n cti o n al T h e or y ( D D F T) a n d c o ar s e gr ai n ( C G) 

§ D D F T si m ul ati o n ar e d e c o m p o s e d i nt o p at c h e s, a n d t h e W F 
M a n a g er f e e d s t h e m t o t h e m a c hi n e l e ar ni n g ( M L) i nfr a str u ct ur e, 
w hi c h m ai nt ai n s a pri orit y q u e u e of c a n di d at e p at c h e s

§ W F M a n a g er pi c k s t o p c a n di d at e s a n d u s e s t h e Fl u x r e s o ur c e 
m a n a g er t o st art n e w C G si m ul ati o n s

§ D at a tr a n sf er a n d m e s s a gi n g i s h a n dl e d t hr o u g h t h e D at a Br o k er
( D B R), a f a st, s y st e m-wi d e k e y -v al u e st or e

§ R u n s n ati v el y o n L L N L’ s Si err a

§ C o nt ai n eri z ati o n eff ort t o r u n o n I B M I C p

K n o wl e d g e Di s c o v er y - L L N L’ s S p ar k Pl u g Pr e ci si o n M e di ci n e - L L N L’ s S pl a s h W o r kfl o w
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I m pr o vi n g W or kfl o w M a n a g e m e nt 
S y st e m s

E w a D e el m a n, P h. D.
U ni v er sit y of S o ut h er n C alif or ni a,

I nf or m ati o n S ci e n c e s I n stit ut e

Bi g D at a a n d E x a s c al e C o m p uti n g 2

F e br u ar y 2 01 9, K o b e
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S ci e nti st @ I n str u m e nt

• N e e d f or r e al ti m e f e e d b a c k t o m a n a g e e x p eri m e nt

R a w D at a: 
u p t o 1 0^ 1 2 
e v e nt s p er 
s e c o n d 

Tr a n sl at e d 
D at a: 

Gi g a b yt e s 
t o Ter a b yt e s  

A c q ui siti o n 
R e d u c e d 
D at a: e. g. 
P o w d er 

Diffr a cti o n 
P att er n 

R e d u cti o n 
A n al y si s &  
Si m ul ati o n A n al y si s: P D F, 

M D si m ul ati o n, 
et c.  

F e e d b a c k g ui di n g c h a n g e s t o t h e e x p eri m e nt s et u p 

P ar a m et er
V al u e s

E q uli br at e
St a g e

Pr o d u cti o n
St a g e

C o h er e nt I n c o h er e nt

P o st- pr o c e s si n g
a n d Vi z

A m b e r 1 4A m b e r 1 4
U n p a c k

D at a b a s e

A P e g a s u s w or kfl o w w as d e v el o p e d t h at s h o w e d t h at n a n o di a m o n d s c a n e n h a n c e t h e 
d y n a mi c s of t R N A

It c o m p ar e d S N S n e utr o n s c att eri n g d at a wit h M D si m ul ati o n s b y c al c ul ati n g t h e 
e psil o n t h at b e st m at c h e s e x p eri m e nt al d at a

R a n o n a Cr a y X E 6 at N E R S C u si n g 4 0 0, 0 0 0 C P U h o urs, a n d g e n er at e d 3 T B of d at a.
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F urt h eri n g F urt h eri n g 
W or kfl o w W or kfl o w 

A ut o m ati o nA ut o m ati o n

3

<

<

<

<
>

<

<

>

> < >

W or kfl o w Ulti m at e W M S R e s o ur c e Pr o vi si o ni n g

pr o vi si o n
n e e d e d r e s o ur c e s

A n o m al y D et e cti o n

q u er y f or t a s k
r e s o ur c e n e e d s

P erf or m a n c e M o d eli n g
P erf or m a n c e M o d eli n g

& Si m ul ati o n

W or kfl o w E x e c uti o n W or kfl o w M o nit ori n g
& I nfr a str u ct ur e M o nit ori n g

Pr e di ct w or kfl o w 
b e h a vi or o n 
r e s o ur c e s<

<
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N et w or k Pr o vi si o ni n g

• W e pr e di ct e d c o m pl eti o n ti m e s of c urr e nt a n d f ut ur e w or kfl o w t a s k s a n d st art ti m e s 
f or d at a st a gi n g u n d er diff er e nt s c e n ari o s t o pr o vi si o n a p pr o pri at e c o m p ut e & 
n et w or k r e s o ur c e s

• W e d e v el o p e d m e c h a ni s m s t o ar bitr at e a n d pri oriti z e d at a fl o w s fr o m c o m p eti n g 
w or kfl o w s b y l e v er a gi n g a d v a n c e d n et w or k pr o vi si o ni n g t e c h n ol o gi e s li k e a virt u al 
S oft w ar e D efi n e d E x c h a n g e ( S D X)

4

Virt u ali z e d 
S D X

  

  

 

  

  

  

  

  

  

  

  

 

  

  

  

  

  

  

  

  

 

Sit e 1

O p e n Fl o w
C o ntr oll er Sit e 3Sit e 2

D at a Sit e

E x o G E NI Sli c e wit h Virt u al S D X + H T C o n d or P o ol s + D at a Sit e

D y n a mi c
C o n n e cti vit y

H T C o n d or
P o ol

H T C o n d or
P o ol

H T C o n d or
P o ol

  

  

  

  

  

  

  

  

S oft w ar e D efi n e d E x c h a n g e s ( S D X)
M e eti n g p oi nt of n et w or ks t o e x c h a n g e tr affi c, 
s e c ur el y a n d wit h Q o S , usi n g S D N pr ot o c ol s

Virt u al S D X
Virt u al o v erl a y a cti n g a s S D X wit h o ut p ersi st e nt 
p h ysi c al l o c ati o n

E x o G E NI virt u al S D X c a n m o dif y c o m p ut e, n et w or k, 
st or a g e t o s u p p ort c h a n gi n g d e m a n ds of S D X
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D at a D at a 
C oll e cti o n: C oll e cti o n: 

Ar c hit e ct ur e Ar c hit e ct ur e 
O v er vi e wO v er vi e w
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Vi s u ali z ati o n: Ti m e S eri e s D at a of W or kfl o w P erf or m a n c e

A v er a g e C P U Utili z ati o nC u m ul ati v e Ti m e S p e nt i n 
Us er a n d S yst e m E x e c uti o n

N u m b er of C o m p ut e T hr e a d sB yt e s R e a d a n d Writt e n
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W o r kfl o w P erf or m a n c e A n al y si s: A n o m al y D et e cti o n

7

1

2

• M ulti v ari at e t e c h ni q u e s, p arti c ul arl y M a c hi n e L e ar ni n g ( M L) al g orit h ms pr o vi d e t h e 
a p pr o pri at e t h e or eti c al f o u n d ati o n. 

• A p pl y M L al g orit h ms i n a t o p -d o w n a p pr o a c h.

• Us e w or kfl o w -l e v el p erf or m a n c e a n al ysis t o pr e di ct o v er all b e h a vi or of r u n ni n g w or kfl o w 
b y cl u st eri n g st atisti c all y si mil ar w or kfl o ws.        J o b/t as k -l e v el a n al ysis is tri g g er e d t o d et e ct 
f a ults a n d b ottl e n e c ks u si n g t a s k-l e v el m etri cs.

1

2
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E x pl ori n g t h e n e e d s of t hr e e “ e d g e c o m p uti n g” a p pli c ati o n s f or a n e w, s h ar e d, 
a d v a n c e d c y b eri nfr a str u ct ur e pl atf or m

− M a n uf a ct uri n g

− S ci e ntifi c i m a g e d at a pi p eli n e s

− Ur b a n s e n si n g pl atf or m s

B D E C 2 W or k s h o p, K o b e J a p a n, F e br u ar y 2 0 1 9

NI C O L A F E R RI E R

S e ni or C o m p ut er S ci e nti st
M at h e m ati c s a n d C o m p ut er S ci e n c e Di vi si o n
Ar g o n n e N ati o n al L a b or at or y, U S A
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2

E x a m pl e m a n uf a ct uri n g pr o c e s s:  Fl a m e S pr a y P yr ol y si s

E d g e C o m p uti n g f or M a n uf a ct uri n g:

Wit h J. Li b er a & S. C h a u d h uri, M at eri al s E n gi n e eri n g R e s e ar c h F a cilit y, A N L

• U s e d at a c oll e ct e d  t o d at e t o d e v el o p M L/ D L m o d el s 
• R el at e pr o c e s s p ar a m et er s t o o ut p ut m e a s ur e s

• P arti cl e si z e a n al y z er, fl a m e c ol or, fl a m e v ol u m e, 
o pti c al e mi s si o n s p e ctr o m et er, L a s er P LI F

• O pti mi z e pr o c e s s
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H P C or Cl o u d

3

D e v el o p m a c hi n e l e ar ni n g 
s urr o g at e m o d el( s)

C oll e ct d at a

Pr o c e s s c o ntr ol/f e e d b a c k
a cti v e l e ar ni n g 

C h ar a ct eri z e pr o d u ct, e. g. 
p arti cl e si z e di stri b uti o n s

B a y e si a n N e ur al 
N et w or k

T h er m o -c h e mi c al 
M o d el s

~ 2 0 p ar a m et er s:
• C o m p o siti o n
• G a s fl o w r at e s
• T e m p er at ur e
• N o z zl e g e o m etr y
• …
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Pr o c e s si n g pi p eli n e f or E M br ai n d at a

Wit h N. K a st h uri a n d P. Littl e w o o d,  U c hi c a g o & A N L

55



5

S e n s or s

P o w erf ul
P ar all el E d g e

C o m p uti n g

D e e p L e ar ni n g
Tr ai ni n g

R e d u c e d, C o m pr e s s e d d at a

N e w i nf er e n c e ( pr o gr a m c o d e)

W A G G L E P L A T F O R M VI SI O N

H P C/ Cl o u d

E d g e c o m p uti n g a n d d e e p 
l e ar ni n g wit h f e e d b a c k f or 
c o nti n u o u s i m pr o v e m e nt

LI D A R

S oft w ar e
D efi n e d
R a di o s

C a m er a s

H y p er s p e ctr al
I m a gi n g

Mi cr ofl ui di c
S e n s or s

Artifi ci al I nt elli g e n c e
D e e p L e ar ni n g I nf er e n c e

S e m a nti c
O ut p ut

S er v o s

A ct u at or s

D y n a mi c
a d a pt ati o n

Wit h P. B e c k m a n, R. S a n k ar a n & C. C atl ett, A N L
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E d g e C o m p uti n g
A p pli c ati o n s

• M a n uf a ct uri n g
• S ci e ntifi c [i m a g e] pi p eli n e s

• S m art citi e s
• Tr a n s p ort ati o n

• H e alt h
• S o ci al i m pli c ati o n

• S m art h o m e s/ b uil di n g s

S o m e Pl atf or m R e q uir e m e nt s

● A ut o m at e d r e s o ur c e m a n a g e m e nt

− Fl e xi bilit y

− J oi nt o pti mi z ati o n of 

c o m m u ni c ati o n a n d c o m p ut ati o n

● Oft e n l o w l at e n c y n e e d e d

● Pr o c e s s a n d cl o c k s y n c hr o ni z ati o n

● E d g e c o m p uti n g u p d at e s:

− D at a r e q uir e d f or tr ai ni n g M L

− N e w m o d el s/i nf er e n c e f or n o v el 

d at a, s e n s or s or d e vi c e 

pl a c e m e nt
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C urr e nt a n d f ut ur e pl a n s wit h A B CI C urr e nt a n d f ut ur e pl a n s wit h A B CI 
-- AI Bri d gi n g Cl o u d I nfr a str u ct ur e AI Bri d gi n g Cl o u d I nfr a str u ct ur e --

 
 

B D B ( B D A D D
, A ( D B D B ,(  

-B CC B ( CD D D D D C B ( CDB ) C BC D
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R P 2 9 9 PI S D T U S F U S

U ni v. T o k y o  / K a s hi w a II C a m p u s

 

C o m p uti n g N o d e
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3

1 A B

S y st e m
( 3 2 R a c k s)

R a c k
( 1 7 C h a s si s)

C o m p ut e N o d e
( 4 G P U s, 2 C P U s)C hi p s 

( G P U, C P U)

N o d e C h a s si s
( 2 C o m p ut e N o d e s) 

N VI DI A T e sl a V 1 0 0
( 1 6 G B S M X 2) 

3. 7 2 T B/ s M E M B W

3 8 4 Gi B M E M
  1 3 4 . .

1. 6 T B N V M e S S D

1. 1 6 P Fl o p s ( F P 6 4)
1 7. 2 P Fl o p s ( F P 1 6)

3 7. 2 P Fl o p s ( F P 6 4)
0. 5 5 E Fl o p s ( F P 1 6)

6 8. 5 P Fl o p s ( F P 6 4)
1. 0 1 P Fl o p s ( F P 1 6)

3 4. 2 T Fl o p s ( F P 6 4)
5 0 6 T Fl o p s ( F P 1 6)

G P U:
7. 8 T Fl o p s ( F P 6 4)
1 2 5 T Fl o p s ( F P 1 6)

C P U:
1. 5 3 T Fl o p s ( F P 6 4)
3. 0 7 T Fl o p s ( F P 3 2)

0. 5 5 0 E Fl o p s ( F P 1 6), 3 7. 2 P Fl o p s ( F P 6 4)
1 9. 8 8 P Fl o p s ( P e a k), R a n k e d # 5 T o p 5 0 0 J u n e 2 0 1 8

R a n k e d # 7 T o p 5 0 0 N o v. 2 0 1 8

1 3 1 T B/ s M E M B W

F ull Bi s e cti o n B W wit hi n R a c k
 2 . 0 5

1 0 8 8 C o m p ut e N o d e s
4 3 5 2 G P U s

B/ s M E M B W

1/ 3 of O v er s u b s cri pti o n B W
.

0
 

0
  

- 1    B 1
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S e a ml e s s a n d Si m ult a n e o u s P ar all el D e v el o p m e nt
b a s e d o n A B CI: AI Bri d gi n g Cl o u d I nfr a str u ct ur e

• T h e w orl d’s first l ar g e -s c al e O p e n AI I nfr a str u ct ur e
– O p e n, P u bli c, a n d D e di c at e d i nfr astr u ct ur e f or Al & Bi g D at a Al g orit h m s, S oft w ar e, a n d A p pli c ati o ns

– O p e n I n n o v ati o n Pl atf or m t o a c c el er at e j oi nt a c a d e mi c-i n d ustr y R & D f or AI, i nt er n ati o n al 
c oll a b or ati o ns ar e als o w el c o m e

4

U ni v ersiti e s
R e s e ar c h I n stit ut e s

C o m p a ni e s O p e n I n n o v ati o n Pl atf or m f or AI R & D
M a n uf a ct uri n g

A ut o n o m o u s
c ars

E d g e AI

Al g orit h m & S oft w ar e

R e al Bi g & C o m pl e x e d D at a

C o m p a ni e s

O w n C o m p a n y
& Cl o u d S yst e m

B u si n e s s A p pli c ati o n

F e e d b a c k
& R e vi e w
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A D C
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C E I A G
D A G

// /
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A D I E & D F

E
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…
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4 D G e o s p ati al I nf or m ati o n S yst e m + C P S M o bilit y O pti mi z ati o n E n gi n e

C u r r e nt S y s t e m : S m a r t p h o n e + G o o gl e M a p s ⇒

    
⇒⇒ 4 D Di s pl a y + C P S M o bili t y 4 D Di s pl a y + C P S M o bili t y (li f e, a m u s e m e n t, s e c u ri t y) (li f e, a m u s e m e n t, s e c u ri t y) + + 

W e a r a bl e D e vi c e s ( A R + V R)W e a r a bl e D e vi c e s ( A R + V R)

C P S M o bilit y O pti mi z ati o n E n gi n e

4 D ( P ositi o n + ti m e)
G e os p ati al I nf or m ati o n

+
W e ar a bl e D e vi c e s V R + A R

D at a
(I m a g er y + P oi nt)

K n o wl e d g e
4 D m a p =

p o siti o n( 3 D) + ti m e

P h y si c al C y b erD at a c oll e cti o n + M a p r e n e w al

P o siti o ni n g +
O pti mi z e d a cti o n b a s e d o n 

si m ul ati o n a n d bi g d at a a n al y si s

R e al o bj e ct s a n e v e nt s D y n a mi c 3 D m a p

O P E N AI I n f r a s t r u c t u r eO P E N AI I n f r a s t r u c t u r e

+

…

C y b er S p a c e

R e al -ti m e C al c ul ati o n

O n -D e m a n d C al c ul ati o n

D e e p C al c ul ati o n

M a cr o
A n al ysi s
L a y er

Mi d -l e v el
A n al ysi s
L a y er

Mi cr o
A n al ysi s
L a y er

Tr affi c n et w or k/
f a cilit y distri b uti o n

A p pl y t o Cit y Pl a n

R o a ds / Tr affi c /
P e d estri a n / V e hi cl es

B ottl e n e c k a n al ysis
O pti miz ati o n c al c ul ati o n

Q ui c k est Fl o w
c al c ul ati o n

C o n g esti o n -a d a pti v e r e al -
ti m e e v a c u ati o n g ui d a n c e

 R e v S o ci o n et w or k Str at ( 2 0 1 2) 6: 1 5- 2 8 2 0

 

Fi g u r e  3.  T h e u ni v ers all y q ui c k est fl o w ( a) a n d o n e of t h e q ui c k est fl o ws ( b) o n t h e d y n a mi c 

n et w or k i n Fi g ur e 1 ( a) i n w hi c h ,  a n d . S oli d li n es r e pr es e nt a 

fl o w, a n d a n u m b er att a c h e d t o e a c h n o d e r e pr es e nts t h e a m o u nt of s u p pl y t h at p ass es t h at n o d e 

(f or a si n k n o d e it r e pr es e nts t h e a m o u nt of s u p pl y t h at r e a c h es it). 

 

Fi g u r e  4.  Ill ustr ati o n of a d y n a mi c fl o w ( a) a n d its ti m e- e x p a n d e d n et w or k ( b) us e d t o fi n d a 

u ni v ers all y  q ui c k e st  fl o w  w h er e  t h e  tr a nsit  ti m e  of  all  ar c s  is  1. 

r e pr es e nts t h e s et of s u p er si n ks at ti m e . 

c h a n g e t h e ori gi n al pr o bl e m t o a si n gl e s o ur c e pr o bl e m. 

3   T h e e m e r g e n c y e v a c u ati o n pl a n ni n g m o d el 

B as e d o n t h e a b o v e pr e p ar ati o n, w e f or m ul at e t h e e m er g e n c y e v a c u ati o n m o d el. H er e 

w e pr o p os e t w o m o d els wit h o ut/ wit h t h e c a p a cit y c o nstr ai nt of si n ks (r ef u g es). 

 R e v S o ci o n et w or k Str at ( 2 0 1 2) 6: 1 5- 2 8 2 0

 

Fi g u r e  3.  T h e u ni v ers all y q ui c k est fl o w ( a) a n d o n e of t h e q ui c k est fl o ws ( b) o n t h e d y n a mi c 

n et w or k i n Fi g ur e 1 ( a) i n w hi c h ,  a n d . S oli d li n es r e pr es e nt a 

fl o w, a n d a n u m b er att a c h e d t o e a c h n o d e r e pr es e nts t h e a m o u nt of s u p pl y t h at p ass es t h at n o d e 

(f or a si n k n o d e it r e pr es e nts t h e a m o u nt of s u p pl y t h at r e a c h es it). 

 

Fi g u r e  4.  Ill ustr ati o n of a d y n a mi c fl o w ( a) a n d its ti m e- e x p a n d e d n et w or k ( b) us e d t o fi n d a 

u ni v ers all y  q ui c k e st  fl o w  w h er e  t h e  tr a nsit  ti m e  of  all  ar c s  is  1. 

r e pr es e nts t h e s et of s u p er si n ks at ti m e . 

c h a n g e t h e ori gi n al pr o bl e m t o a si n gl e s o ur c e pr o bl e m. 

3   T h e e m e r g e n c y e v a c u ati o n pl a n ni n g m o d el 

B as e d o n t h e a b o v e pr e p ar ati o n, w e f or m ul at e t h e e m er g e n c y e v a c u ati o n m o d el. H er e 

w e pr o p os e t w o m o d els wit h o ut/ wit h t h e c a p a cit y c o nstr ai nt of si n ks (r ef u g es). 

- S C A L E

- e d g ef a c t o r

- S C A L E

- e d g ef a c t o r

- B F S Ti m e

- Tr a v e r s e d e d g e s

- T E P S

In p u t p a r a m e t e r s R e s ul t sG r a p h g e n e r a ti o n  G r a p h c o n s t r u c ti o n

T E P S
r ati o

V ali d a ti o nB F S

6 4 I t e r a ti o n s

- S C A L E
- e d g ef a c t o r

- S C A L E
- e d g ef a c t o r
- B F S Ti m e
- Tr a v e r s e d e d g e s
- T E P S

In p u t p a r a m e t e r s R e s ul t sG r a p h g e n e r a ti o n  G r a p h c o n s t r u c ti o n

T E P S
r ati o

V ali d a ti o nB F S

6 4 I t e r a ti o n s

R e al W orl d R e al W orl d
M o d eli n g R e al W orl d O pti mi z ati o n / Si m ul ati o n F e e d b a c k / C o ntr ol R e al W orl d

L o n g T er m

Mi d T er m

S h ort T er m

A d a pti v e tr affi c 
s c h e d uli n g p er e v e nts

“ Pr es e nt ” cr o w d 
a n d f a ciliti es

Cit y

C o m m u nit y

Vi ci nit y

B ottl e n e c k a n al ysis
O pti miz ati o n c al c ul ati o n

4 D -GI S

N e w G e n er ati o n P ers o n al N a vi g ati o n S y st e m
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C o n v er g e n c e of e q u ati o n b a s e d m o d eli n g a n d d at a 
a n al yti c s o n H P C r e s o ur c e s: 

e x a m pl e of a c c el er ati n g fi nit e -el e m e nt e art h q u a k e 
si m ul ati o n wit h d at a a n al yti c s

E art h q u a k e R e s e ar c h I n stit ut e, T h e U ni v er sit y of T o k y o

K o h ei F ujit a

B D E C 2 m e eti n g @ K o b e, J a p a n
F e b. 2 0 -2 1, 2 0 1 9

64



C o n v er g e n c e of e q u ati o n b a s e d m o d eli n g 
a n d d at a a n al yti c s o n H P C r e s o ur c e s

• E q u ati o n b a s e d m o d eli n g a n d d at a a n al yti c s h a v e diff er e nt 
c h ar a ct eri sti c s

• E q u ati o n b a s e d m o d eli n g: Hi g hl y pr e ci s e, b ut c o stl y
• D at a a n al yti c s: F a st i nf er e n ci n g, b ut a c c ur a c y n ot a s hi g h

• M or e effi ci e nt c o m p ut ati o n i s e x p e ct e d b y u si n g b ot h m et h o d s 
t o c o m pl e m e nt e a c h ot h er o n H P C r e s o ur c e s

• W e h a v e b e e n c o n d u cti n g r e s e ar c h o n t hi s t o pi c f o c u s e d o n 
e art h q u a k e si m ul ati o n pr o bl e m s

• I n S C 1 7 b e st p o st er [ 1], w e u s e d d at a g e n er at e d b y e q u ati o n b a s e d 
m o d eli n g f or d at a a n al yti c s tr ai ni n g

• I n S C 1 8 G or d o n B ell Pri z e Fi n ali st p a p er [ 2], w e tr ai n e d artifi ci al n e ur al 
n et w or k t o a c c el er at e e q u ati o n b a s e d m o d eli n g

2

[ 1] Ts u y o s hi I c hi m ur a, et al., AI wit h S u p er-C o m p ut e d D at a f or M o nt e C arl o E art h q u a k e H a z ar d Cl a s sifi c ati o n, S C 1 7 R e s e ar c h P o st er
[ 2] Ts u y o s hi I c hi m ur a, et al., A F a st S c al a bl e I m pli cit S ol v er f or N o nli n e ar Ti m e-E v ol uti o n E art h q u a k e Cit y Pr o bl e m o n L o w -Or d er e d 
U n str u ct ur e d Fi nit e El e m e nt s wit h Artifi ci al I nt elli g e n c e a n d Tr a n s pr e ci si o n C o m p uti n g, Pr o c e e di n g s of S C 1 8
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E x a m pl e of u si n g d at a a n al yti c s t o a c c el er at e 
e q u ati o n b a s e d m o d eli n g

• T ar g et: S ol v e A x = f i n u n str u ct ur e d i m pli cit fi nit e-el e m e nt 
ur b a n e art h q u a k e si m ul ati o n

• Diffi c ult y i n u si n g d at a a n al yti c s i n s ol v er
• D at a a n al yti c s r e s ult s ar e n ot al w a y s a c c ur at e
• W e n e e d t o d e si g n s ol v er al g orit h m t h at e n a bl e s r o b u st a n d c o st 

eff e cti v e u s e of d at a a n al yti c s
• W e al s o n e e d t o c o n si d er u nif or mit y of c o m p ut ati o n f or s c al a bilit y 

o n H P C r e s o ur c e s

• U s e i nf or m ati o n of u n d erl yi n g g o v er ni n g e q u ati o n
• G o v er ni n g e q u ati o n’ s c h ar a ct eri sti c s wit h di s cr eti z ati o n c o n diti o n s 

s h o ul d i n cl u d e i nf or m ati o n a b o ut t h e diffi c ult y of c o n v er g e n c e i n 
s ol v er

• E xtr a ct p art s wit h b a d c o n v er g e n c e u si n g artifi ci al n e ur al n et w or k 
a n d e xt e n si v el y s ol v e e xtr a ct e d p art i n pr e c o n diti o n er

• S a m e s ol uti o n o bt ai n e d wit h l e s s c o m p ut e c o st

3

W h ol e cit y m o d el

E xtr a ct e d p art b y AI 
( a b o ut 1/ 1 0 of m o d el)
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P erf or m a n c e of d at a a n al yti c s e n h a n c e d s ol v er o n K 
c o m p ut er/ S u m mit
• F L O P c o u nt of d at a a n al yti c s e n h a n c e d s ol v er d e cr e a s e d b y 5. 5 6 -ti m e s fr o m P C G E ( st a n d ar d s ol v er; 

C o nj u g at e Gr a di e nt s ol v er wit h bl o c k J a c o bi pr e c o n diti o ni n g), a n d 1. 3 2 ti m e s fr o m a n o n d at a a n al yti c s 
e n h a n c e d S C 1 4 s ol v er

• F a st a n d s c al a bl e o n b ot h C P U b a s e d K c o m p ut er a n d G P U a c c el er at e d S u m mit

4

0 1 0 0 0 0 2 0 0 0 0 3 0 0 0 0 4 0 0 0 0
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■ D at a a n al yti c s e n h a n c e d s ol v er ■ S C 1 4 s ol v er ■ St a n d ar d s ol v er ( P C G E)

W e a k s c ali n g o n K c o m p ut er W e a k s c ali n g o n S u m mit

0 5 0 0 1 0 0 0 1 5 0 0 2 0 0 0 2 5 0 0

2 4 5 7 6

1 2 2 8 8
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S u m m ar y a n d f ut ur e i m pli c ati o n s

• E q u ati o n b a s e d m o d eli n g c a n b e a c c el er at e d u si n g d at a 
a n al yti c s b y c ar ef ul d e si g n of al g orit h m s

• W e a c c el er at e d e art h q u a k e si m ul ati o n b y d e si g ni n g a s c al a bl e s ol v er 
al g orit h m t h at c a n r o b u stl y i n c or p or at e d at a a n al yti c s

• I d e a of a c c el er ati n g si m ul ati o n s wit h d at a a n al yti c s e x p e ct e d t o b e 
g e n er ali z a bl e f or ot h er t y p e s of e q u ati o n b a s e d m o d eli n g

5
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H E P C h all e n g es f or 
H P C

Mari a Gir o n e
C E R N o p e nl a b C T O  a n d C E R N C o or di n at or f or H P C  E ur o p e 
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Y e ar

2 0 1 8 2 0 2 0 2 0 2 2 2 0 2 4 2 0 2 6 2 0 2 8
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2 0
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6 0

8 0

1 0 0

R u n 2 R u n 3 R u n 4

R e s o ur c e n e e d s
( 2 0 1 7 C o m p uti n g m o d el)

Fl at b u d g et m o d el
( + 2 0 %/ y e ar)

A T L A S Pr eli mi n ar y

Y e ar

2 0 1 8 2 0 2 0 2 0 2 2 2 0 2 4 2 0 2 6 2 0 2 8

Di
sk

 
St

or
ag

e [
P
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1 0 0 0

2 0 0 0

3 0 0 0

4 0 0 0

5 0 0 0

R u n 2 R u n 3 R u n 4

R e s o ur c e n e e d s
( 2 0 1 7 C o m p uti n g m o d el)

Fl at b u d g et m o d el
( + 1 5 %/ y e ar)

A T L A S Pr eli mi n ar y

E v e n wit h t e c h n ol o g y 
i m pr o v e m e nts t h er e is a h u g e 
r es o ur c e g a p
• E x pl ori n g n e w t y p es of 

c o m p uti n g r es o ur c es li k e H P C 
c e ntr es a n d a c c el er at e d 
ar c hit e ct ur es  

T h e L H C U p gr a d e Pr o gr a m
L a u nc h e d i n 2 0 1 0, t h e L H C pr o gr a m m e is o nl y o n e t hir d 
c o m pl et e
• T h e HL -L H C u p gr a d e d acc el er at or will u nl e as h a n or d er 

of m a g nit u d e m or e e v e nts of m uc h hi g h er c o m pl exit y
• M aj or d et ect or u p gr a d es pl a n n e d f or ALI C E a n d L H C b

f or R u n 3 a n d ATL A S a n d C MS f or R u n 4
• D at a s el ecti o n r at es g o fr o m 1 k Hz t o 1 0 k Hz

• M aj or c o m p uti n g m o d el a n d s oft w ar e r e visi o ns 
o n g oi n g f or all ex p eri m e nts
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L H C D at a C h all e n g e s
• H E P a p pli c ati o ns i n v ol v e t h e i n p ut a n d o ut p ut of l ar g e d at a v ol u m es

• R e c o nstr u cti o n a p pli c ati o ns  r e a d r a w d at a t o fi n d a n d writ e p h ysi cs 
o bj e cts. T h e y t a k e a c o nst a nt str e a m of i n p ut d at a

• Si m ul ati o n a p pli c ati o ns ar e pr o c essi n g i nt e nsi v e a n d pr o d u c e l ar g e 
o ut p ut d at a

• T h e c h all e n g e is d eli v eri n g d at a t o a n d fr o m t h e pr o c essi n g r es o urc es

• T h e L H C c o m m u nit y h as d e v el o p e d d at a m a n a g e m e nt s yst e ms t o r e pli c at e 
d at a b et w e e n sit es a n d t o str e a m d at a t o r u n ni n g pr o c ess es
• C urr e ntl y m o v es 8 0 P B p er m o nt h b et w e e n b et w e e n pr o d u cti o n a n d 

pr o c essi n g a n d ar c hi vi n g c e nt ers
• D at a is a c c ess e d b y c e ntr al pr o d u cti o n a n d t h o us a n ds of a n al ysis us ers

• At H L -L H C t h e d at a will r e a c h t h e e x a -s c al e b ot h i n t ot al v ol u m e a n d i n 
m o v e m e nt
• W e ar e l o o ki n g t o i m pr o v e s ol uti o ns f or D at a Or g a niz ati o n 

M a n a g e m e nt a n d A c c ess ( D O M A) M ari a Gir o n e

C E R N o p e nl a b C T O
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H a n d s h a ki n g wit h H P C c e nt er s 
• L H C w or kfl o w s h a v e p e c uli ar a s p e ct s wit h r e s p e ct t o m or e st a n d ar d “ H P C ” 

w or kfl o w s 
• Ar c hit e ct ur e ( diffi c ult t o o v er c o m e x 8 6 _ 6 4 a s pri m ar y ar c h) 

• C o d e is milli o ns of li n es writt e n b y h u n dr e ds of p e o pl e o v er m a ny y e ars
• D at a i nt e n si v e : fr o m l o w I / O t o v er y hi g h I / O 

• N e e d f or r e m ot e d at a a c c e s s e s ( p o s si bl y m e di at e d b y e d g e c a c h e s ) 

• N e e d f or l o c al virt u ali z ati o n ( d o c k er, s hift er, si n g ul arit y, r e al V M s, ...) 

• N e e d t o a c c e s s r e m ot e s er vi c e s ( p o s si bl y m e di at e d b y e d g e s er vi c e s ) 

• W or kfl o w s ar e hi g hl y p ar all eli z e d, i n v ol vi n g 1 0 s of t h o u s a n d s of i n d e p e n d e nt r u n ni n g 
pr o c e s s e s

• C V M F S pr ef err e d s oft w ar e di stri b uti o n s ol uti o n ( b ut c a n b e w or k e d ar o u n d wit h c o nt ai n ers) 

• W or kfl o w M a n a g e m e nt s y st e m s c urr e ntl y a b s ol ut el y r e q uir e o ut g oi n g n et w or k fr o m t h e 
w or k er n o d e s d u e t o t h e ti g ht c o u pli n g wit h c e ntr al w or kfl o w m a n a g e m e nt

• Oft e n m or e t h a n o n e sit e is pr o c essi n g i n p ar all el 

s c al e d at a v ol u m e s

M ari a Gir o n e

C E R N o p e nl a b C T O
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C E R N w as a n e arl y a d o pt er a n d c o nti n u e d l e a d er i n 
virt u aliz ati o n t hr o u g h O p e n St a c k 

• All o ws f or fl e xi bl e a n d d y n a mi c d e pl o y m e nt
• M o vi n g t o c o nt ai n ers f or e v e n m or e fl e xi bilit y

• E x p ertis e fr o m L H C e x p eri m e nts i n virt u aliz e d 
e n vir o n m e nts w as criti c al f or cl o u d d e pl o y m e nts 
a n d o p p ort u nisti c H P C a c c ess

• C o m m o n i nt erf a c e s b et w e e n H P C c e nt er s will b e 

n e e d e d f o r a ut h o ri z ati o n, a c c e s s, di s c o v er y, a n d 
s u b mi s si o n

• O u r a d o pti o n of H P C sit e s h a v e e a c h b e e n s o f ar 

eff o rt i nt e n si v e c u st o m d e pl o y m e nt s

• W e w o ul d li k e t o d e v el o p d e m o n str at o r s t o s h o w 

a l o w er c o st of a d o pti o n at n e w H P C sit e s

M ari a Gir o n e

C E R N o p e nl a b C T O

3 0 0 k C o r e s

P r o vi si o ni n g M o d el

O p e n St a c k R e s o u r c e P r o vi si o ni n g

( > 1 p h y si c al d at a c e ntr e )

H T C o n d o r @ C E R N

P u bli c 

Cl o u d

V M sC o n t ai n e r s
B a r e M e t al a n d 

H P C

I T & 
Ex p eri me nt 
S er vic es

L o c al U s er s CI / C D

A PI s

C LI s

G UI s

E x p eri m e nt G ri d

V ol u nt e er 

C o m p uti n g
P R A C E ?
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M ari a Gir o n e

C E R N o p e nl a b C T O

A c hi e vi n g s ust ai n a bl e H E P c o m p uti n g f or t h e H L -L H C a n d t h e 
u p gr a d e pr o gr a m r e q uir es c h a n g e
• C P U e v ol uti o n is n ot a bl e t o c o p e wit h t h e i n cr e asi n g 

d e m a n d of p erf or m a n c e
• D e p e n di n g o n t h e a p pli c ati o n, G P Us c a n pr o vi d e b ett er 

p erf or m a n c e a n d e n er g y effi ci e n c y

T h e H P C c e nt ers ar e h u g e pr o c essi n g r es o ur c es a n d ar e oft e n 
e arl y a d o pt ers of a c c el er at e d h ar d w ar e
• W e h a v e a n a cti v e R & D pr o gr a m t o e x pl oit t his t e c h n ol o g y 

T h e n e xt f e w y e ars ar e a g o o d o p p ort u nit y t o e m br a c e a 
p ar a di g m s hift t o w ar ds m o d er n h et er o g e n e o us c o m p ut er 
ar c hit e ct ur es a n d s oft w ar e t e c h ni q u es:
• H et er o g e n e o us C o m p uti n g
• M a c hi n e L e ar ni n g ( a v er y a cti v e ar e a of d e v el o p m e nt i n H E P)

H et er o g e n o u s ar c hit e ct ur e s 
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O utl o o k
H E P i s f a ci n g a h u g e r e s o ur c e g a p f or H L -L H C a n d w o ul d li k e t o b e a bl e 
t o utili z e t h e H P C c e nt er s
• E x a -s c al e d at a n e e d s e x a -s c al e c o m p uti n g

H E P a p pli c ati o n s h a v e u ni q u e c h all e n g e s i n t er m s of d at a a c c e s s a n d 
d at a pr o d u cti o n
• W e w o ul d li k e t o w or k wit h t h e H P C c e nt er s t o a d dr e s s pr o c e s si n g c h all e n g e s 

of d at a i nt e n si v e s ci e n c e s

W e ar e u n d ert a ki n g a m aj or i niti ati v e i n s oft w ar e a n d c o m p uti n g R & D t o 
r e ali z e t h e p h y si c s p ot e nti al of t h e n e w pr o gr a m
• T h er e ar e m a n y a cti viti e s t h at w o ul d b e n efit fr o m C E R N a n d t h e H P C c o m m u nit y 

w or ki n g t o g et h er 
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Di git al S ci e n c e C e nt er

T h e Pr o mi s e of L e ar ni n g E v er y w h er e a n d M Lf or H P C

● H P C t o e n h a n c e M L i s i m p ort a nt 

● Ar g u a bl y m or e i m p ort a nt i s t h e q u e sti o n: C a n M L e n h a n c e t h e eff e cti v e 
p erf or m a n c e of H P C si m ul ati o n s ?

● W e ar g u e t h at M L c a n e n h a n c e H P C si m ul ati o n s b y 1 0 6  if n ot gr e at er!
○ E n h a n c e m e nt n ot m e a s ur e d b y Fl o p s or u s u al p erf or m a n c e m e a s ur e s
○ B ut s ci e n c e d o n e u si n g s a m e a m o u nt of c o m p uti n g f or gi v e n a c c ur a c y

● M a n y c h all e n g e s m u st b e o v er c o m e
○ Ri g ht h ar d w ar e, ri g ht s oft w ar e s y st e m ( pl atf or m)
○ A p pli c ati o n ar c hit e ct ur e a n d f or m ul ati o n.

● F or d et ail s s e e t e a m p a p er s
○ htt p:// d s c. s oi c.i n di a n a. e d u/ p u bli c ati o n s/ L e ar ni n g _ E v er y w h er e. p df
○ htt p:// d s c. s oi c.i n di a n a. e d u/ p u bli c ati o n s/ L e ar ni n g _ E v er y w h er e _ S u m m ar y. p df

1

G e offr e y F o x a n d S h a nt e n u J h a c o ntri b uti o n t o K o b e B D E C m e eti n g
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Di git al S ci e n c e C e nt er

M Lf or H P C a n d H P Cf or M L
W e di sti n g ui s h b et w e e n diff er e nt i nt erf a c e s f or M L/ D L a n d H P C. 

• H P Cf or M L : U si n g H P C t o e x e c ut e a n d e n h a n c e M L p erf or m a n c e, or u si n g H P C 

si m ul ati o n s t o tr ai n M L al g orit h m s (t h e or y g ui d e d m a c hi n e l e ar ni n g), w hi c h ar e t h e n 

u s e d t o u n d er st a n d e x p eri m e nt al d at a or si m ul ati o n s.

• H P Cr u n s M L : U si n g H P C t o e x e c ut e M L wit h hi g h p erf or m a n c e

• Si m ul ati o n Tr ai n e d M L : U si n g H P C si m ul ati o n s t o tr ai n M L al g orit h m s, w hi c h ar e t h e n 

u s e d t o u n d er st a n d e x p eri m e nt al d at a or si m ul ati o n s.

• M Lf or H P C : U si n g M L t o e n h a n c e H P C a p pli c ati o n s a n d s y st e m s
• M L a ut ot u ni n g : U si n g M L t o c o nfi g ur e ( a ut ot u n e ) M L or H P C si m ul ati o n s.

• M L aft er H P C : M L a n al y zi n g r e s ult s of H P C, e. g., tr aj e ct or y a n al y si s i n bi o m ol e c ul ar si m ul ati o n s

• M L ar o u n d H P C : U si n g M L t o l e ar n fr o m si m ul ati o n s a n d pr o d u c e l e ar n e d s urr o g at e s f or t h e 

si m ul ati o n s. T h e s a m e M L wr a p p er c a n al s o l e ar n c o nfi g ur ati o n s a s w ell a s r e s ult s

• M L C o ntr ol : U si n g si m ul ati o n s ( wit h H P C) i n c o ntr ol of e x p eri m e nt s a n d i n o bj e cti v e dri v e n 

c o m p ut ati o n al c a m p ai g n s, w h er e si m ul ati o n s urr o g at e s all o w r e al -ti m e pr e di cti o n s .

2/ 1 3/ 2 0 1 9 2
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Di git al S ci e n c e C e nt er

M L A ut ot u n e d H P C. M a c hi n e L e ar ni n g f or P ar a m et er A ut o -
t u ni n g i n M ol e c ul ar D y n a mi c s Si m ul ati o n s: Effi ci e nt D y n a mi c s of I o n s 
n e ar P ol ari z a bl e N a n o p arti cl e s

J C S K a d u piti y a , G e offr e y F o x, 
Vi kr a m J a d h a o

I nt e gr ati o n of m a c hi n e l e ar ni n g ( M L) m et h o d s f or 
p ar a m et er pr e di cti o n f or M D si m ul ati o n s b y 
d e m o n str ati n g h o w t h e y w er e r e ali z e d i n M D 
si m ul ati o n s of i o n s n e ar p ol ari z a bl e N P s.

N ot e M L u s e d at st art a n d e n d of si m ul ati o n bl o c k s

T e sti n g

Tr ai ni n g

I nf er e n c e I

I nf er e n c e II

M L -B a s e d 
Si m ul ati o n 

C o nfi g ur ati o n

T e sti n g

Tr ai ni n g

I nf er e n c e I

I nf er e n c e II
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Di git al S ci e n c e C e nt er

M L ar o u n d H P C : M a c hi n e l e ar ni n g f or p erf or m a n c e e n h a n c e m e nt wit h S urr o g at e s of 
m ol e c ul ar d y n a mi c s si m ul ati o n s ● W e fi n d t h at a n artifi ci al n e ur al 

n et w or k b a s e d r e gr essi o n m o d el 
s u c c essf ull y l e ar n s d esir e d 
f e at ur es a ss o ci at e d wit h t h e 
o ut p ut i o ni c d e n sit y pr ofil es (t h e 
c o nt a ct, mi d -p oi nt a n d p e a k 
d e n siti es) g e n er ati n g pr e di cti o n s 
f or t h es e q u a ntiti es t h at ar e i n 
e x c ell e nt a gr e e m e nt wit h t h e 
r es ult s fr o m e x pli cit m ol e c ul ar 
d y n a mi cs si m ul ati o n s. 

● T h e i nt e gr ati o n of a n M L l a y er 
e n a bl es r e al -ti m e a n d a n yti m e 
e n g a g e m e nt wit h t h e si m ul ati o n 
fr a m e w or k, t h u s e n h a n ci n g t h e 
a p pli c a bilit y f or b ot h r es e ar c h 
a n d e d u c ati o n al u s e.

● D e pl o y e d o n n a n o H U B f or 
e d u c ati o n

M L -B a s e d 
Si m ul ati o n 
Pr e di cti o n 

A N N M o d el

Tr ai ni n g

I nf er e n c e

M L u s e d d uri n g si m ul ati o n
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Di git al S ci e n c e C e nt er

S p e e d u p of M L ar o u n d H P C
● T s e q i s s e q u e nti al ti m e
● T tr ai n ti m e f or a ( p ar all el) si m ul ati o n u s e d i n tr ai ni n g M L
● T l e ar n i s ti m e p er p oi nt t o r u n m a c hi n e l e ar ni n g
● T l o o k u p i s ti m e t o r u n i nf er e n c e p er i n st a n c e
● N tr ai n n u m b er of tr ai ni n g s a m pl es
● N l o o k u p n u m b er of r es ult s l o o k e d u p

● B e c o m es T s e q/ T tr ai n if M L n ot u s e d
● B e c o m es T s e q/ T l o o k u p ( 1 05 f a st er i n o ur c a s e) if i nf er e n c e d o mi n at es ( will 

o v er c o m e e n d of M o or e’ s l a w a n d wi n t h e r a c e t o z ett a s c al e )
● T hi s a p pli c ati o n d e pl o y e d o n n a n o H u b f or hi g h p erf or m a n c e e d u c ati o n 

u s e

N tr ai n i s 7 K t o 1 6 K i n o ur w or k
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C o m p ut ati o n al M e di a

Y os hi n ari K a m e d a ( U ni v ersit y of Ts u k u b a, J a p a n )
C o m p ut er Vi si o n a n d I m a g e M e di a L a b.

BI G D A T A a n d E X T R E M E - S C A L E C O M P U TI N G 2, 2 0 1 8.

81



R es e ar c h b a c k g o u n d
 C o m p ut ati o n al m e di a gr o u p

at di visi o n of c o m p ut ati o n al i nf or m ati c s
at C e nt er f or C o m p ut ati o n al S ci e n c es, U -Ts u k u b a.

 T e c h: C o m p ut er visi o n, p att er n r e c o g niti o n , Mi x e d 
R e alit y, A u g m e nt e d R e alit y, fr e e -vi e w p oi nt 
v is u ali z ati o n b y a l ar g e n u m b er of c a m er a s

 A p ps: C y b er -M e di c al iss u es, s p ort a n al ysis, 
i nt elli g e nt tr a ns p ort s yst e ms, e m p o w er m e nt of 
h u m a n f u n cti o ns, et c.

82



Fr o m c o m p ut er visi o n t o C HI 
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T o w ar ds r e al -w orl d a p pli c ati o n
1. H u m a n i nt erf a c e

• I nst a nt r e a cti o n t o i n p ut fr o m h u m a n ( 1 0-1 0 0 0 m s)

• S e n si n g: m ulti pl e c a m er as, a u di os, ot h er s e ns ors

• Pr es e nti n g: vi s u al/ a u dit or y f e e d b a c k vi a A R/ M R

2. C o nti n u o us d at a a n al ysis
1. R ei nf or c e m e nt l e ar ni n g

2. S c al a bilit y a n d fl e xi bilit y f or d at a i n p ut c h a n n el s
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D e v el o p m e nt s c h e m e
1. M a ki n g o n -li n e pr o gr a ms

• Tri al -a n d -err or t o c o p e wit h u n e x p e ct e d i n p ut d at a

• A d a pt ati o n f or n e w s e ns ors a n d vi s u ali z ati o n 
d e vi c es ( n e w c a m er as, H M D, et c )

2. S h ari n g R & D e n vir o n m e nt
1. O S / Li br ari e s / D o c k er

2. C o m m o nl y a v ail a bl e (tr a nsf err a bl e) c o d e s

3. A p p l e v el s u p p ort ( e. g. git h u b , g o o gl e c ol a b , et c )
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O pti mi z e d I m a g e s vi a M a nif e st Li st

B D E C 2, K o b e W or k s h o p

C hri sti a n K ni e p, 2 0 1 9- 0 2
T e c h ni c al A c c o u nt M a n a g er E M E A

86



DI S C L AI M E R

I nf or m ati o n s u bj e ct t o c h a n g e

T h e c o nt e nt of t hi s sli d e d e c k r e pr e s e nt s a e x p er p of t h e o n g oi n g di s c u s si o n wit hi n D o c k er, 

wit h c u st o m er s a n d p art n er s.

T h u s, t h e i nf or m ati o n i s s u bj e ct t o c h a n g e a n d n ot a c o m mitt e d r o a d m a p.
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3  

C o n v o y f r o m G P U t o H P C

a d v a n c e di nt er m e di at eb e gi n n er

C
o

m
pl

e
xi

t
y

M at u rit y

n o n- G P U

M ulti N o d e, 
S h ar e d St or a g e

M PI

Si n gl e N o d e, 
S h ar e d St or a g e

Si n gl e n o d e, 
L o c al St or a g e

a. k. a. H P C!
d at a a c c e s s

h ar d w ar e a c c e s s

dri v er m at c h / i m a g e lif e c y cl e

1. b e gi n n er:  St art u si n g G P U s wit h l o c al st or a g e
2. I nt er m e di at e: C o ntr ol a c c e s s t o l o c al m o u nt p oi nt s vi a P O SI X e nf or c e m e nt
3. a d v a n c e d : Di stri b ut e d w or kl o a d s u si n g M PI

I n g e n er al: t hr e e l e v el s t o b e c o m e a tr a diti o n al H P C w or kl o a d
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4  

C o n v o y f r o m G P U t o H P C

a d v a n c e di nt er m e di at eb e gi n n er

C
o

m
pl

e
xi

t
y

M at u rit y

n o n- G P U

Si n gl e n o d e, 
L o c al St or a g e

h ar d w ar e a c c e s s

dri v er m at c h / i m a g e lif e c y cl e

1. b e gi n n er:  St art u si n g G P U s wit h l o c al st or a g e
2. I nt er m e di at e: C o ntr ol a c c e s s t o l o c al m o u nt p oi nt s vi a P O SI X e nf or c e m e nt
3. a d v a n c e d : Di stri b ut e d w or kl o a d s u si n g M PI

T o d a y: J u st a bri ef di s c u s si o n a b o ut t h e fir st st e p a n d h o w t o i m pr o v e
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M o d ul ar S oft w ar e St a c k s

- M ulti pl e p h a s e s i n M L li v e c y cl e.

- M o d ul ar A s s e m bl y of S oft w ar e St a c k s

- Wit h di v er s e a n d a gr o wi n g s et of 

h ar d w ar e a n d s oft w ar e, c ur ati n g 

st a c k s i s h ar d. 

s o ur c e: htt p s://t h e n e w st a c k.i o/ a n-i ntr o d u cti o n-t o-t h e- m a c hi n e-l e ar ni n g- pl atf or m- a s- a- s er vi c e/

D o c k er C o n E U 2 0 1 8: L e s s o n s i n U si n g D o c k er t o Cl o s e t h e L o o p o n I n d u stri ali zi n g AI a n d M L A p pli c ati o n s
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M o d ul ar S oft w ar e St a c k s

- M ulti pl e p h a s e s i n M L li v e c y cl e.

- M o d ul ar A s s e m bl y of S oft w ar e St a c k s

- Wit h di v er s e a n d a gr o wi n g s et of 

h ar d w ar e a n d s oft w ar e, c ur ati n g 

st a c k s i s h ar d. 

s o ur c e: htt p s://t h e n e w st a c k.i o/ a n-i ntr o d u cti o n-t o-t h e- m a c hi n e-l e ar ni n g- pl atf or m- a s- a- s er vi c e/

D o c k er C o n E U 2 0 1 8: L e s s o n s i n U si n g D o c k er t o Cl o s e t h e L o o p o n I n d u stri ali zi n g AI a n d M L A p pli c ati o n s
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H o st

H o st- A g n o sti c v s. H o st- S p e cifi c

k er n el- b y p a s si n g d e vi c e s

● d e vi c e s a n d u s erl a n d dri v er s h a v e t o b e pr e s e nt i nt o a c o nt ai n er.

T h e u s erl a n d dri v er...

○ c a n b e p art of t h e c o nt ai n er

○ c a n b e a l o c al v ol u m e o n t h e h o st, w hi c h a d d s/ a u g m e nt s 

t h e li br ar y i nt o t h e c o nt ai n er

● T h e s e d e vi c e s/ dri v er s mi g ht b e h o st- s p e cifi c

pr o c e s s

G P U

u s erl a n d dri v er

K er n el

/
d
e
v/

n
vi

di
a
0

c o nt ai n er F S

k er n el dri v er
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Dri v er/ T o ol kit M a p pi n g

M a ki n g it e a s y a n d s m o ot h - a n d m a n a g e a bl e
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tr ai ni n g: v 9

H o st 2H o st 1

# 2 A p pli c ati o n / U s er-l a n d c o m p ati bilit y

A p pli c ati o n v 9. x

tr ai ni n g: v 9

A p pli c ati o n v 9. x

O S K er n elO S K er n el

G P U Dri v er M at c h

C U D A v 9. 2C U D A v 9. 1

A p pli c ati o n h a s t o d e al wit h v ari a nt s of bi n d- m o u nt e d 

u s erl a n d dri v er.

T hi s br e a k s t h e i m m ut a bilit y of t h e c o nt ai n er F S, f or c e s 

t h e a p pli c ati o n t o b e fl e xi bl e wrt t h e u s er-l a n d v er si o n 

a n d t h u s p ut s t h e b ur d e n o n t h e r u nti m e.

n vi di a- 3 9 6- 4 4n vi di a- 3 9 0- 7 7
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tr ai ni n g: v 9, n v- 3 9 0 tr ai ni n g: v 9, n v- 3 9 6

# 2 A p pli c ati o n / U s er-l a n d c o m p ati bilit y

H o st 2

O S K er n el

H o st 1

O S K er n el

G P U Dri v er M at c h

n vi di a- 3 9 6- 4 4n vi di a- 3 9 0- 7 7

A p pli c ati o n v 9. 2

C U D A v 9. 2C U D A v 9. 0

A p pli c ati o n v 9. 0

P o s si bl e S ol uti o n: U si n g i m a g e a n n ot ati o n s t o 

d o w nl o a d t h e e x a ct i m a g e f or t h e u n d erl yi n g 

c o nfi g ur ati o n.

T hi s all o w s t o o pti mi z e d o w n t o diff er e nt v er si o n s, 

G P U/ C P U m o d el s a n d s u c h. F or c e s c u st o m er s t o 

u s e pr o p er a ut o m ati o n ( a s a si d e eff e ct).
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S y st e m- O pti mi z e d I m a g e s 
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S y st e m- O pti mi z e d I m a g e s [ c o nt] 

U si n g a m et a-I m a g e ( M a nif e st Li st) 

t o u s e a c o m m o n n a m e.

D e p e n di n g o n t h e n o d e- c o nfi g t h e 

n o d e d o w nl o a d s t h e ri g ht M a nif e st.
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I m pli c ati o n s

H W a n d O S O pti mi z ati o n s

T hi s s c h e m e c a n n ot o nl y b e e m pl o y e d f or diff er e nt G P U dri v er s, b ut

- hi g hl y o pti mi z e d c o d e f or C P U s, St or a g e ( g c c fl a g s ar e t h e li mit)

- N o g e n eri c c o nt ai n er i m a g e s a cr o s s m ulti pl e h o st c o nfi g ur ati o n s, st a bl e i m a g e e v e n if n e w 

n o d e s ar e a d d e d or ol d ar e r e m o v e d

- N e e d s t o b e e v ol v e d i nt o d e ci si o n tr e e

a. Tr y t o f et c h m o st s p e cifi c i m a g e

b. It er at e t o g e n eri c i m a g e if n o s p e cifi c i m a g e i s a v ail a bl e
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T H A N K Y O U :)

M or e I nf o: 
● htt p:// q ni b. or g/ 2 0 1 9/ 0 2/ 1 4/ m a nif e st-li st-t o- pi c k- o pti mi z e d-i m a g e s/
● htt p s:// git h u b. c o m/ m o b y/ m o b y/i s s u e s/ 3 8 7 1 5
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H o st

D e vi c e A c c e s s

# 1 D e vi c e P a s st hr o u g h

D e vi c e P a s st hr o u g h

● A v ail a bl e G P U s ar e m a p p e d i n, d e p e n di n g o n s c h e d ul er

● A u xili ar y d e vi c e s ar e m a p p e d i n, d e p e n di n g o n u s e- c a s e

O S 
K er n el

G P U # 2

G P U # 1 / d e v/ n vi di a 0

k 8 s d e vi c e pl u gi n 

C o nt ai n er 1

/ d e v/ n vi di a 1

/ d e v/ n vi di a- u w m

/ d e v/ n vi di a ctl

/ d e v/ n vi di a- u w m

/ d e v/ n vi di a ctl

/ d e v/ n vi di a 0

/ d e v/ n vi di a- u w m

/ d e v/ n vi di a ctl

C o nt ai n er 0

/ d e v/ n vi di a- u w m

/ d e v/ n vi di a ctl

/ d e v/ n vi di a 0

100



CI/ C D i s Ki n g

● b uil d I m a g e s

○ T F w/ C U D A 9. 0

○ T F w/ C U D A 9. 2

○ T F w/ C U D A 1 0

● M er g e i nt o M a nif e st Li st

○ q ni b/ c v-t e n s orfl o w-j u p yt er
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D o c k er D e pl o y m e nt M et h o d ol o g y

T h e D o c k er D e pl o y m e nt 
M et h o d ol o g y i s pr e s cri pti v e a n d 
c o m pr e h e n si v e pr o c e s s 
e n a bli n g c u st o m er s t o d e pl o y 
D o c k er E nt er pri s e E diti o n at 
s c al e t o r u n pr o d u cti o n 
w or kl o a d s

T h e M et h o d ol o g y w a s 
d e v el o p e d dir e ctl y fr o m 3 + 
y e ar s of o p er ati o n ali zi n g 
c o nt ai n er s wit h e nt er pri s e 
c u st o m er s
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G e o s p ati al a n d Gl o b al E art h M a p pi n g a n d M o d elli n g A p pli c ati o n s 
R e q uir e m e nt s f or t h e B D E C 2 W or k s h o p

Willi a m Kr a m er, U ni v er sit y of Illi n oi s at Ur b a n a C h a m p ai g n

wit h c o ntri b uti o n s fr o m P a ul M ori n, J o n at h a n P u n d s a c k , Cl air e P ort er a n d ot h er s at t h e P ol ar G e o s p ati al C e nt er at t h e 
U ni v er sit y of Mi n n e s ot a, a n d Ki a y u G u a n, Br ett B o d e a n d Gr e g B a u er, N C S A at U ni v er sit y of Illi n oi s at Ur b a n a C h a m p ai g n 

a n d P hil M a e c hli n g a n d Cri sti n e G o ul et fr o m t h e S o ut h er n C alif or ni a E art h q u a k e C e nt er at t h e U ni v er sit y of S o urt h er n
C alif or ni a.
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2B D E C 2 M e eti n g – K o b e J a p a n F e br u ar y 1 9 -2 0, 2 0 1 9

B a c k gr o u n d

• I n t h e l a st f e w y e ar s, u si n g l e a d er s hi p c o m p uti n g, n e w b e st of br e e d a p pr o a c h e s  f or cr e ati n g 
G e o d at a, m o d el a n d m a p pi n g ( D M M) pr o d u ct s cr e at e d p ar a di g m s hifti n g pr o d u ct s t h at m a n y 
ot h er u s e. 
• Di git al S urf a c e a n d Di git al El e v ati o n m a p s
• S ei s mi c H a z ar d M a p s
• Cr o p pl a nti n g a n d yi el d m a p s
• ….

• E x a m pl e - T h e di git al el e v ati o n m a p cr e ati o n c a p a biliti e s gr e atl y r e d u c e t h e c o st a n d i m pr o v e s 
t h e ti m eli n e s s a n d r e s ol uti o n of tr a diti o n al m a p a n d b e e n s h o w n t o b e 5 8, 0 0 0 ti m e s m or e 
pr o d u cti v e (f a st er, c h e a p er)
• T h e i m pr o v e m e nt s i n cl u d e i n cr e a si n g t h e r e s ol uti o n of c urr e nt el e v ati o n m a p s b y m or e t h a n 3 or d er s 

of m a g nit u d e ( 1 2. 5 2 i m pr o v e m e nt s i n r e s ol uti o n), 
• i m pr o vi n g t h e ti m e t o pr o d u cti o n 5 8, 5 0 0 x i n ti m e t o s ol uti o n c o m p ar e d t o a si n gl e w or k st ati o n, a n d 
• a 2 2 0 ti m e s r e d u cti o n i n c o st, r e s ulti n g i n 9 or d er s of m a g nit u d e of o v er all pr o d u cti vit y i m pr o v e m e nt.

• T h e c o n u m er s h a v e gr o w n i n cr e a si n gl y r eli a nt o n ti m el y pr o d u ct s
• I niti al t hi s w a s a r e s e ar c h i n v e sti g ati o n t o cr e at e a p pli c ati o n s t h at w o ul d pr o v e eff e cti v e b ut al s o 

h a d a s er e n di pit o u s b e n efit of cr e ati n g u s e D M M pr o d u ct s t h at ot h er ar e a s u s e.
• W at er r e s o ur c e m a n a g er s, e n vir o n m e nt al r e s e ar c h, b uil di n g e n gi n e er s, f ar m er s, ….
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3B D E C 2 M e eti n g – K o b e J a p a n F e br u ar y 1 9 -2 0, 2 0 1 9

E x a m pl e R e q uir e m e nt s

Stri ps Ar e a – k m 2 E sti m at e d B W n o d e -h o urs 
r e q uir e d t o pr o c e s s o n e ti m e

D at a R e q uir e d ( P B)

I n-tr a c k 3 3 6, 4 9 2 5 3 8 milli o n 5 4 milli o n 5. 3 8
Cr o s s -Tr a c k 2, 9 5 6, 1 3 1 2, 3 6 5 milli o n 4 7 3 milli o n 4 7. 3 0
T ot al 3, 2 9 2, 6 2 3 2, 9 0 3 milli o n 5 2 7 milli o n 5 2. 6 8

• T h e c o m p ut ati o n al n e e d s t o cr e at e a si n gl e, 2 m et er gl o b al s et of 
D E M s o n e ti m e i s 
• 5 2 7 milli o n Bl u e W at er s X 8 6 n o d e h o ur s – 3. 2 -3. 5 Bl u e W at er s 

Y e ar s
• . 5 m et er r e s ol uti o n i s 1 6 ti m e t h e c o m p ut ati o n al r e q uir e m e nt –

5 1. 2 -5 6 Bl u e W at er s y e ar s
• R e q uir e m e nt i s t o r e d o t hi s pr o c e s si n g e v er y 2 -3 y e ar, wit h m or e 

fr e q u e nt pr o c e s si n g i n hi g h i nt er e st ar e a s
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4B D E C 2 M e eti n g – K o b e J a p a n F e br u ar y 1 9 -2 0, 2 0 1 9

E x a m pl e D at a R e q uir e m e nt s

• E a c h stri p e a v er a g e s 4 G B i n si z e, a n d t w o stri p s ar e 
n e e d e d f or e v er y D E M.  

• T w o m et er D E M s a v er a g e 8 G B s.  
• S o, t h e pr o c e s s e s c o n s u m e s 8 G B a n d pr o d u c e s 8 G B 

p er s a m pl e.  
• O n e ti m e w orl d m a p i s r e q uir e s 2 6 -3 0 P B i s c o n s u m e d 

a n d 2 6 -3 0 P B i s pr o d u c e d.  
• Si n c e t h e ori gi n al stri p d at a fl o w s fr o m r e p o sit ori e s 

s p e cifi c f or t h e s at ellit e s, a n d i s st or e d i n o p e n a c c e s s 
r e p o sit ori e s, t h e s e 5 0 + P B s of d at a h a s t o m o v e wit hi n 
t h e p eri o d of t h e c a m p ai g n.  

• If y o u a s s u m e t hi s i s a y e arl y c a m p ai g n, t h e a v er a g e 
s u st ai n e d d at a r at e s ar e ~ 1 0 k b p s, b ut will h a v e p e a k s 
w h er e m ulti pl e str e a m s of 8 G B s n e e d t o m o v e b ef or e 
or aft er a j o b i niti at e d. 
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E A R T H Q U A K E S Y S T E M A N D A R GI C U L T U R E 
S CI E N C E

• S ei s mi c
• D e v el o p p h y si c s -b a s e d e art h q u a k e si m ul ati o n s t h at  ar e 

m or e a c c ur at e t h a n t h e c urr e nt e m piri c al N S H M P 
st a n d ar d 

• C h all e n g e s – r e s ol uti o n, s h a ki n g fr e q u e n c y pr o p orti o n al t o str u ct ur e h ei g ht, 
str u ct ur e a n al y si s

• M a n y e n gi n e eri n g a n d s o ci al a p pli c ati o n s: p erf or m a n c e -
b a s e d d e si g n, s ei s mi c r etr ofitti n g, r e sili e n c e e n gi n e eri n g, 
i n s ur a n c e r at e s etti n g, di s a st er pr e p ar ati o n a n d w ar ni n g, 
e m er g e n c y r e s p o n s e, a n d p u bli c e d u c ati o n

• R e q uir e m e nt s s a m e or d er a s D E M s, m or e ar e a s ( e ntir e 
P a cifi c N ort h w e st, d at a, i m pr o v e m e nt s)

• A gri c ult ur e 
• D e v el o p e d m o d eli n g fr a m e w or k w hi c h c o m bi n e s t h e 

str e n gt h s of e art h s y st e m m o d el a n d a gr o n o m y cr o p 
m o d el t o c o n d u ct p ar a m et er s e n siti vit y a n al y si s a n d 
s p ati all y e x pli cit o pti mi z ati o n 

• U si n g t hr e e diff er e nt c u D N N -a c c el er at e d d e e p l e ar ni n g 
fr a m e w or k s wit h of s at ellit e d at a at a 3 0 -m et er r e s ol uti o n, 
a c hi e v e  w ell o v er 9 5 % a c c ur a c y. 

M S M P
N G A R e s e ar c h Gr o u p - J ul y 2 0 1 8 5

E x a m pl e of t h e 2 0 1 5 C D L of C h a m p ai g n C o u nt y. ( a) R a w C D L; ( b) 

t h e a g gr e g at e d fi el d-l e v el C D L, w h er e t h e C L U is us e d t o pr o vi d e 
t h e fi el d-l e v el b o u n d ari e s.
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6B D E C 2 M e eti n g – K o b e J a p a n F e br u ar y 1 9 -2 0, 2 0 1 9

M o v e fr o m Fr o nti er S ci e n c e t o B e st of Br e e d 

• C o d e s a n d m et h o d s t h at w er e r e s e ar c h fir st ti m e fr o nti er s ci e n c e 
h a v e n o w m o v e d t o b e st of br e e d s u st ai ni n g pr o d u cti o n

• W or kfl o w s ar e e st a bli s h e d t o b ei n g e st a bli s h e d. 

• N e w v er si o n s of t h e c o d e s wit h i m pr o v e m e nt s ( e. g. hi g h fr e q u e n c y 
f or s ei s mi c m o d e s, b ett er i d e ntifi c ati o n f or cr o p yi el d s, et c.)

• B ut t h e s u c c e s s of fr o nti er s ci e n c e h a s m a d e D M M s f or t h e s e ar e a s 
n o w r e q uir e d a n d e x p e ct e d b y a br o a d, di v er s e c o m m u niti e s
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B e n c h m ar ki n g H u a w ei A R M S er v er 
Pr o c ess or f or H P C W or kl o a ds

J a m e sJ a m e s Li nLi n

S h a n g h ai Ji a o T o n g U ni v e r sit y ( S J T U), C e nt e r f o r H P C

1

B D E C 2, K o b e, J P
F e b r u a r y, 2 0 1 9
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T h e Fir st A R M H P C I n n o v ati o n C e nt er i n C hi n a ( h o st e d i n S J T U )

• S u p p ort e d b y m aj or A R M 
v e n d ors i n C hi n a, i n cl u di n g 
H u a w ei, P h yti u m / N U DT
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H u a w ei K u n p e n g 9 2 0 A R M S e v er C hi p 

M o d el
I nt el X e o n
G ol d 6 1 4 8

Hi 1 6 1 6
K u n p e n g 9 2 0

( E n gi n e eri n g S a m pl e)

Ar c h S k yl a k e -S P A R M v 8 -A A R M v 8. 2 -A

Lit h o gr a p h y 1 4 n m 1 6 n m 7 n m

M ai n Fr e q u e n c y( G H z) 2. 4 2. 4 2. 0

N u m of C or e s 2 0 3 2 4 8

V e ct ori z ati o n I n s/ Wi dt h A V X 5 1 2/ 5 1 2 bit s A SI M D/ 1 2 8 bit s A SI M D/ 1 2 8 bit s

T h e or eti c al D P P e a k 
P erf or m a n c e ( G F L O P S)*

1 5 3 6 3 0 7. 2 7 6 8

L 1 C a c h e 3 2 K B I n s + 3 2 K B D at a 4 8 K B I n s + 3 2 K B D at a 6 4 K B I n s + 6 4 K B D at a

L 2 C a c h e 1 M B
1 M B 

( s h ar e d)
5 1 2 K B

L 3 C a c h e 1. 3 7 5 M B
3 2 M B

( s h ar e d)
6 4 M B 

( s h ar e d)

D R A M S u p p ort 6 x D D R 4 -2 6 6 6 4 x D D R 4 -2 4 0 0 8 x D D R 4 -3 2 0 0

T D P 1 5 0 7 0 1 5 0

L a u n c h Ti m e 2 0 1 7 2 0 1 6 2 0 1 9

* T h e or eti c al D P p e a k p erf or m a n c e i s c al c ul at e d b a s e d o n t h e fr e q u e n c y w e t e st d uri n g c hi p s r u n ni n g t h eir
b e st v e ct ori z ati o n i n str u cti o n s et .

A n n o u n c e d o n J a n 7, 2 0 1 9 
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3 6 0. 2

9 5 5. 3 2

2 2 0. 2
3 1 0. 5

7 5 0

2 2 5 2. 2

4 7 5. 2

6 7 0. 7

0

5 0 0

1 0 0 0

1 5 0 0

2 0 0 0

2 5 0 0

2 6 8 3 6 1 4 8 1 6 1 6 9 2 0

Si n gl e S o c k et D u al S o c k et

Fl o at -p oi nt R e s ult s 

2 6 8 3 6 1 4 8 1 6 1 6 9 2 0
0. 0 %

1 0. 0 %

2 0. 0 %

3 0. 0 %

4 0. 0 %

5 0. 0 %

6 0. 0 %

7 0. 0 %

8 0. 0 %

9 0. 0 %

Si n gl e S o c k et D u al S o c k et

H P L B e n c h m ar k o n F o ur Pl atf or m s H P L Effi ci e n c y o n F o ur   Pl atf or m s

• 4 1. 1 % B ett er t h a n Hi 1 6 1 6, c o m p ar e d t o a 1 6 5. 3 % i n cr e a s e fr o m H a s w ell t o S k yl a k e i n 
3 y e ar s.

• H P L effi ci e n c y o n K u n p e n g 9 2 0 i s ar o u n d 4 0 % c o m p ar e d t o m or e t h a n 7 0 % o n ot h er 
c hi p s.
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0. 7 7 0. 7 6 6

0. 9 1 6

0. 5 6

0. 9 1

0. 4 6 2

0

0. 1

0. 2

0. 3

0. 4

0. 5

0. 6

0. 7

0. 8

0. 9

1

6 1 4 8 9 2 0

Gr
i
n
d 

Ti
m
e 

(
ns

)
Si n gl e 2- S o c k et Str o n g S c ali n g 2- S o c k et W e a k S c ali n g

S N A P

Mi niMi ni --a p ps R es ults a p ps R es ults (l o w er is b ett er)(l o w er is b ett er)

6 0 1. 1 8

3 6 4. 4 23 3 9. 5

1 9 3. 0 5

9 8 9. 8 8

6 0 7. 1 3

0

2 0 0

4 0 0

6 0 0

8 0 0

1 0 0 0

1 2 0 0

6 1 4 8 9 2 0

W
all

 
Cl

oc
k 

(s
)

Si n gl e 2- S o c k et Str o n g S c ali n g 2- S o c k et W e a k S c ali n g

T e a L e af

1 3 4 2. 6 1

1 0 4 1. 5 6

7 5 5. 5

5 7 1. 6 7

0

2 0 0

4 0 0

6 0 0

8 0 0

1 0 0 0

1 2 0 0

1 4 0 0

1 6 0 0

6 1 4 8 9 2 0

W
all

 
Cl

oc
k 

(s
)

Si n gl e 2- S o c k et Str o n g S c ali n g

Cl o v er L e af -b m 1 6

1 8 2. 5 8

2 0 8. 7 8

1 2 0. 6 5 1 0 9. 8

0

5 0

1 0 0

1 5 0

2 0 0

2 5 0

6 1 4 8 9 2 0
W
all

 
Cl

oc
k 

(s
)

Si n gl e 2- S o c k et Str o n g S c ali n g

Cl o v er L e af -b m 1 2 8 _ s h o rt
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R e al A p pli c ati o n R es ult: R e al A p pli c ati o n R es ult: 
G T CG T C --P P (G yr o ki n eti c T or oi d al C o d e - Pri n c et o n )
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I n n o v ati v e M et h o d f or I nt e gr ati o n 
of Si m ul ati o n/ D at a/ L e ar ni n g i n t h e 
E x a s c al e / P o st-M o or e Er a

K e n g o N a k aji m a
I nf or m ati o n T e c h n ol o g y C e nt er
T h e U ni v er sit y of T o k y o

B D E C 2 W or k s h o p, K o b e, J a p a n
F e br u ar y 1 9 -2 1, 2 0 1 9
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E n gi n e eri n g
E art h/ S p a c e
M at eri al
E n er g y/ P h y si cs
I nf or m ati o n S ci.
E d u c ati o n
I n d ustr y
Bi o
S o ci al S ci. & E c o n o mi c s
D at a

E n gi n e eri n g

M at eri al
S ci e n c e

E art h & S p a c e
S ci e n c e

D at a A s si mil ati o n

2F Y
1 1 1 2 1 3 1 4 1 5 1 6 1 7 1 8 1 9 2 0 2 1 2 2 2 3 2 4 2 5

Y a y oi: Hit a c hi S R 1 6 0 0 0 / M 1
I B M P o w er-7

5 4. 9 T F L O P S, 1 1. 2 T B

R e e d b us h , H P E
Br o a d w ell + P a s c al

1. 9 3 P F L O P S

T 2 K T o k y o
1 4 0 T F, 3 1. 3 T B

O a kf or e st -P A C S
F ujits u, I nt el K N L
2 5 P F L O P S, 9 1 9. 3 T B

B D E C S y st e m
6 0 + P F L O P S ( ?)

O a kl e af -F X: F ujits u P RI M E H P C 
F X 1 0, S P A R C 6 4 I Xf x
1. 1 3 P F L O P S, 1 5 0 T B

O a k bri d g e -F X
1 3 6. 2 T F L O P S, 1 8. 4 T B

R e e d b us h -L 
H P E

1. 4 3 P F L O P S

I nt e gr at e d S u p er c o m p ut er 
S yst e m f or D at a A n al ys es & 
S ci e ntifi c Si m ul ati o n s

J C A H P C: 
Ts u k u b a, T o k y o

Bi g D at a & 
E xtr e m e C o m p uti n g

S u p er c o m p ut er S yst e m 
wit h A c c el er at ors f or 
L o n g -T er m E x e c uti o n s 

O a k bri d g e -C X
I nt el C L X ( C a s c a d e L a k e)

6. 6 1 P F L O P S

N e w T y p e s of U s er s
• M o stl y C S E, s o f ar
• D at a, M L, AI et c.

– G e n o m e A n al y si s

– M e di c al I m a g e R e c o g niti o n

N e w M et h o d s
• I nt e gr ati o n of C S E 

( Si m ul ati o n s) + D at a + 
L e ar ni n g

O a kl e af/ O a k bri d g e -F X ( F Y. 2 0 1 7)
C o m m er ci al V er si o n of K

E n gi n e eri n g
E art h/ S p a c e
M at eri al
E n er g y/ P h y si cs
I nf o. S ci. : S y st e m
I nf o. S ci. : Al gr orit h ms
I nf o. S ci. : AI
E d u c ati o n
I n d ustr y
Bi o
Bi oi nf or m ati cs
S o ci al S ci. & E c o n o mi c s
D at a

M ol e c ul ar Si m.
Bi o m e c h a ni c s

I nf o. S ci: AI

E n gi n e eri n g

M e di c al I m a g e 
R e c o g niti o n

R e e d b u s h -H ( F Y. 2 0 1 8)
I nt el B D W + N VI DI A P 1 0 0

D at a
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B D E C S y st e m at I T C/ U. T o k y o
• A pril 2 0 2 1
• Pl atf or m f or Si m ul ati o n + 

D at a + L e ar ni n g ( S + D + L)
• 6 0 + P F, 3. 5 -4. 5 M W

– E xt er n al N o d e s f or D at a 
A c q ui siti o n/ A n al y si s ( E X N)

• 5 -1 0 P F, 2 0 0 + T B  

– I nt er n al N o d e s f or 
C S E/ D at a A n al y si s (I N N)

• 5 0 + P F, 1 + P B, 1 5 + P B/ s e c.

– S h ar e d Fil e S y st e m ( 5 0 + P B, 
1 + T B/ s e c) + Fil e C a c h e

• Ar c hit e ct ur e s of E X N a n d 
I N N c o ul d b e diff er e nt
– E X N c o ul d i n cl u d e G P U, 

F P G A, Q u a nt u m D e vi c e
3

E xt er n al N o d e s
D at a/ L e a r ni n g: E X N

5 -1 0 P F

I nt er n al N o d e s
Si m ul ati o n: I N N

5 0 + P F, 1 + P B, 1 5 + P B/ s e c

S h a r e d Fil e 
S y st e m

S F S
5 0 + P B, 1 + T B/ s e c

F a st Fil e 
C a c h e 

S y st e m

E xt er n al 
R e s o ur c e s

E xt er n al N et w or k

• P o s si bl e A p pli c ati o n s
– At m o s p h er e -O c e a n 

Si m ul ati o n s wit h D at a 
A s si mil ati o n

– R e al -Ti m e Di s a st er Si m.
( Fl o o d, E art h q u a k e s, Ts u n a mi)

• E art h q u a k e Si m ul ati o n s wit h 
D at a A s si mil ati o n

– D at a Dri v e n A p pr o a c h
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R e al -Ti m e E art h q u a k e Si m ul ati o n
wit h D at a A s si mil ati o n

• S ei s mi c O b s er v ati o n D at a ( 1 0 0 H z/ 3 -dir’ s/ O( 1 0 3 ) pt s) 
b y J D X n et i s a v ail a bl e t hr o u g h SI N E T i n R e al Ti m e
– P et a S er v er i n E RI/ U. T o k y o : O( 1 02 ) G B/ d a y⇒ E X N of B D E C

– O( 1 0 5 ) pt s i n f ut ur e i n cl u di n g st ati o n s o p er at e d b y i n d u str y

4

2 0 0 0 4 0 0 0 et c , 

C as e 1

C as e 2

C as e N

F a st N et w or k

4 0 0 0

[ c/ o F ur u m ur a ]

O b s er v ati o n  N et w or k f or E art h q u a k e: O( 1 0 5 ) P oi nt s

R e al -Ti m e D at a/ Si m ul ati o n A s si mil ati o n
R e al -Ti m e U p d at e of U n d er gr o u n d  M o d el

• E xt er n al N o d e s
– R e al -Ti m e D at a 

A c q ui siti o n
– D at a A s si mil ati o n
– U p d at e of 

U n d er gr o u n d 
M o d el

• I nt er n al N o d e s
– L ar g e -S c al e 

M ulti pl e 
Si m ul ati o n s
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D at a Dri v e n A p pr o a c h
D D A, I nt e gr ati o n of ( S + D + L)

• D at a Dri v e n A p pr o a c h ( D D A)
– I nt e gr ati o n of  C S E & ( O b s er v ati o n) & M L
– O( 1 0 3 -1 0 4 ) Tr ai ni n g D at a S et s: Diffi c ult

• S u c c e s sf ul u n d er O nl y Li mit e d C o n diti o n s u si n g Si m plifi e d M o d el s

– h D D A : Hi er ar c hi c al D D A b y M or e Effi ci e nt Tr ai ni n g A p pr o a c h5

• R e al -W orl d Si m ul ati o n s
– N o n -Li n e ar: H u g e N u m b er of 

P ar a m et er St u di e s n e e d e d
• R e d u cti o n of c a s e s i s a v er y 

cr u ci al i s s u e
– D at a A s si mil ati o n

• Mi d -R a n g e W e at h er Pr e di cti o n: 5 0 -
1 0 0 E n s e m bl e C a s e s, 1, 0 0 0 n e e d e d 
f or a c c ur at e s ol uti o n.

• 5 0 -1 0 0 ( or f e w er) m a y b e e n o u g h f or 
a c c ur at e s ol uti o n, if o pt. p ar a m et er s 
ar e s el e ct e d ( e. g. b y M L), 

O b s er v ati o n 
D at a

D at a A s si mil ati o n
D at a A n al y si s

O pti mi z e d M o d el s & 
P ar a m et er s

Si m ul ati o n C o d e s

R e s ult s

E xt. R e s o u r c e
S er v e r, St or a g e, D B, 

S e n s or s et c.

E xt er n al N o d e s: 
D at a + L e ar ni n g

I nt er n al N o d e s: Si m ul ati o n

M a c hi n e 
L e ar ni n g, D D A

C o m m u ni c ati o n s

A
c

q
ui

siti
o

n

[ Mi y o s hi et al. 2 0 1 4]
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h 3 -O p e n -B D E C
• I n n o v ati v e S oft w ar e 

I nfr a str u ct ur e f or ( S + D + L)
– h 3: Hi er ar c hi c al, H y bri d, 

H et er o g e n e o u s

• I n n o v ati v e/ N e w I d e a s
– A d a pti v e Pr e ci si o n + 

A c c ur a c y V erifi c ati o n + A T 
• A p pr o pri at e C o m p uti n g

– h D D A f or G e n er al Pr o bl e m s 
b y M a c hi n e L e ar ni n g -> 
R e d u cti o n of C o m p ut ati o n s

• G e n er ati o n of 
Si m plifi e d/ L o c al/ S urr o g at e 
M o d el b y M L

• M ultil e v el/ M ulti -n e st e d 
A p pr o a c h u si n g A M R

• M O R ( M o d el Or d er R e d u cti o n)
• U Q ( U n c ert ai nt y Q u a ntifi c ati o n) 6

h 3 -O p e n -B D E C

h 3 -O p e n -M A T H
Al g orit h m s wit h Hi g h -

P erf or m a n c e, R eli a bilit y,
Effi ci e n c y

h 3 -O p e n -V E R
V e rifi c ati o n of A c c ur a c y

h 3 -O p e n -A T
A ut o m ati c T u ni n g

h 3 -O p e n -A P P: Si m ul ati o n
A p pli c ati o n D e v el o p m e n t

h 3 -O p e n -D A T A: D at a
D at a S ci e n c e

h 3 -O p e n -D D A: L e a r ni n g
D at a Dri v e n A p pr o a c h

h 3 -O p e n -S Y S
C o ntr ol & I nt e gr ati o n

h 3 -O p e n -U TI L
Utiliti e s f or L a r g e -S c al e 

C o m p uti n g

I nt e gr ati o n +
C o m m u ni c ati o n s + 

Utiliti e s

Si m ul ati o n + D at a + 
L e ar ni n g

N e w Pri n ci pl e f or 
C o m p ut ati o n s

– C o ntr ol & 
I nt e gr ati o n b y

D et ail e d Si m plifi e d S u p e r -
Si m plifi e d

H et er o g e n e o u s     
C o nt ai n er s

• V ari o u s F u n cti o n s o n 
H et er o g e n e o u s Ar c hit e ct ur e s

• I n cl u di n g C P U, G P U, F P G A, 
Q u a nt u m D e vi c e s
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F a r mi n g t h e E n vi r o n m e nt i nt o t h e 
El e ct ri c al P o w e r G ri d  
 - Offs h o r e Wi n d F a r m Si m ul ati o n & C o nt r ol  

D r. Yi w ei Qi u  
y w qi u @ m ail.tsi n g h u a. e d u. c n  

B D E C 2 -K o b e  
F e b. 2 0 t h, 2 0 1 9  

1  
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S m a rt G ri d O p e r ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b o r at o r y  

S m ar t Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y, Tsi n g h u a U ni v er sit y  

• S m art Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y ( S G O O L) w a s e st a bli s h e d 

i n Tsi n g h u a a n d Z h eji a n g i n 2 0 0 9 a n d 2 0 1 2 r e s p e cti v el y 

• 2 Pr of e s s ors, 4 A s s o ci at e Pr of e s s ors, 1 A s si st a nt Pr of e s s or , 5  P o st d o ct or al 

R e s e ar c h F ell o ws, a b o ut 2 0 P h. D. St u d e nt s a n d 3 0 M. S. St u d e nt s  

D r. Ji n Li n  

A s s o ci a t e  P r o f e s s o r, T si n g h u a U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: I n d u s t ri al Mi c r o g ri d, A c ti v e 

Di s t ri b u ti o n N e t w o r k , H y d r o g e n E D N 

D r. Z e c h u n H u  

A s s o ci a t e P r o f e s s o r, T si n g h u a U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: El e c t ri c V e hi cl e, E n e r g y S t o r a g e  

D r. H a o W u  

A s s o ci a t e P r o f e s s o r, Z h eji a n g U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: P o w e r S y s t e m O p e r a ti o n / S e c u ri t y  

D r. S h u f e n g  D o n g  

A s s o ci a t e P r o f e s s o r, Z h eji a n g U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: S t a t e E s ti m a ti o n, El e c t ri c al 

I n f o r m a ti o n 

T si n g h u a U ni v e r si t y  Z h eji a n g U ni v e r si t y  

D r. Y o n g h u a  S o n g  

P r o f e s s o r, T si n g h u a U ni v e r si t y / Z h eji a n g 

U ni v e ri s t y  

R e c t o r o f M a c a u U ni v e r si t y f r o m J a n, 2 0 1 8  

D r. C a n  W a n  

A s si s t a n t P r o f e s s o r, Z h eji a n g U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: R e n e w a bl e P r e di c ti o n, 

O p ti mi z a ti o n  

 

D r. Yi Di n g  

P r o f e s s o r, Z h eji a n g U ni v e r si t y  

R e s e a r c h I n t e r e s t s: P o w e r S y s t e m R eli a bili t y, M a r k e t  
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O bj e cti v e of t h e F E N G B O P r oj e ct  

 C o m pl e x a e r o d y n a mi c 
i n t e r a c ti o n a m o n g t ur bi n e s 
c a u s e d b y t h e w a k e e f f e c t  

S m ar t Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y, Tsi n g h u a U ni v er sit y  

 I n v e sti g at e t h e i nt er a cti o n s a n d 
c o o r di n a t e d c o n t r ol a m o n g 
diff er e nt wi n d t ur bi n e s  

F a r mi n g t h e E n vi r o n m e nt i nt o t h e G ri d: B i g d at a i n O ffs h o r e Wi n d 

 El e c t r o m e c h a ni c al i n t e r a c ti o n 
a m o n g t ur bi n e s t hr o u g h t h e 
p o w er gri d  

 F u n d e d b y N at ur al S ci e n c e F o u n d ati o n 
of C hi n a  
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T u r bi n e  l e v el c o n t r ol  —  o p er ati n g  p erf or m a n c e ; l o c al wi n d  t ur b ul e n c e;  

F a r m  l e v el c o n t r ol  —  a er o d y n a mi c  i nt er a cti o n a m o n g  W Ts ; r e s p o n d t o m e et  

t h e r e q uir e m e nt s ( p o w er, s pi n ni n g  r e s er v e) of  t h e p o w er  gri d  

El e ctr o m e c h a ni c al d y n a mi c s 
C o m p ati bl e wit h P C s  

L ar g e - s c al e a er o d y n a mi c s  
O nl y wit h s u p er c o m p ut er s  

Hi e r a r c hi c al Wi n d F a r m C o nt r ol S c h e m e  

S m ar t Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y, Tsi n g h u a U ni v er sit y  

W F S u p e r vi s o r y C o n t r oll e r
o p ti mi z e o p er a ti n g p oi n tP o w e r 

S y s t e m

T u r bi n e

W a k e i nt e r a c ti o n

W a k e 
e ff e c t

T u r bi n e
m o d el

Pi t c h a n d 
r ot o r s p e e d 
r e f e r e n c e s

f o r e a c h W T

W a k e i nt e r a c ti o n

T u r bi n e 

P o w e r o ut p ut

Pit c h a n gl e c o nt r ol
R o t o r s p e e d c o nt r ol

L o c al wi n d 
di s t u r b a n c e

Wi n d t u r bi n e m e a s u r e m e n t s

O p e r a ti o n 
m o d e

P o w e r 
d e m a n d

F a r m t ot al p o w e r o u t p u t

A m bi e n t wi n d s p e e d

P o w e r o ut p ut
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Si m ul a ti o n &  

V e ri fi c a ti o n  

• Pr o bl e m — H o w d o e s t h e W F a e r o d y n a mi c s i nt er a ct wit h t h e 

el e c t r o - m e c h a ni c al d y n a mi c p r o c e s s e s of t h e p o w er s y st e m ? 

D o e s t h e wi d el y u s e d wi n d f a r m m o d el ( si n gl e a g gr e g at e d 

t ur bi n e) i n el e ctri c al p o w er i n d u str y v ali d ?  

• S ol uti o n —  

 

 

C o n t r ol & 

O p ti mi z a ti o n  

• Pr o bl e m — H o w t o utili z e t h e i nt er a cti o n b et w e e n t h e el e ctr o -

m e c h a ni c al s y st e m a n d t h e wi n d fl o w fi el d t o i m pr o v e W F 

o p er ati o n p erf or m a n c e ?  

• S ol uti o n — Ar e t h e P D E g o v er ni n g e q u ati o n s pr a cti c al t o b e 

i n c or p or at e d i nt o t h e c o ntr ol l o o p ? Or s h o ul d d at a- dri v e n 

a p pr o a c h e s b e u s e d t o fit t h e a er o d y n a mi c i nt er a cti o n s b a s e d 

o n fi el d d at a ?  

p o w e r 
s y s t e m  

wi n d fl o w 
fi el d  

A j oi n t si m ul a ti o n pl a t f o r m  

R e s e a r c h St e ps  

S m ar t Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y, Tsi n g h u a U ni v er sit y  
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智 能 电 网 运 行 与 优 化 实 验 室  

J oi nt Si m ul ati o n Pl atf o r m o n S u n w a y T ai h u  Li g ht  
 

J oi nt Si m ul ati o n Pl atf or m

P C wi t h C o m m e r ci al P o w e r 
S y s t e m Si m ul a ti o n S o f t w a r e

P o w e r s y s t e m 
d y n a mi c O D E m o d el

Wi n d f a r m a n d 
t u r bi n e c o n t r ol 

l o gi c s

m e c h a ni c al t o r q u e;  
a v e r a g e wi n d s p e e d

C o n t r ol r e f e r e n c e s
 pi t c h a n gl e; y a w 

a n gl e; r o t o r s p e e d

S u p e r c o m p u t e r wi t h C F D 
s o f t w a r e

S y s t e m 
r e q ui r e m e n t s

S
y
c
h

ro
n

iz
a
ti

o
n

Wi n d Fi el d M o d el 
b a s e d o n N S e q u a ti o n

( si m ul a ti o n o f wi n d 
f a r m a e r o d y n a mi c s )

S m ar t Gri d O p er ati o n a n d O pti mi z ati o n L a b or at or y, Tsi n g h u a U ni v er sit y  

 S u n w a y T ai h u  Li g h t, C hi n a' s  N a ti o n al  S u p e r c o m p u ti n g  C e n t r e i n W u xi  
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F a r mi n g t h e E n vi r o n m e nt i nt o t h e 
El e ct ri c al P o w e r G ri d  
 - Offs h o r e Wi n d F a r m Si m ul ati o n & C o nt r ol  

D r. Yi w ei Qi u  
y w qi u @ m ail.tsi n g h u a. e d u. c n  

B D E C 2 -K o b e  
F e b. 2 0 t h, 2 0 1 9  

7  

T h a n k y o u!  
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S yst e m I nfr astr u ct ur e f or El e v ati n g 
E d g e t o b e a P e er of t h e Cl o u d

K is h or e R a m a c h a n dr a n

E m b e d d e d P er v a si v e L a b, G e or gi a T e c h
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F o g / E d g e C o m p uti n g

E xt e n di n g t h e cl o u d utilit y c o m p uti n g t o t h e e d g e

F o g / E d g e c o m p uti n g t o d a y ?
• E d g e is sl a v e of t h e Cl o u d

• Pl atf or m s: I o T A z ur e E d g e, CI S C O I o x, I nt el F R D, …

• M o bil e a p ps b e h ol d e n t o t h e Cl o u d

Vi s o n f or t h e f ut ur e ?
• El e v at e E d g e t o b e a p e er of t h e Cl o u d

• Pri or art: Cl o u dl et s ( C M U + Mi cr os oft ), M A UI ( Mi cr os oft)

I n t h e li mit
• M a k e t h e E d g e a ut o n o m o u s e v e n if dis c o n n e ct e d fr o m t h e Cl o u d

129



Pr o bl e m
➔ R e s o ur c e - c o n str ai n e d E d g e n o d e s n e e d:

➔ Hi g h m ulti - t e n a n c y 

➔ I s ol at e d e x e c uti o n e n vir o n m e nt s

➔ D e di c at e d V M s/ c o nt ai n er s i m pr a cti c al

S ol uti o n
➔ S er v erl e s s C o m p uti n g ( a k a F u n cti o n - a s - a - S er vi c e )

◆ A p pli c ati o n s e x e c uti n g o nl y w h e n n e e d e d

◆ All o w s f or b ett er r e s o ur c e s h ari n g

A d a pti n g S er v erl e s s f or E d g e
➔ S o A r eli e s o n c o nt ai n er s ( e. g., D o c k er) t o i s ol at e f u n cti o n s

➔ S uff er s fr o m c ol d st art pr o bl e m

◆ 3 0 0 m s + of s et u p ti m e 

◆ Pr o bl e m f or l at e n c y - s e n siti v e a p p s

➔ T w o a p pr o a c h e s:

◆ R e d u c e c ol d st art ti m e b y m o dif yi n g D o c k er’ s r u n c

◆ Alt er n ati v e f or m at ( W e b A s s e m bl y ) f or f u n cti o n s

Effi ci e nt R u nti m e

Pr o bl e m 
➔ D e n s el y g e o - di stri b ut e d d e vi c e s ar e h ar d t o pr o gr a m:

➔ H o w t o di stri b ut e t h e c o m p ut ati o n ?
➔ H o w t o m o v e t h e i nf or m ati o n ?
➔ H o w t o t u n e t h e p ar a m et er s ?
➔ H o w t o s u p p ort m ulti pl e h ar d w ar e pl atf or m s ?

➔ H o w d o w e c o or di n at e h u n dr e d s of a p pli c ati o n 
si m ult a n e o u sl y ?

S ol uti o n
➔ D e cl ar ati v e l a n g u a g e s d e si g n e d f or g e o - di stri b ut e d s etti n g
➔ A ut o m ati c d e c o m p o siti o n of st a g e s
➔ O pti mi zi n g f or W A N c o nfi g ur ati o n s

➔ Effi ci e nt r e u s e of d at a a n d c o m p ut ati o n

Pr o gr a m mi n g M o d el s

S E L E C T F R A M E, O B J E C T 
W H E R E O B J E C T. L A B E L = = “ c ar” 

A N D O B J E C T. C O L O R = = R E D
A N D O B J E C T[“ LI C E N S E”] = = “ LI C” 

F R O M C A M E R A S N E A R G A T E C H
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L o c ati o n -a w a r e d at a p a rtiti o ni n g f o r l o w -l at e n c y a c c e s s

● K e e p d at a cl o s e t o p ot e nti al u s er s
○ F or l o w l at e n c y a c c e s s

● U s e of s p ati al attri b ut e s t o 
di stri b ut e d at a -it e ms

I nt elli g e nt d at a m a n a g e m e nt i n t h e e d g e + cl o u d r e s o ur c e c o nti n u u m

Ai m s of t h e p r oj e ct
● L o w -l at e n c y d at a a c c e s s t o r e al-ti m e a p p s r u n ni n g i n e d g e
● S u p p ort i nt e n si v e O L A P q u eri e s i n cl o u d
● A b str a cti o n s si mil ar t o cl o u d pl atf or m s

○ g et/ p ut k e y -v al u e p air s, p u bli s h -s u b s cri b e d at a
○ d o n’t w orr y a b o ut d at a pl a c e m e nt/ mi gr ati o n/ ….

P e c uli a r c h all e n g e s i n e d g e c o m p uti n g e n vi r o n m e nt s

1. Wi d el y g e o -di stri b ut e d r e s o ur c e s

2. C o n str ai nt s o n r e s o ur c e c a p a cit y

3. L o w st ati sti c al m ulti pl e xi n g i n c li e nt w or kl o a d

4. G e o gr a p hi c all y c orr el at e d f ail ur e s ar e m or e li k el y

M ulti pl e l e v el s of l o a d b al a n ci n g f o r t ol e r ati n g s k e w s

● L o a d -b al a n c e d d at a p artiti o ni n g f or l o n g t er m s k e w s
○ S o m e ar e a s g e n er at e m or e d at a t h a n ot h er s 

⇒ s p ati al s k e w i n cli e nt w or kl o a d
○ A d di n g a d diti o n al c a p a cit y s h o ul d e v e nl y b al a n c e t h e d at a 

● R e s o ur c e s h ari n g b/ w n o d e s f or s h ort -t er m l o a d s ur g e s
○ T e m p or ar y s ur g e i n tr affi c at s u b s et of n o d e s
○ Offl o a d st or a g e t e m p or aril y t o n e ar b y n o d e s t o m ai nt ai n 

t hr o u g h p ut

I nt e r pl a y b et w e e n e d g e a n d cl o u d : t o all e vi at e c a p a cit y c o n st r ai nt s

● Utili z e t e m p or al l o c alit y of q u eri e s
○ St or e t e m p or all y r el e v a nt 

d at a o n e d g e n o d e s
○ U s ef ul f or r e al -ti m e q u eri e s

● Ol d er d at a a v ail a bl e o n cl o u d n o d e s
○ F or hi st ori c al ( O L A P) q u eri e s

O bj e cti v e : T o pr o vi d e cl o u d -li k e d at a a b str a cti o n s ( e. g. k e y-v al u e st or e s, p u bli s h -s u b s cri b e) 
o n e d g e + cl o u d i nfr a str u ct ur e c o nti n u u m
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R e al -ti m e v e hi cl e d et e cti o n a n d r e-i d e ntifi c ati o n

● “ E a c h c a m er a” pr o c e s s e s ( d et e cti n g v e hi cl e s) it s str e a m at t h e e d g e of t h e 
n et w or k

○ N o w a st ef ul n et w or k b a c k h u al b a n d wi dt h t o s e n d “ e v er yt hi n g” t o t h e 
cl o u d

● Effi ci e nt c o m m u ni c ati o n p oli c y b et w e e n “ c a m er a s”
○ F or w ar d a n d b a c k w ar d pr o p a g ati o n t o e x c h a n g e d et e cti o n o bj e ct s 

f or r e-i d e ntifi c ati o n

● Effi ci e nt st or a g e p oli c y a cr o s s “ c a m er a s”
○ C o n str u ct t h e tr aj e ct ori e s fr o m t h e r e s ult of r e -i d e ntifi c ati o n
○ U s e a g gr e g ati o n t o li mit t h e st or a g e r e q uir e m e nt s f or e a c h “ c a m er a”

S m art C a m er a S ur v eill a n c e: V e hi cl e Tr a c ki n g at t h e E d g e of t h e N et w or k

Hi g h -p e rf o r m a n c e q u e r y a n d g r a p h p r o c e s si n g

● A d o pt pr o b a bili sti c gr a p h t o st or e t h e tr aj e ct ori e s of all 
v e hi cl e s

○ E n c o d e e xtr a i nf or m ati o n ( c o nfi d e n c e fr o m r e -
i d e ntifi c ati o n) f or b ett er q u er y a n s w eri n g.

● E x pl or e gr a p h pr o c e s si n g t e c h ni q u e s t o r eli e v e t h e err or s 
fr o m d et e cti o n a n d r e-i d e ntifi c ati o n

○ E x a m pl e: m a xi m u m -pr o b a bilit y p at h f or o n e v e hi cl e 
v er s u s m a xi m u m -pr o b a bilit y p at h s f or all v e hi cl e s 
( E a c h v e hi cl e s h o ul d o c c u p y a n u ni q u e di sj oi nt p at h 
i n t h e gr a p h)

Ai m s of t h e p r oj e ct
● Tr a c k all v e hi cl e s o v er 

ti m e.
● St or e t h e s p a c e -ti m e 

tr aj e ct ori e s i n st e a d of 
vi d e o s.

● A n s w er q u eri e s dir e ctl y
fr o m t h o s e tr aj e ct ori e s.
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B D E C 2 K o b e: Ri c art
2 4 F e br u ar y 2 0 1 9
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O ut I n
P e o pl e us e t h e I nt er n et D e vi c es us e t h e I nt er n et

M o v e d at a t o c o m p uti n g M o v e c o m p uti n g t o t h e d at a

E x pl oit m a ssi v e d at a c e nt ers & n et w or ks E x pl oit d at a l o c alit y

V ali d at e d d at a s et s P eri s h a bl e d at a str e a ms

A b u n d a nt i nt er -cit y b a c k b o n e b a n d wi dt h A b u n d a nt i ntr a -cit y a c c ess b a n d wi dt h

B a n d wi dt h i s t h e k e y n et m e a s ur e m e nt L at e n c y i s t h e k e y n et m e a s ur e m e nt

B est eff ort Pr e di ct a bl e, d et er mi ni sti c r es p o ns e ti m e

T a s k S c h e d uli n g P a c k et S c h e d uli n g

C o m p ut ers m o d el a n d m o nit or r e al w orl d C o m p ut ers ar e i nt e gr al p art s of r e al w orl d

Gl e n n’ s 2 0 1 9 I n-a n d -O ut Li st (I nt er n et S y st e m s)
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O ut I n
C P Us G P Us a n d T P Us

D e d u cti v e Pr o gr a m mi n g I nf er e n c e E n gi n es

Virt u al M a c hi n es C o nt ai n ers, Mi cr o s er vi c es , a n d L a m b d a s

D at a s et s D at a fl o ws

L o c ati o n Dri v e n b y E c o n o m y of S c al e L o c ati o n Dri v e n b y R e q uir e d L at e n c y

Di s cr et e r u ns C o nti n u o us o p er ati o n

E d g e C o m p uti n g M ulti pl e C oll a b or ati n g E d g es

V erti c all y -i nt e gr at e d cl o u ds H ori z o nt all y -c o o p er ati n g cl o u ds

N ort h -S o ut h N et w or k Tr affi c E a st -W est N et w or k Tr affi c

Gl e n n’ s 2 0 1 9 I n-a n d -O ut Li st ( T e c h n ol o g y)
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O ut I n
Us er I nt erf a c e D e vi c e a n d e n vir o n m e nt al i nt erf a c es

I nt er a ct wit h us er I nt er a ct wit h w h ol e e n vir o n m e nt

R es p o n d A nti ci p at e

E x pli cit Pr o gr a m mi n g St ati n g i nt e nti o ns

E x pli cit i nt e nti o ns M a c hi n e l e ar ni n g ( di s c o v er y )

F o c u s o n a p ps F o c u s o n d at a str e a ms

Gl e n n’ s 2 0 1 9 I n-a n d -O ut Li st ( Pr o gr a m mi n g)
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0. 1 µ s e c           1 µ s e c          1 0 µ s e c          1 0 0 µ s e c        1 m s e c          1 0 m s e c 1 0 0 m s e c 1 s e c          1 0 s e c

W e bS m art p h o n e

H a pti c t el e-s ur g er y

S eri o u s g a m er s

L O L A

3 D t el er e h a bilit ati o n

C o n n e ct e d C oll a b or ati o n  S k y p e

H u m a n r o b oti c c o ntr ol

P o w er gri d

V e hi cl e m oti o n c o ntr ol

5 G r e s p o n s e ti m e

Hi g h s p e e d tr a di n gI n d o or g e ol o c ati o n

Tr a diti o n al Cl o u d

P e o pl e

M e c h a ni c al

El e ctr o m a g n eti c

A p pli c ati o n L at e n c y 
R e q uir e m e nt s

I n st a nt a n e o u s t o 
h u m a n s

B uff er e d m o vi e s

E d g e Cl o u dD e di c at e d
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E art h S y st e m
M o d elli n g : 
r e q uir e m e nt s a n d 
c h all e n g e s

Ki m S err a d ell

C o m p ut ati o n al E art h S ci e n c es

1 9 t h-2 1 st F e br u ar y B D E C 2 K o b e 2 0 1 9
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S er v er s / Cl o u d

E art h S y st e m M o d elli n g W or kfl o w

H P C
si m ul ati o n s

I NI TI A L
C O N DI TI O N S

H E T E R O G E N E O U S 
D A T A

S T O R A G E
p o st -pr o c e s si n g 

a n al y si s

H P C

c h e c k p oi nt s
F a st d eli v er y 

r e s ult s
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Pr e -pr o c e s si n g

• D e al wit h m assi v e a n d h et er o g e n o u s 
a m o u nt of d at a ( E art h O b s er v ati o n s)
• S e ns or s ( wit h v ali d a n d n o n v ali d d at a)

• S at ellit e d at a

• C o m pl e x pr o c e ss e s t o b uil d i niti al 
c o n diti o n s
• R e al -ti m e d at a

• D at a a s si mil ati o n

• M o d el c h e c k p oi nt s a s i niti al c o n diti o nsI NI TI A L
C O N DI TI O N S

H E T E R O G E N E O U S 
D A T A
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M o d el si m ul ati o n

• Tr a diti o n al H P C 
• Hi g h -p o w er e d n o d e s, l ar g e b at c h j o bs, l o w -l at e n c y 

n et w or k s t o d e al wit h i n cr e a si n g pr o bl e m si z e 
(r e s ol uti o n, e ns e m bl e s, …)

• Pr o gr a m mi n g m o d el s t o d e al wit h h et er o g e n o us 
ar c hit e ct ur e s ( D S Ls a n d ” s e p ar ati o n of c o n c er ns ”)

• R e pr o d u ci bilit y
• S oft w ar e St a c k ( u si n g t o ols li k e S p a c k or 

C o nt ai n ers)

• R e s ults ( C MI P 6 e x er ci s e à ~ 1 0 0 m o d els )

• O p er ati o n al s er vi c e s

• St or a g e
• P eri o di c o ut p ut of s el e ct e d v ari a bl e s

• F ast d eli v er y (f or m et e or ol o gi c al a p pli c ati o n s)

• Tr a diti o n al ( mi x dis k/t a p e s) f or l at er a n al ysis

H P C
si m ul ati o n s

c h e c k p oi nt s
F a st d eli v er y 

r e s ult s
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P o st -pr o c e s si n g

• M ulti pl e d at a s o ur c e s t o v ali d at e r e s ults

• I n-sit u a n al y si s - vis u ali z ati o n
• R ef or m atti n g, s u b -s etti n g, r e -gri d di n g, a v er a gi n g …

• Li mit a s p os si bl e d at a tr a nsf er s

• O n us er d e m a n d a n al ysi s a n d n e e ds

• R eli a bl e di s s e mi n ati o n pl atf or ms
• E art h S yst e m Gri d F e d er ati o n ( C MI P 6: 1 5 t o 3 0 P b

of d at a)

• C ur at e d ar c hi v e, i d e ntifi c ati o n a n d cit ati o n

• Effi ci e nt a n d ti m el y h a n dli n g

• R e q uir e d t hr o u g h p ut f or r e al w orl d 
a p pli c ati o n s

• Cli m at e s er vi c e s 

• M a c hi n e L e ar ni n g gr o wi n g n e e d

H E T E R O G E N E O U S 
D A T A

S T O R A G E
p o st -pr o c e s si n g 

a n al y si s
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A n d l a st b ut n ot l e a st …

• W e n e e d p o w erf ul, r e pr o d u ci bl e a n d e as y t o a d o pt 
w or kfl o ws t o or c h e str at e t h e f ull e art h m o d elli n g

• D o n’t f or g et “ H u m a n f a ct or ” 
• O n e i n di vi d u al, m ulti pl e s r ol e s

• Tr ai ni n g R e s e ar c h E n gi n e er s, C o m p ut er S ci e nti st s …

• I d e ntif y e n d-us er s: E art h S ci e nti st s, D at a S ci e nti st s, P oli c y M ar k er s …

• E xtr e m e E art h Fl a gs hi p
• T e c h n ol o g y c a s e ( S ci e n c e Cl o u d, Bi g D at a 

h a n dli n g a n d Di stri b ut e d e xtr e m e -s c al e c o m p uti n g)

• htt p:// w w w. e xtr e m e e art h. e u/t e c h n ol o g y -c a s e
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T h a n k y o u 

ki m.s err a d ell @ b s c. es

144



C O M M E N T S F O R B D E C M E E TI N G

D a n St a n zi o n e

E x e c uti v e Dir e ct or, T A C C

A s s o ci at e Vi c e Pr e si d e nt f or R e s e ar c h, T h e U ni v er sit y of T e x a s at A u sti n

2/ 1 8 / 1 9 1
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T H E S E W O R K F L O W S A R E A L R E A D Y H E R E

� W e alr e a d y s e e t his ki n d of w or k at T A C C

� A n e x e m pl ar pr oj e ct, D A R P A’s S y n er gisti c Dis c o v er y a n d 
D esi g n

� M ulti pl e r o b ot -dri v e n e x p eri m e nt al f a ciliti es f e e di n g d at a i nt o a n 
H P C -e n a bl e d r e p osit or y, wit h h u n dr e ds of a n al ysts c o ns u mi n g vi a 
w e b s er vi c es. 

2/ 1 8 / 1 9 2
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O bj e cti v e:  D e v el o p d at a -dri v e n m et h o d s t o a c c el er at e d e si g n i n d o m ai n s t h at l a c k c o m pl et e m o d el s.

S y n er gi sti c Di s c o v er y a n d D e si g n

D e si g n i n d o m ai n s wit h 

r o b u st s ci e ntifi c t h e ori e s

M at h e m ati c al m o d el s 
&

Si m ul ati o n

C o m p ut er ai d e d 
d e si g n t o ol s

A er o n a uti c sI nt e gr at e d Cir c uit s

+ =
Hi s t o ri c all y

D e si g n i n d o m ai n s wit h 

i n c o m pl et e s ci e ntifi c t h e or y

D at a &
Di s c o v er y Al g orit h m s

D at a -dri v e n 
d e si g n t o ol s

+S D 2 =

P er o v s kit e 

C h e mi str y

Pr ot ei n D e si g n

D o D A p pli c ati o n s: D o D A p pli c ati o n s: F o u n d ati o n al t e c h n ol o gi e s wit h u s e c a s e s 
r el e v a nt t o n ati o n al s e c urit y, s u c h a s: 

• S e n s or s t o d et e ct C h e mi c al, bi ol o gi c al, r a di ol o gi c al, a n d 
n u cl e ar ( C B R N) a g e nt s

• Or g a ni s m s t h at d et e ct a n d m et a b oli z e n u cl e ar w a st e t o 
r e m o v e r a di ol o gi c al t hr e at s

• I n e x p e n si v e, effi ci e nt s ol ar m at eri al s

Al g orit h m s f or s ci e ntifi c di s c o v er y a n d d e si g nAl g orit h m s f or s ci e ntifi c di s c o v er y a n d d e si g n
• AI m et h o d s t h at c o n si d er s trilli o n s of t h e ori e s a n d 

c o n v er g e s o n o n e s t h at fit t h e d at a 

• AI m et h o d s t h at m e et s or e x c e e d s h u m a n p erf or m a n c e 
i n di s c o v er y a n d d e si g n

• H u m a n -c o m p ut er t e a m t h at di s c o v er s a n e w s u bfi el d of 
s ci e n c e t h o u g h a n al y si s of f ail e d e x p eri m e nt s at s c al e
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S D 2 E D at a a n d A n al ysi s H u b

D at a -C e ntri c S ci e ntifi c 
Di s c o v er y

H y p ot h esi s a n d D esi g n E v al u ati o n

D esi g n i n t h e C o nt e xt 
of U n c ert ai nt y

V ali d at e d 
m o d el s

D e si g n 
C o n str ai nt

s

V ali d at e
d 

D e si g n s

E xtr a ct s ci e ntifi c k n o wl e d g e a n d 
t h e or y dir e ctl y fr o m e x p eri m e nt al 

d at a at s c al e

A ut o m at e d e v el o p m e nt of r o b u st 
d e si g n s d e s pit e i n c o m pl et e 

s ci e ntifi c k n o wl e d g e

Virt u ali z e e x p eri m e nt al w or kfl o w s t o 
f a cilit at e r e pr o d u ci bilit y

O bs er v e d b e h a vi or
( S u c c ess es a n d 

f ail ur es)

D esi g n/ 
E x p eri m e nt al
pl a n

E x p eri m e nt al 
o ut c o m es

V ali d at e d 
m o d els

S ci e ntifi c 
h y p ot h es es

< 1 % D at a 
I g n or e d

R a w d at a

C h all e n g e Pr o bl e m I nt e gr at or
E v al u ati o n t hr o u g h q u art erl y c h all e n g e s pr o bl e m s

! " ,$ = ! " $ ! ($ )

w h e
n

A + B à C

C + D à E + F

148



S D 2 E I nt e gr at e d I nfr a str u ct ur e C o m p o n e nt s

• U s er A p pli c ati o n s
• Di s c o v er y W or k s p a c e
• J u p yt er H u b

• 1 0 0 + s h ar e d n ot e b o o k s

• S y n Bi o H u b
• 2 5, 0 0 0 + s y nt h eti c bi ol o g y c o m p o n e nt s

• S D 2 E C LI
• C o m pr e h e n si v e s cri pti n g s u p p ort

• D e v el o p er S er vi c e s ( H o st e d)
• Git L a b

• 1 0 0 a cti v e r e p o sit ori e s

• J e n ki n s
• 7 0 CI C D pi p eli n e s

• P ort ai n er
• 3 1 u s er -m a n a g e d D o c k er S w ar m s er vi c e s

• W e b S er vi c e A PI s
• A g a v e S ci e n c e A PI

• 4 5 + u s er a p p s

• A b a c o F u n cti o n s -a s -a -S er vi c e

• 1 2 5 d e pl o y e d f u n cti o n s 

• El a sti c S e ar c h / L o g st a s h / Ki b a n a
• 4 0 0, 0 0 0 l o g e v e nt s / d a y

• D at a C at al o g A PI
• J S O N s c h e m a-i nf or m e d m et a d at a m a n a g e m e nt

• T A C C S 3
• P erf or m a nt S 3 -c o m p ati bl e u pl o a d s

• C o m p uti n g R e s o ur c e s
• St a m p e d e 2

• Wr a n gl er
• M a v eri c k 1 & 2
• L o n e st ar 5
• R o d e o & J et str e a m

• D at a R e s o ur c e s
• St o c k y ar d
• C orr al
• A W S S 3 + Gl a ci er
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E x a s c al e E x a s c al e 
P hy si c al P hy si c al 

Sy st e m s + Sy st e m s + 
Cl o u dCl o u d

C o nt e xtC o nt e xt --
a w ar e W e b a w ar e W e b 
S er vi c e sS er vi c e s

P er v a si v e P er v a si v e 
a n d a n d 

P erf or m a nt P erf or m a nt 
St or a g eSt or a g e

S oft w ar e S oft w ar e 
F o u n d ati o n sF o u n d ati o n s

W e bW e b --b a s e d b a s e d 
A p p sA p p s

P ort alP ort al J u p yt er H u bJ u p yt er H u bA ut o m ati o nA ut o m ati o n L e ar ni n g L e ar ni n g 

C e nt erC e nt er

D e v el o p er D e v el o p er 

T o ol sT o ol s

S ci e n c e A PI sS ci e n c e A PI s I d e ntit y & A c c e s sI d e ntit y & A c c e s s D at a Pr ot o c ol sD at a Pr ot o c ol s S m art S e ar c hS m art S e ar c h

W e b W e b 

I nt e gr ati o n sI nt e gr ati o n s

A n si bl e Dj a n g o D o c k er G P F S I n C o m m o n J e n ki n s L u str e M V A PI C H O a ut h 2 O p e n St a c k Sl ur m V m w ar e w s o 2A n si bl e Dj a n g o D o c k er G P F S I n C o m m o n J e n ki n s L u str e M V A PI C H O a ut h 2 O p e n St a c k Sl ur m V m w ar e w s o 2

Cl o u d Sy st e m sCl o u d Sy st e m s Hi g h P erf or m a n c e Hi g h P erf or m a n c e 
C o m p ut er sC o m p ut er s

D at a b a s e sD at a b a s e s S c al a bl e St or a g eS c al a bl e St or a g e

D A T A D E P O T

H A R D W A RE RE S O U R C E S

S Y S T E M S OF T W A R E A N D C O M P O N E N T S

D O M AI N -E N A BLI N G S E R VI C E S

I nt e gr at e d C y b eri nfr a str u ct ur e D e si g n
Us

a
bil

it
Us

a
bil

it
yy

Re
us

a
bil

it
y

Re
us

a
bil

it
y
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A R C HI T E C T U R A L A P P R O A C H

� T his r e q uir es s o m e n e w t o p l e v el ar c hit e ct ur al a p pr o a c h es, b ut m a n y t hi n g s 
st a y t h e s a m e: 

� H P C a p ps s h o ul d still b e pr o gr a m m e d li k e H P C a p ps

� AI / D L / M L a p ps s h o ul d still b e pr o gr a m m e d li k e H P C a p ps ;)

� W e b s er vi c es pr o vi d e t h e t o p -l e v el gl u e b et w e e n s u bs yst e m s, s e c urit y ar c hit e ct ur e, 
et c. 

� D at a tr a nsf er m a y n ot b e p erf or m a nt i n t h es e e n vir o n m e nts. 

� W e h a v e b uil di n g bl o c ks e n a bli n g t his n o w: 

� All o ur s yst e m s h a v e a fr o nt e n d, p ersist e nt R E S T A PI 

� All s yst e m s n o w s u p p ort c o nt ai n er t e c h n ol o g y, i n cl u di n g gr a b bi n g fr o m r e p os. 

� P oli ci es still n e e d t o e v ol v e – a si n gl e s e c urit y st a n d ar d w o ul d b e ni c e. 

2/ 1 8 / 1 9 7
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N E W S Y S T E M S U P P O R T A C TI VI TI E S 

� F ull C o nt ai n eri z ati o n s u p p ort (t his pl atf or m, St a m p e d e, a n d * e v er y ot h er * pl atf or m n o w 
a n d f ut ur e. 

� S u p p ort f or C o ntr oll e d U n cl as sifi e d I nf or m ati o n (i. e. Pr ot e ct e d D at a)  

� A p pli c ati o n s er v ers f or p ersist e nt V Ms t o s u p p ort s er vi c es f or a ut o m ati o n. 

� D at a Tr a nsf er ( i e. Gl o b us) 

� O ur n ati v e R E S T A PIs  

� Ot h er s er vi c e A PIs as n e e d e d – O S G (f or Atl as, C M S, LI G O)

� P ossi bl y ot h er s er vi c es ( P e g as us, p er h a ps t hi n gs li k e m et a g e n o mi cs w or kfl o ws)

2/ 1 8 / 1 9 8
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T H A N K S!

D A N S T A N ZI O N E
D A N @ T A C C. U T E X A S. E D U

2/ 1 8 / 1 9 9
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n M G O P 8 C B M 2 C A B L

p 4 % F I MLC G A G K

p G K M F LC G B M

C G  ML MLCEC LC G L

p 4 M IC % ML L B L L E KL A

n D I IEC LC G C E K

p - L B P KL F C G ( - : 6 . : 6 . L

p 2C C G ( 6 4 ) , 4 1 G GC G A
L

p L C E C G ( ) 2 ) L

p ) G G M L M C G A( 4 I G . 4 ) E K
K O 2 L

p ) G MLC K G ) KL G MLC K

p ) LC C C E 0 GL EEC A G

E art h S y st e m 
S ci e n c e

5 8 %

Lif e S ci e n c e
6 %

M at eri al 
S ci e n c e

5 %

A d v a n c e d 
M a n uf a ct uri n g

7 %

A er o n a uti c s 
a n d 

A str o n a uti c s
2 0 %

Artifi ci al 
I nt elli g e n c e

2 %

Ot h er 
A p pli c ati o n s

2 %

T h e n o d e -h o ur s h ar e of m aj or 
a p pli c ati o n fi el d s
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n ) 4
p ) E C C D L G

4 L C E B  ) 4

p ) E D C G E D

& D E E G

p - D G 5 (

C E D EG C E

0 ) ,

p 5 C A EG G G

2 D E 0 E D B

. EG EG L EG G D

4 D D 5 D E B E L

D 5 D D G L

n 7 , ) 7 ,
p 7 G G D

, EG D E B  7 ,

p ) E D C G E D

D E E G

p - D G (
C E D EG C E
0 ) ,

p 5 C A EG G G

) D EG EB E B
C D G E D D B E B

C EG EB E B E C F D
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n 0 9 9 5 4 AB 1 CB9 A
- C 5 9 1 .9 C 1B9

. B E 1 5
p A C 5 4 1 C 4

4 5  C

p 5 5 1B 5 4 4 1B 1

p 5 1 C A 5 9 A B 5

- 1B9 1 , 1 2 1B F

CB 1B9 1 C9 4

F 1 9 A 59 1

0 9 D 5 A9B F

   

n 9 9 5 5 A9

p 9 9 5 4 5 A9

p A C 5 4 1 C 4

4 5  C

p 5 5 1B 5 4 4 1B 1

p 5 1 C A 5 9 A

B 5 9 1 5 A 1 5

AB 1 2 9 A 5 B

157



n . A A . - . / / . -
p : A . .: , - : , .: , . , . / . , . , . - , . -

/ , : , . . :

p / . , : . . - .  : , . , - .

n . : . : . . /: , . / , - . . .: , / :

.
p : . . - , , , A : . , , A - . : - - / : :  

: . - : .  , .

p , : . - , - : . - - , A - . .

p A / , - , : .  . - , : , . -

p : / : .: - , : A , .: / . A

158



159



C o n v er g e n c e of c o m p uti n g a n d 
st or a g e m o d el s i n Bi g D at a a n d 
E xtr e m e c o m p uti n g

I N DI A N A U NI V E R SI T Y

M arti n S w a n y, I nt elli g e nt S y st e m s E n gi n e eri n g
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I N DI A N A U NI V E R SI T Y

S C H O O L O F I N F O R M A TI C S, C O M P U TI N G, A N D E N GI N E E RI N G

C o n v er g e n c e of D o m ai n s a n d F u n cti o n alit y
• C o m p uti n g a n d N et w or ki n g

– Virt u al bri d g e e n c a p s ul ati o n i s e s s e nti al i n m a n y d at a c e nt er n et w or k s

• Cl o u d, H P C a n d E m b e d d e d S y st e m s

– S u p er c o m p ut er s a n d cl o u d e n gi n e s b uilt o ut of A R M c or e s

• N et w or k F u n cti o n s Virt u ali z ati o n ( N F V) i s t h e n et w or ki n g e q ui v al e nt of w h at 
w e ar e d oi n g h er e

– C o m m o n h ar d w ar e el e m e nt s c a n r e ali z e r o ut er s, fir e w all s, l o a d -b al a n c er s wit h 
s oft w ar e c h a n g e s
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I N DI A N A U NI V E R SI T Y

S C H O O L O F I N F O R M A TI C S, C O M P U TI N G, A N D E N GI N E E RI N G

C o m m o n aliti e s i n e x e c uti o n a cr o s s t h e 
s p e ctr u m
• S er v erl e s s c o m p uti n g / F u n cti o n a s a s er vi c e

• O v er -d e c o m p o siti o n i n a s y n c hr o n o u s m a n y t a s k pr o gr a m mi n g

• Str e a m pr o c e s si n g o p er at or s

• L o o k e d at c orr e ctl y, t h e s e ar e all t h e s a m e d e si g n p att er n s –
s m all c o m p ut ati o n al k er n el s of d at a ( m e s s a g e) dri v e n 
o p er ati o n s
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I N DI A N A U NI V E R SI T Y

S C H O O L O F I N F O R M A TI C S, C O M P U TI N G, A N D E N GI N E E RI N G

St o r a g e i s t h e s a m e

• Si m pl e st or a g e el e m e nt s wit h si m pl e s e m a nti c s c o m p o s e t o pr o vi d e a 
r a n g e of f u n cti o n alit y

• St or a g e a n d n et w or ki n g f or c o nt e nt di stri b uti o n a n d str e a mi n g d at a

• St or a g e pl u s pr o c e s si n g, f or s er v erl e s s, str e a m a n d e v er yt hi n g el s e!
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C o n v er g e d f u n cti o n alit y f or a n a d v a n c e d 
c y b eri nfr a str u ct ur e pl atf or m 

• W e h a v e a c h a n c e ( a n d a c h art er) t o d e si g n s o m et hi n g t h at i s p er h a p s 
t h e fir st r a di c al d e p art ur e fr o m e xi sti n g a b str a cti o n s i n m a n y y e ar s

• W e s h o ul d f o c u s o n a p pli c ati o n s t h at c a n t a k e a d v a nt a g e of it 

• B ar e m et al, c h o o s e y o ur o w n st a c k i s cl o s er t o i n diff er e nt c o h a bit ati o n 
t h a n c o n v er g e n c e
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I N DI A N A U NI V E R SI T Y

S C H O O L O F I N F O R M A TI C S, C O M P U TI N G, A N D E N GI N E E RI N G

I n L o c u s
I n L o c u s i s a n ar c hit e ct ur e t h at all o w s str e a mi n g 
d at a t o b e pr o c e s s e d i n t h e n et w or k.  I n L o c u s
t ar g et s mi cr o c o ntr oll er s, mi cr o pr o c e s s or s, n et w or k 
pr o c e s s or s a n d Fi el d Pr o gr a m m a bl e G at e Arr a y s 
( F P G A s) t h at c a n b e e m b e d d e d i n t h e n et w or k f or 
hi g hl y effi ci e nt d at a pr o c e s si n g at t h e e d g e.

I n-N et w or k Pr o c e s si n g at t h e E d g e

M oti v ati o n • S m art Citi e s a n d t h e I nt er n et of 
T hi n g s g e n er at e m a s si v e d at a. M o vi n g 
pr o c e s si n g t o t h e e d g e i m pr o v e s l at e n c y a n d 
r e d u c e s n et w or k u s a g e.

I m pl e m e nt ati o n • N et w or k F u n cti o n al U nit s f or m 
a di stri b ut e d, h et er o g e n e o u s c o m p ut e f a bri c of 
M C U s, F P G A s, a n d r e s o ur c e -c o n str ai n e d 
d e vi c e s, pr o gr a m m e d a n d d y n a mi c all y r o ut e d 
b y a c e ntr al s er v er ( U nifi e d N et w or k I nf or m ati o n 
S er vi c e or U NI S).

F ut ur e W or k • B e n c h m ar ki n g a g ai n st V M -b a s e d 
a p pli c ati o n s li k e H er o n t o c o m p ar e 
p erf or m a n c e of C a n d F P G A i m pl e m e nt ati o n 
wit h tr a diti o n al cl o u d ar c hit e ct ur e s.

E d g e D e vi c e s

• Mi cr o c o ntr oll er

• S o C C o m p ut er

• F P G A
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A p pli c ati o n Dri v er s
C hri sti n e S w e e n e y, L A N L, B D E C 2, K o b e, J a p a n 2 -2 0 -1 9 

2/ 1 5/ 1 9 |   1L o s Al a m o s N ati o n al L a b or at or y

D at a A n al yti c s at t h e E x a s c al e f or 
Fr e e El e ctr o n L a s er s ( E x a F E L )
• S L A C -t o-N E R S C i nt erf a cilit y w or kfl o w 

htt p s:// vi m e o. c o m/ sl a cl a b/r e vi e w/ 2 4 2 6 5
8 5 7 7/ 8 a a a 0 6 a cf b

• A c c el er ati o n of n a n o cr y st all o gr a p h y
a n d si n gl e p arti cl e i m a gi n g a n al y s e s

R e q uir e m e nt s:
• Hi g h t hr o u g h p ut d at a str e a mi n g a n d 

f a st d at a a n al y si s (r e al-ti m e)
• R e al -ti m e d at a r e d u cti o n
• I nt erf a cilit y d at a fl o w fr o m u s er f a cilit y 

t o a n al y si s at s u p er c o m p ut er or cl o u d

E x a L e ar n : C o d e si g n C e nt er f or M a c hi n e 
L e ar ni n g T e c h n ol o gi e s 
• Cl o s e d l o o p c o ntr ol of e x p eri m e nt s vi a 

r e al-ti m e r ei nf or c e m e nt l e ar ni n g
• S urr o g at e m o d el d e v el o p m e nt
• L e ar ni n g o n m ulti -m o d al d at a

R e q uir e m e nt s:
• M o d el tr ai n e d at s u p er c o m p uti n g f a cilit y 

a n d d e pl o y e d at u s er f a cilit y
• M L c o ntr ol of d e vi c e s at t h e e d g e
• E n s e m bl e r u n s t o cr e at e s y nt h eti c 

tr ai ni n g d at a.
PI: A. P er a z z o , L A N L PI: C. S w e e n e y PI: F. Al e x a n d er , C o ntr ol U s e c a s e L e a d : C. S w e e n e y

I m a g e c o urt e s y P a w el W. M aj e w s ki a n d K e vi n G. Y a g er
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A p pli c ati o n Dri v er s ( c o nt ) 

2/ 1 5/ 1 9 |   2L o s Al a m o s N ati o n al L a b or at or y

R e al -ti m e A d a pti v e A c c el er ati o n of 
D y n a mi c E x p eri m e nt al S ci e n c e

• E x p eri m e nt/ si m ul ati o n/ e m ul ati o n f or 
d y n a mi c c o m pr e s si o n li g ht s o ur c e 
e x p eri m e nt s.

R e q uir e m e nt s:
• R e al -ti m e e m ul ati o n a n d d at a 

a n al y si s f or h u m a n d e ci si o n -m a ki n g
• H P C f or e n s e m bl e si m ul ati o n s
• I nt e gr ati o n of d at a fr o m m at eri al s 

r e p o sit ori e s

C o h er e nt Diffr a cti o n I m a gi n g
• Pt y c h o gr a p h y, l a mi n o gr a p h y a n d 

t o m o gr a p h y of s a m pl e s

R e q uir e m e nt s:
• Hi g h t hr o u g h p ut d at a c oll e cti o n 
• C o m p ut e -i nt e n si v e ( G P U) l o c al a n d/ or 

r e m ot e a n al y si s 
• F a st d at a r e d u cti o n a n d d at a ti d yi n g
• Str e a mi n g d at a a n d d at a f or m at s

PI: J. A hr e n s, C o -Pi s : C. B ol m e , R. S a n d b er g PI: R. S a n d b er g

Si m ul ati o n 
C o d e s 

Si m ul at e 

E x p eri m e nt 

E x p eri m e nt al 
T ar g et s/ C o d e s 

Si m ul at e 
U n d er st a n d  

s ci e ntifi c  
p ar a m et er  
s p a c e a n d 
 p h y si c al 

 pr o c e s s e s 
 

D at a D at a A cti o n A cti o n G o al 

W e e k-l o n g LI MI T E D A C C E S S 

I n p ut 
D e c k 

 
E x p eri m e nt al 

Pl a n 

Si m ul ati o n 
R e s ult s 

E x p eri m e nt 
R e s ult s 

A n al y z e  
A n d 

C o m p ar e 

A S SI S T	 W or k fl o w s	 O v er vi e w	
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B a si c A p pli c ati o n P att er n s I d e ntifi e d

2/ 1 5/ 1 9 |   3L o s Al a m o s N ati o n al L a b or at or y

• Fl o w of r a w a n d/ or pr o c e s s e d d at a b et w e e n m a n y l o c ati o n s:  e d g e 
h ar d w ar e, u s er f a cilit y, s u p er c o m p uti n g c e nt er, cl o u d a n d u s er s

• A n al y si s o n str e a mi n g d at a i n r e al-ti m e (f a st f e e d b a c k a n d r e d u cti o n)

• Hi g h -b a n d wi dt h d at a tr a n sf er b et w e e n e d g e, l o c al a n d n o nl o c al 
c o m p ut e a n d st or a g e

• H u m a n -i n-t h e-l o o p a n d c oll a b or ati v e ( wit h p ot e nti all y r e m ot e u s er s) 
d e ci si o n -m a ki n g

• O n -d e m a n d a n d r e s er v e d pr o vi si o ni n g of s u p er c o m p uti n g r e s o ur c e s

• Si m ult a n e o u s pr o c e s si n g of d at a at m ulti pl e l e v el s ( e d g e ( d et e ct or), 
str e a mi n g a n al y si s, b at c h a n al y si s, h u m a n -i n-t h e-l o o p d e ci si o n-
m a ki n g, cl o s e d -l o o p i nf er e n c e f or c o ntr ol)

• G e n er ati o n a n d s y nt h e si s of m ulti -m o d al d at a ( str e a m s) fr o m m ulti pl e 
s o ur c e s ( e d g e ( d et e ct or), a n al yti c s r e s ult s fr o m s u p er c o m p ut er, 
si m ul ati o n, m a c hi n e l e ar n e d m o d el s, s ci e ntifi c d o m ai n d at a b a s e s, 
cl o u d)
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B a s e -l e v el C o m p o n e nt s N e e d e d

2/ 1 5/ 1 9 |   4L o s Al a m o s N ati o n al L a b or at or y

C o n n e cti vit y:

• N o v el str e a mi n g pr ot o c ol s a n d a b str a cti o n s t o e n a bl e str e a mi n g b et w e e n 
h et er o g e n o u s r e s o ur c e s a n d wit h c o n str ai nt s.

• H et er o g e n e o u s d at a l a k e s t o s u p p ort d at a st or e d i n di stri b ut e d l o c ati o n s, o n 
v ari o u s st or a g e pl atf or m s a n d wit h v ari o u s s e c urit y c o n str ai nt s .

• S c h e d ul er s t h at o p er at e o n h et er o g e n e o u s w or kl o a d s ( c o nt ai n er s, t a s k s, et c .)

• C o m p o siti o n of s er vi c e s o n cl o u d, m o bil e a n d s u p er c o m p ut er s

F a cilit y s u p p ort :

• R e s o ur c e pr o vi si o ni n g f or s e mi-s c h e d ul e d, o n -d e m a n d, b ur st y , a n d p s e u d o r e al-
ti m e w or kl o a d s

• Eff e cti v e b ut n o n -i ntr u si ve a ut h e nti c ati o n b et w e e n f a ciliti e s

• Fr o nt -e n d s er vi c e s at s u p er c o m p uti n g f a ciliti e s

U s a bilit y:

• R e c o v er y m e c h a ni s m s f or c o m p ut ati o n s t h at m a y f ail a n y w h er e

• E x e c uti o n a n d d at a v er si o n pr o v e n a n c e a cr o s s c o n v er g e d pl atf or m

• M e c h a ni s m f or p erf or m a n c e - a n d ar e n a -p ort a bl e ( cl o u d, m o bil e, s u p er c o m p ut er) 
c o d e
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S p e cifi c T e c h n ol o gi e s

2/ 1 5/ 1 9 |   5L o s Al a m o s N ati o n al L a b or at or y

P r o g r a m mi n g m o d el s:

• P ar all el pr o gr a m mi n g m o d el s t h at  will e n a bl e fl e xi bl e, p ort a bl e, 
c o m p ut ati o n s all t h e w a y o ut t o t h e e d g e.

• Pr o gr a m mi n g m o d el s t h at c a n e xt e n d a cr o s s ar e n a s ( cl o u d, m o bil e,
H P C) f or c o n n e cti n g s er vi c e s or f or di stri b uti o n of c o m p ut e.

• Pr o gr a m mi n g m o d el s t h at s u p p ort d at a m o d el s t h at ar e a b str a ct e d 
fr o m t h e st or a g e t y p e.

W or kfl o w s:

• A b str a cti o n s a n d i nt erf a c e s t h at e n a bl e u s er s t o s p e cif y hi g h -l e v el
c o n str ai nt s (r e s ult q u alit y, p erf or m a n c e, r e s o ur c e u s a g e) o n w or kfl o w.

• M e c h a ni s m s t h at all o w w or kfl o w s t o i nt erf a c e wit h e a c h ot h e r

D o m ai n -s p e cifi c l a n g u a g e s a n d i nt erf a c e s:

• A b str a cti n g n o v el l o w-l e v el pr ot o c ol s a n d pr o gr a m mi n g m o d el s t o ai d
i n t h e c o n v er g e n c e of s er vi c e s i n t h e cl o u d a n d H P C ar e n a s
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B uil di n g t h e O p e n S t o r a g e N e t w o r k

Al e x S z al a y
C hri sti n e Kir k p atri c k, K e nt o n M c H e nr y, Al ai n n a W hit e

St e v e T u e c k e, I a n F o st er, J o e M a m br etti 
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C o m p ut ati o n al a n d N et w or ki n g I nfr a str u ct ur e

• T h e N S F h a s i n v e st e d si g nifi c a nt f u n d s i nt o hi g h p erf or m a n c e 
c o m p uti n g, b ot h c a p a cit y a n d c a p a bilit y

– T h e s e s y st e m s f or m X S E D E, a n ati o n al s c al e or g a ni z ati o n wit h 
e x c ell e nt s u p p ort i nfr a str u ct ur e

• T h e N S F h a s i n v e st e d a b o ut $ 1 5 0 M t o bri n g h u g h -s p e e d 
c o n n e cti vit y t o o v er 2 0 0 u ni v er siti e s i n t h e C C -NI E  a n d C C * 
pr o gr a m s

– I nt er n et 2 pr o vi d e s a st a bl e hi g h-s p e e d b a c k b o n e at m ulti pl e 1 0 0 G 
li n e s

• St or a g e i nfr a str u ct ur e l ar g el y b al k a ni z e d

– E v er y c a m p u s/ pr oj e ct d o e s it s o w n s p e cifi c v erti c al s y st e m, l ot s of 
i n c o m p ati biliti e s a n d i n effi ci e n ci e s

– Bi g pr oj e ct s n e e d p et a b yt e s, al s o l ot s of ‘l o n g t ail’ d at a

• Cl o u d st or a g e n ot a g o o d m at c h at t hi s p oi nt f or P B s

– Wr o n g tr a d e off s: cl o u d r e d u n d a n ci e s t o o str o n g f or s ci e n c e
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O p p ort u nit y

• T h e N S F h a s f u n d e d 1 5 0 + u ni v er siti e s t o c o n n e ct t o 
I nt er n et 2 at hi g h s p e e d s ( 4 0-1 0 0 G) f or ~ $ 1 5 0 M

• I d e al f or a l ar g e n ati o n al di stri b ut e d st or a g e s y st e m:
– Pl a c e a 1 -2 P B st or a g e r a c k at e a c h of t h e s e sit e s ( ~ 2 0 0 P B)

– Cr e at e a r e d u n d a nt i nt er c o n n e ct e d st or a g e s u b str at e
I n cr e di bl e a g gr e g at e b a n d wi dt h, e a s y fl o w b et w e e n t h e sit e s

– C a n al s o a ct a s g at e w a y s/ c a c h e s t o cl o u d pr o vi d er s

– A ut o m ati c c o m p ati bilit y, si m pl e st a n d ar d A PI ( S 3)

– A d d Gl o b u s t o t h e t o p l a y er ( G -C o n n e ct, Gl o b u s A ut h )

– I m pl e m e nt a s et of si m pl e p oli ci e s

– E n a bl e sit e s t o a d d a d diti o n al st or a g e at t h eir o w n c o st

– V ari et y of s er vi c e s b uilt o n t o p b y t h e c o m m u nit y

• E sti m at e d C o st: ~ $ 2 0 M f or 1 0 0 n o d e s

S y st e m c o ul d b e t h e w orl d’ s l ar g e st a c a d e mi c st or a g e f a cilit y
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Tr a n sf or m ati v e I m p a ct

• T ot all y c h a n g e t h e l a n d s c a p e f or a c a d e mi c Bi g D at a
– Cr e at e a h o m o g e n e o u s, u nif or m st or a g e ti er f or s ci e n c e
– Li b er at e c o m m u niti e s t o f o c u s o n a n al yti c s a n d pr e s er v ati o n 
– A m plif y t h e N S F i n v e st m e nt i n n et w or ki n g
– V er y r a pi dl y s pr e a d b e st pr a cti c e s n ati o n wi d e
– U ni v er siti e s c a n st art t hi n ki n g a b o ut P B -s c al e pr oj e ct s

• I m p a ct u ni m a gi n a bl e
– Li n k s t o X S E D E, N D S, R D A, Gl o b u s
– Bi g D at a pr oj e ct s c a n u s e it f or d at a di stri b uti o n

• L H C, L S S T, O OI, g e n o mi c s

– S m all pr oj e ct s c a n b uil d o n e xi sti n g i nfr a str u ct ur e
– E n a bl e a w h ol e e c o s y st e m of s er vi c e s t o fl o uri s h o n t o p
– W o ul d pr o vi d e “ m e at” f or t h e Bi g D at a H u b c o m m u niti e s

• E n a bl e n ati o n -wi d e s m art citi e s m o v e m e nt

N e w o p p ort u nit y f or f e d er al, l o c al, i n d u stri al, pri v at e p art n er s hi p
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N o v el A p pli c ati o n s of O S N

C o m m u nit y pr ot ot y p e s f or diff er e nt u s e c a s e s, e. g.

i. M o v e a n d pr o c e s s 1 P B of s at ellit e i m a g e s t o Bl u e W at er s
u si n g j u st -i n-ti m e str e a mi n g

ii. M o v e s p e cifi c P B -s c al e M R E F C d at a fr o m Ti er 1 t o m ulti pl e 
Ti er 2 s at u ni v er siti e s f or d et ail e d s u b -d o m ai n a n al yti c s ( L S S T)

iii. Cr e at e l ar g e si m ul ati o n ( c o s m ol o g y or C F D) at X S E D E, u si n g 
M L -dri v e n d at a c o m pr e s si o n a n d m o v e t o a u ni v er sit y t o i n cl u d e 
i n a N u m eri c al L a b or at or y

i v. T a k e a l ar g e s et of L o n g T ail d at a wit h s m all fil e s t hr o u g h a 
Dr o p B o x -li k e i nt erf a c e, s a v e t h e m o n O S N a n d or g a ni z e i nt o 
l ar g er c o nt ai n er s, a n d e x pl or e t h e e m er g e n c e of br o a d er c o nt e xt

v. I nt erf a c e t o cl o u d pr o vi d er s (i n gr e s s/ e gr e s s/ c o m p ut e), 
e s p e ci all y wit h G P U all o c ati o n
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W h at i s t h e F ut ur e ?

• O v er t h e n e xt 5 y e ar s it will h o st a n d m o v e m u c h of t h e 
N S F g e n er at e d a c a d e mi c d at a

• Will e st a bli s h b e st pr a cti c e s a n d st a n d ar d s 

• O p e n D at a S er vi c e s mi gr at e o n e l e v el u p, b uilt o v er 
t r u st e d st or a g e

• S o m e ti m e i n t h e n e xt 1 0 y e ar s m o st a c a d e mi c d at a will 
mi gr at e i nt o t h e cl o u d d u e t o e c o n o mi e s of s c al e

• T h e O S N will n ot b e c o m e o b s ol et e, b ut b e c o m e s p art of a 
hi er ar c hi c al d at a c a c hi n g s y st e m

• It will al s o pr o vi d e i m p e d a n c e m at c hi n g t o t h e Ti er 0/ 1 t o 
Ti er 2 c e nt er c o n n e cti vit y of M R E F C i n str u m e nt s/ pr oj e ct s
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S u m m ar y

• Hi g h e n d c o m p uti n g h a s t hr e e u n d erl yi n g pill ar s
– M a n y -c or e c o m p uti n g/ H P C / s u p er c o m p ut er s

– Hi g h S p e d N et w or ki n g

– R eli a bl e a n d f a st d at a st or a g e

• T h e s ci e n c e c o m m u nit y h a s h e a vil y i n v e st e d i n fir st 2
– S u p er c o m p ut er c e nt er s/ X S E D E, I nt er n et 2, C C -NI E, C C *

• Ti m e f or a c o h er e nt, n ati o n al s c al e s ol uti o n f or d at a
– N e e d s t o b e di stri b ut e d f or wi d e b u y -i n a n d T R U S T

• O nl y h a p p e n s if t h e w h ol e c o m m u nit y g et s b e hi n d it

• K E E P I T SI M P L E a n d A GI L E!

o p e n s t o r a g e n e t w o r k . o r g
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S ci e ntifi c M et h o d s Tr a n sf or m ati o n vi a AI/ D e e p L e ar ni n g & 
A d v a n c e d C y b eri nfr a str u ct ur e Pl atf or m s ( A C P) : F u si o n E n er g y E x e m p l ar 

Willi a m M. Ta n g
Pri n c et o n U ni v er sit y/ Pri n c et o n Pl a s m a P h y si c s L a b or at or y ( P P P L)

Bi g D at a & E xtr e m e C o m p uti n g 2 n d S eri e s, ( B D E C -2)  
W or k s h o p 2 : K o b e, J a p a n

F e br u ar y 1 9 -2 0 , 2 0 1 9

Pri n c et o n / P P P L F u si o n AI Te a m:

J uli a n J uli a n K at e sK at e s --H ar b e c k ( H ar v ar d U/ P P P L),H ar b e c k ( H ar v ar d U/ P P P L), Al e x e y S v y at k o v s ki y ( Pri n c et o n / Mi cr o s oft) Al e x e y S v y at k o v s ki y ( Pri n c et o n / Mi cr o s oft) 

Eli ot Eli ot F ei b u s h ( P P P L/ Pri n c et o n), K yl e F el k er ( Pri n c et o n/ A N L), F ei b u s h ( P P P L/ Pri n c et o n), K yl e F el k er ( Pri n c et o n/ A N L), G e D o n gG e D o n g ( Pri n c et o n/ P P P L( Pri n c et o n/ P P P L))

D a n B o y er ( P P P L) & K eit h Eri c k s o n ( P P P L)D a n B o y er ( P P P L) & K eit h Eri c k s o n ( P P P L)
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AI/ D e e p L e ar ni n g :  S ci e ntifi c M et h o d s Tr a n sf or m ati o n
E x e m pl ar: F u si o n E n er g y

M o st Criti c al Pr o bl e m f or F u si o n E n er g y à

A c c ur at el y pr e di ct A c c ur at el y pr e di ct a n d a n d miti g at e/ a v oi dmiti g at e/ a v oi d l ar g el ar g e--s c al e m aj or di sr u pti o n ss c al e m aj or di sr u pti o n s i ni n

m a g n eti c all ym a g n eti c all y --c o nfi n e d t h er m o n u cl e ar c o nfi n e d t h er m o n u cl e ar pl a s m a s s u c h pl a s m a s s u c h a sa s I T E RI T E R –– t h e t h e $ 2 5 B $ 2 5 B 
i nt er n ati o n al b ur ni n g i nt er n ati o n al b ur ni n g pl a s m a pl a s m a “t o k a m a k“t o k a m a k””

• wit h g o al of 1 0 X “ br e a k• wit h g o al of 1 0 X “ br e a k--e v e n” a n d o p er ati o n s c h e d ul e d f or ~ 2 0 2 6 e v e n” a n d o p er ati o n s c h e d ul e d f or ~ 2 0 2 6 

T e c h ni c al F o c u s àà d e v el o p m e nt & d e pl o y m e nt of a d v a n c e d M a c hi n e 

L e ar ni n g S oft w ar e vi a AI/ D e e p L e ar ni n g N e ur al N et s – b ot h C o n v ol uti o n al & 
R e c urrr e nt i n Pri n c et o n’ s “ F R N N C o d e ” 

R e c e nt St at u s àà d e s cri b e d i n d et ail i n d e s cri b e d i n d et ail i n N A T U R EN A T U R E arti cl e ( a c c e pt e d f or arti cl e ( a c c e pt e d f or 
p u bli c ati o n, J a n u ar y 2 0 1 9)p u bli c ati o n, J a n u ar y 2 0 1 9)
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S u c c e s s of I T E R R e q uir e s S uffi ci e ntl y L o w Di sr u pti o n R at e

• Mi d-p ul s e di sr u pti o n s eli mi n at e  
pl a n n e d di s c h ar g e ti m e f oll o wi n g  
di sr u pti v e e v e nt àà gr e atl y r e d u c e s 
p h y si c s  pr o d u cti vit y

• Di sr u pti o n s c a n r e q uir e l o n g r e c o v er y  ti m e
b a d f or o v er all s h ot fr e q u e n c y

• Di sr u pti o n h e at fl u x e s c a n r e d u c e
c o m p o n e nt lif eti m e

(e .g . di v ert or t ar g et a bl ati o n)

• D a m a g e t o i n -v e s s el c o m p o n e nt s  c a n 

r e q uir e s h ut d o w n f or r e p air

A v ail a bilit y > 8 0 %

(d uri n g o p er ati o n

p eri o d s)

D e si g n t ar g et < 1 0 %
di sr u pti vit y

f or c e s i n DIII -D
Til e br o k e n b y di sr u pti o n Til e d a m a g e d u e t o R E

b e a m o n J E T
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C o ntr ol C a p a biliti e s N e e d e d f or R e al -Ti m e E x p eri m e nt al Pl a n ni n g
wit h D a n B o y er, K eit h Eri c k s o n, … a n d e s p e ci all y e x p eri m e nt al/ a d v a n c e d di a g n o sti c e x p erti s e

• C a n w e m a k e o ur m o d el s f a st & a c c ur at e e n o u g h ?
--- e. g., vi a r ei nf or c e m e nt l e ar ni n g/i nf er e n c e/ …...
• C a n w e m a k e o ur m o d el s r e ali sti c e n o u g h ?

--- e. g., vi a f o c u s e d a ct u at or pl a n ni n g wit h e x p eri m e nt al p art n er s

E sti m at e:  pl a s m a 
st at e fr o m  li mit e d
m e a s ur e m e nt s ( DIII-D)

R e al -ti m e  
Di a g n o sti c s

“ W h er e 
w e t hi n k 
w e ar e"

S u p er vi s or y c o ntr ol : s h ut 
d o w n t h e s h ot or c h a n g e  
mi s si o n r e q uir e m e nt s ( T B D)

R e al -ti m e pr e di cti o n
o n DIII -D A ct u at or pl a n ni n g

t o o pti mi z e p erf or m a n c e
+ a v oi d m a c hi n e li mit s
vi a F R N N & DIII -D

“ W h er e  
w e w a nt  
t o g o"

“ W h er e w e  
t hi n k w e  
c o ul d g o"

M u c h -f a st er-t h a n-r e al-ti m e pr e di cti o n

F or e c a st
f ut ur e b e h a vi or of t h e  
s h ot vi a F R N N

“ W h er e w e  t hi n k 
w e c a n b e"

F a st er -t h a n-r e al-ti m e pr e di cti o n

A ct u at or  
pl a n
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C o ntr ol M et h o d s wit h C o nt ai n er s 
R ef: V all er y L a n c e y , L e a d D e v O p s E n gi n e er, “C h e c kfr o nt ”

• M a n a gi n g a s y st e m u si n g h u m a n a n d i nt er n alc o ntr ol s

• I n p ut s di ct at e w h at t h e c o ntr oll er s h o ul d d o (s et p oi nt )

• O ut p ut s di ct at e w h at t h e c o ntr oll e d pr o c e s s s h o ul d d o

Cl o s e d L o o p C o nt ai n er :  (i) C o nt ai n s f e e d b a c k fr o m t h e pr o c e s s t o t h e
c o ntr oll er; (ii) C o ntr oll er a bl e t o s elf -c orr e ct t o a c hi e v e d e sir e d o ut c o m e
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C o ntr ol S y st e m M a n a g e m e nt

@ vllr y

Tr a diti o n al : a "s y s a d mi n " e x a mi n e s

t h e s y st e m, m a k e s a  j u d g e m e nt, 

a n d p erf or m s a n  a cti o n .

A ut o m ati c : t h e s y st e m tr a c k s it s 

o w n st at e, a n d tr a n sl at e s  t h e 

st at e t o s o m e i nt er n al  a cti o n.

P O S SI B L E F R N N D E P L O Y M E N T I N T O P C S @ DIII -D, J E T, K S T A R, ... 
( A. S v y at k o v s ki y ,, Pri n c et o n U/ P P P L/ Mi cr o s oft)

S u g g e st e d A p pr o a c h :   D e pl o y AI/ D L F R N N di sr u pti o n pr e di ct or a s a w e b s er vi c e u si n g “a z ur e ml ” 
a n d A z ur e C o nt ai n er s er vi c e ( Mi cr o s oft)
1) Tr ai n m o d e s a s u s u al u si n g t h e F R N N p a c k a g e
2) Pr e p ar e a " h el p er c o d e" t o d e pl o y t h e m o d el – ( d et ail s s k et c h e d)
3) I nt er a ct wit h t h e m o d el vi a “R E S Tf ul A PI” -- b y s e n di n g i n p ut d at a i n a s “ J S O N” o p er ati o n a n d 
R e c ei v e pr e di cti o n a s “ J S O N”
4) T hi s a p pr o a c h c a n s er v e pr e di cti o n s o n t h e or d er of a f e w 1 0 0 n a n o -s e c o n d s ( < 4 0 0 n a n o s e c o n d s), 
I n cl u di n g n et w or k l at e n c y *

* e x a m pl e s a v ail a bl e fr o m Mi cr o s oft d e pl o y m e nt
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I n Sit u D at a A n al yti c s f or 
N e xt G e n er ati o n 

M ol e c ul ar D y n a mi c s W or kfl o ws

Mi c h el a T a uf er
D e p art m e nt of El e ctri c al E n gi n e eri n g a n d C o m p ut er S ci e n c e

T h e U ni v ersit y of T e n n e s s e e K n o x vill e

184



Pr oj e ct O v er vi e w
Pr oj e ct g o al s: ( 1) cr e at e n e w i n sit u
m et h o d s t o tr a c e r ar e e v e nt s s u c h a s 
c o nf or m ati o n al c h a n g e s i n cl a s si c al 
m ol e c ul ar d y n a mi c s ( M D) si m ul ati o n s at 
r u nti m e; ( 2) d e si g n n e w d at a 
r e pr e s e nt ati o n s f or m a c hi n e l e ar ni n g 
i nf err e d k n o wl e d g e a n d b uil d a n gl o b al 
or g a ni z ati o n of str u ct ur al a n d t e m p or al 
m ol e c ul ar pr o p erti e s; ( 3 ) i nt e gr at e 
si m ul ati o n a n d a n al yti c s i nt o w or kfl o w s 
f or d et e cti o n of c h a n g e s i n str u ct ur al a n d 
d y n a mi c m ol e c ul ar pr o p erti e s a n d 
r u nti m e st e eri n g of M D si m ul ati o n s

PI s: Mi c h el a T a uf er ( U T K), Tril c e E str a d a ( U N M), E w a
D e el m a n a n d R af a el F err eir a d a Sil v a ( U S C), Mi c h el 
C u e n d et a n d H ar el W ei n st ei n ( W eill C or n ell M e di c al 
C oll e g e of C or n ell U ni v ersit y)

S p o n s or: N S F 1 8 4 1 7 5 8 / 1 7 4 1 0 4 0/ 1 7 4 0 9 9 0

2
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B uil di n g a Cl o s e -l o o p W or kfl o w

3

Pl u m e d

M D c o d e 
( e. g., G R O M A C S)

I n-m e m or y 
St a gi n g Ar e a
D at a S p a c e s

A 4 M D
a n al yti c s

R etri e v er

D at afl o w

I n g e st or

C o ntr olfl o w

R u n n -Stri d e 
si m ul ati o n st e ps

C oll e cti v e 
V ari a bl e s

D at a G e n er ati o n D at a A n al yti c sD at a St or a g e

D at afl o w

B urst B uff er

P ar all el Fil e 
S yst e m

( e. g., L ustr e )

A 4 M D
a n al yti c s

A 4 M D
a a n al yti c s
m o d ul e s

M L -i nf err e d 
al g orit h m s

C o ntr olfl o w C o ntr olfl o wC o ntr olfl o w

D at a F e e d b a c k
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Al g orit h m s f or M L -i nf er r e d K n o wl e d g e

4

T. E str a d a, J. B e ns o n, H . C arrill o -C a b a d a , A . R a z a vi , M . C u e n d et , H . W ei n st ei n, E . D e el m a n , a n d M . T a uf er .
Gr a p hi c E n c o di n g of Pr ot ei n s f or Effi ci e nt Hi g h -T hr o u g h p ut A n al y sis . I C P P 2 0 1 8 .
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Fr o m M ulti -f ol d R e pr e s e nt ati o n … 
… t o I m a g e E n c o di n g 

T. E str a d a, J. B e ns o n, H . C arrill o -C a b a d a , A . R a z a vi , M . C u e n d et , H . W ei n st ei n, E . D e el m a n , a n d M . T a uf er .
Gr a p hi c E n c o di n g of Pr ot ei n s f or Effi ci e nt Hi g h -T hr o u g h p ut A n al y sis . I C P P 2 0 1 8 .
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Fr o m M ulti -f ol d R e pr e s e nt ati o n … 
… t o I m a g e E n c o di n g 

T. E str a d a, J. B e ns o n, H . C arrill o -C a b a d a , A . R a z a vi , M . C u e n d et , H . W ei n st ei n, E . D e el m a n , a n d M . T a uf er .
Gr a p hi c E n c o di n g of Pr ot ei n s f or Effi ci e nt Hi g h -T hr o u g h p ut A n al y sis . I C P P 2 0 1 8 .
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C h all e n g e s a n d O p p ort u nit y 

• Effi ci e n c y: O pti miz e w or kfl o ws’ p erf or m a n c e a n d p o w er us a g e 
ass o ci at e d t o d at a m o v e m e nt a n d a n al yti cs

• G e n er alit y: B uil d w or kfl o ws t h at s u p p ort diff er e nt t y p es of 
a n al yti cs a cr oss diff er e nt M D a p pli c ati o ns

• N o n -i n v asi v e: C a pt ur e d at a fr o m M D si m ul ati o ns wit h o ut 
r e writi n g l e g a c y c o d es or si m ul ati o n s cri pts 

• P ort a bilit y: E x e c ut e c o m bi n e d si m ul ati o ns a n d a n al yti cs a cr oss 
diff er e nt pl atf or ms a n d wit h h et er o g e n o us r es o ur c es 

• S c al a bilit y: ( R e) d esi g n M L al g orit h ms f or k n o wl e d g e dis c o v er y 
at s c al e

7
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P ati e nt D o s si er: I m pl e m e nti n g m e di c al q u eri e s o v er di stri b ut e d r e s o ur c e s.

T h e P ati e nt D o ssi er is a c oll e cti o n of m e di c al q u eri e s t h at c a n b e as k e d 
a b o ut a p ati e nt. 

• A n cill ar y r e s o ur c e s ar e:
• R ef er e n c e d at a
• S oft w ar e t o ols

• I n p uts ar e d at a a n d p ar a m et ers
• D at a m a y b e m a d e a c c e ssi bl e 

vi a d at a l o gisti cs
• I n p ut d at a m a y b e s e n siti v e

• Pr o c e ssi n g it mi g ht m a k e it n o n -
s e n siti v e

E a c h q u e sti o n is a n s w er e d b y a r e ci p e: a 
pi p eli n e w or ki n g o v er i n p uts a n d 
l e v er a gi n g a n cill ar y r e s o ur c e s

Pr e s e nt e d b y Mi g u el V a z q u ez
B S C Lif e S ci e n c e s. mi g u el. v a z q u ez. g @ bs c. e s
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Pr e p ari n g a n al ysis t o ols C o m p o si n g r e u s a bl e pi p eli n e s

O MI C S e x a m pl e
• G at h er a n d m a n a g e d at a fr o m h o s pit als a n d 

r e s e ar c h pr oj e cts
• S et u p pi p eli n e s u si n g b e st pr a cti c e s a n d st at e 

of t h e art t o ols
• R u n pi p eli n e s i n t h e i nfr a str u ct ur e i n r e s p o n s e 

t o u s er q u eri e s r e s p e cti n g a c c e ss p oli ci e s

H P
C r

u n
ti

m e
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• Pr e p ari n g t h e s oft w ar e t o ols is oft e n c u m b ers o m e:
• Pr o visi o ni n g t o ols li k e p u p p et mi g ht h el p, als o a n a c o n d a

• C o nt ai n ers h el p b ut:
• A n cill ar y r e s o ur c e s mi g ht m a k e it pr o hi biti v el y l ar g e

• Li g ht c o nt ai n ers r u n ni n g o n a n e n vir o n m e nt wit h pr o vi si o n e d a n cill ar y r e s o ur c e s 
h el ps b ut:

• S oft w ar e r e s o ur c e s mi g ht n e e d t o b e c o m pil e d t hr o u g h t h e c o nt ai n er a n d 
m a k e it a w k w ar d

• W e ar e tr yi n g a h y bri d a p pr o a c h

E N VI R O N M E N T

C O N T AI N E R

A N CI L L A R Y R E S.

H A R D E N E D 
D A T A 

P R O VI SI O N E D I N P U T S
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• T h e m ati c f u n cti o n aliti e s p a c k a g e d i n pi p eli n e s or d e p e n d e n c y tr e e s
• M a n a g e d b y s p e cifi c t e a ms

• P o ssi bl e t o ti e t o p arti c ul ar r u nti m e e n vir o n m e nts
• Pr ot e ct I P of m et h o d s a n d a n cill ar y d at a
• Tr a n s p ar e nt u s e i n t h e o v er all pi ct ur e

• C o mf ort a bl e d e v el o p m e nt a n d d e pl o y m e nt of u p d at e s
• D e v el o p l o c all y a n d d e pl o y e d vi a c o nt ai n ers si m pl y

• W or kl o a d s c a n b e v er y h et er o g e n e o u s:
• E x p e n si v e l o n g t as ks: N G S ali g n m e nt
• E x h a u sti v e a n n ot ati o n of a n n ot ati o n s: l ar g e a n cill ar y r e s o ur c e s
• Cr e ati v e a p pr o a c h e s: D at a e x pl or ati o n, i nt er pr et ati o n, m a c hi n e l e ar ni n g, et c

• W or kl o a d d et ails a n d pri v a c y c alls f or a distri b ut e d a p pr o a c h t o e x e c uti o n a cr o ss 
Cl o u d/ H P C/ W or kst ati o n

• H o w t o i n c or p or at e str e a mi n g d at a is n ot cl e ar

• C o h ort -b as e q u eri e s r e q uir e:
• A w ar e n e ss of d at a pr o vi d e d. I n di c e s. F AI R D at a ?
• C o n s e nt. G D P R C o m pli a n c e ?
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