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Apresentacao

A computagdo em nuvem evoluiu consideravelmente nos ultimos tempos e ja é utilizada amplamen-
te no mercado para o atendimento de demandas da area de Tecnologia da Informacéo relacionadas
com as atividades corporativas.

Em relacéo as atividades na area de pesquisa e inovagao, as opc¢des de servigos disponiveis nas
plataformas de computacdo em nuvem ainda ndo sao amplas. Porém, pode-se perceber claramente
que este panorama tem se modificado e, novamente, ja ha um movimento levando a adogao de
solugdes em nuvem envolvendo demandas de pesquisa e inovagao, seja por parte de institutos de
pesquisa publicos ou pelos departamentos de pesquisa de empresas privadas ao redor do globo.

Este trabalho fez uma avaliagcao da usabilidade e do custo-beneficio de se utilizar infraestrutura
como servico (laaS) em nuvem publica para o atendimento de demandas de computagao de alto de-
sempenho High Performance Computing (HPC), tanto nos aspectos envolvendo o processamento
como o armazenamento de dados. Sua conclusao permite afirmar que ja é possivel o atendimento
de algumas demandas na area com um bom custo-beneficio.

As informacoes apresentadas sdo de interesse de estudantes ou profissionais que estejam atuando
em P&D e busquem subsidios para decidir sobre 0 uso de computagcado em nuvem para projetos que
demandem consideravel poder computacional ou capacidade de armazenamento.

Carla Geovana do Nascimento Macario
Chefia de Pesquisa e Desenvolvimento
Embrapa Agricultura Digital
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Introducao

A computacao de alto desempenho High Performance Computing (HPC) é componente primordial
no desenvolvimento de uma ampla gama de projetos de pesquisa na Embrapa. Apenas para
contextualizar, sem a ambigéo de listar todas as areas que se beneficiam desta tecnologia, podemos
elencar projetos que envolvem a analise de grandes volumes de dados émicos, projetos que tra-
balham com modelagem e simulacao de sistemas bioldgicos, projetos que realizam o zoneamento
agricola no Pais, e mais recentemente, projetos que se beneficiam do aprendizado de maquina,
mais especificamente de técnicas de aprendizado profundo.

Desta forma, € comum a Embrapa empreender esforgos para a aquisicdo e manutencao de equi-
pamentos que possibilitem o armazenamento e processamento intensivo de dados. Tais aquisi¢coes
podem ocorrer em iniciativas difusas dentro da empresa no ambito dos projetos de pesquisa, ou
de uma forma mais colaborativa, como no caso do Laboratério Multiusuario de Bioinformatica da
Embrapa (LMB), que mantém uma infraestrutura computacional de alto desempenho utilizada de
forma compartilhada por diversas unidades da Empresa. De uma maneira ou outra, estas solucoes
envolvem a aquisicao dos equipamentos computacionais e sua instalacao e sustentagao in house.

A principal vantagem deste modelo consiste no fato de que uma vez adquirido, os equipamentos
estardo disponiveis por toda a sua vida util. E simples ordenar e priorizar o uso internamente para
atender a diversos projetos e pesquisadores distintos. Por outro lado, as desvantagens do modelo
consistem na rapida obsolescéncia dos equipamentos dada a intensa evolugédo da tecnologia de
armazenamento e processamento. Outra desvantagem esta na ocorréncia de subutilizagado dos re-
cursos computacionais nos casos em que equipamentos especificos sdo demandados e adquiridos
para o atendimento de determinados projetos, e uma vez superadas suas fases que demandam
processamento, deixam de necessitar intensivamente dos recursos computacionais em questao.
Deve-se ainda considerar que uma boa infraestrutura para receber estes equipamentos nao é sim-
ples de ser obtida e demanda consideravel investimento financeiro.

Estas desvantagens e dificuldades no modelo que envolve a aquisicao dos equipamentos compu-
tacionais também estédo presentes em outras organizagodes, e estes tém sido os principais fatores
que impulsionam o desenvolvimento da computagdo em nuvem. Nestes novos modelos comerciais,
0s equipamentos deixam de ser adquiridos em parte ou em sua totalidade, e a organizagéo passa
a apoiar a sua Tl em infraestrutura computacional, plataformas e software que Ihe sdo disponibi-
lizados como servigos. Esta abordagem ja se mostrou extremamente eficaz para atender a um
nicho amplo das demandas de Tl para as aplicagbes corporativas (Gartner, 2022). Ha, no entanto,
duvidas se a computagdo em nuvem seria igualmente eficaz para o atendimento de demandas na
area de pesquisa e desenvolvimento. E frequentemente, durante a elaboracdo de projetos que
irdo demandar processamento de alto desempenho, pesquisadores se questionam qual abordagem
apresentaria o melhor custo-beneficio para atender as demandas do projeto.

Visando verificar na pratica a capacidade da computagdo em nuvem em atender as demandas de
projetos de pesquisa desenvolvidos na Embrapa e também, analisar o quéo viavel financeiramente
seria uma abordagem envolvendo solugdo em nuvem para atender tais demandas; foi realizada em
parceria com a Rede Nacional de Ensino e Pesquisa (RNP) uma prova de conceito (PoC). A descri-
cao dos testes executados nesta PoC e os resultados obtidos encontram-se nas sec¢des seguintes.



Consideragoes preliminares

A quantidade de aplicagdes empregadas em computagao cientifica € muito extensa e faz com que a
gama de cenarios computacionais envolvidos na area seja bastante diversificada. Para aquela ca-
tegoria de problemas que exigem processamento HPC, no entanto, € possivel identificar pontos em
comum em relagdo as demandas computacionais. Os problemas cientificos que demandam HPC
irdo necessitar de um ou mais dos seguintes fatores: alto poder de processamento ou equipamentos
com grande quantidade de meméria volatil RAM ou alta capacidade de armazenamento de dados.

Desta forma, ao se analisar como as solugbes em nuvem se comportam em relagdo a cada um des-
tes trés fatores, tem-se uma compreensao ampla das possibilidades do uso desta nova tecnologia
aplicada para atender as demandas em computacao cientifica, atuais e futuras, da area de P&DI.

Nesta PoC, a RNP identificou e contratou o provedor de servigos em nuvem com o melhor custo-
-beneficio, sendo a Huawei a empresa a apresentar a melhor proposta. A equipe da Embrapa, por
sua vez, avaliou a efetividade do uso do ambiente computacional em nuvem para a solucao de
problemas cientificos. Para tanto, foram executados testes envolvendo a ferramenta GROMACS
(Pronk et al., 2013), que realiza simulagao de sistemas moleculares e tem relevancia para alguns
grupos de pesquisa da Empresa.

Estes testes com problemas reais no GROMACS permitiram que a usabilidade do ambiente fosse
avaliada e também permitiram aferir o quao precisa é a plataforma ao estimar o custo dos recursos
computacionais que ela disponibiliza. Ao se constatar que as estimativas preliminares correspon-
diam fielmente aos valores realmente gastos ao se utilizar o ambiente para os calculos computa-
cionais, pode-se adquirir confianca em abstrair e passar a calcular os custos baseando-se nas de-
mandas computacionais de cada problema, sem a necessidade de realmente executar as analises.

Assim, neste trabalho, além dos resultados obtidos com os ensaios de simulagdes computacionais
de sistemas moleculares no GROMACS, sao apresentadas discussdes relacionadas a analises de
dados que ja foram executadas no cluster do LMB e existe um histérico de consumo de recursos
computacionais. Com tais informacdes e considerando a precisao das estimativas de custos dos re-
cursos computacionais na plataforma de nuvem da Huawei, é possivel que se estime com precisédo
e se avalie adequadamente o quanto de recursos financeiros seriam necessarios para executar as
mesmas analises na nuvem.

Por fim, seriam necessarios alguns esclarecimentos em relagao aos trés fatores relevantes para a
compreensao dos casos em que as solugdes em nuvem sao aplicaveis a demandas da computacao
cientifica.

Em relacdo a capacidade de manipular grandes volumes de dados, é preciso avaliar inicialmente
se a plataforma permitiria o transporte e 0 armazenamento adequado desses dados, que sao ave-
riguacdes simples e ndo exigem maiores explicacdes.

Em relagao a problemas que exigem equipamentos com grande capacidade de memédria RAM, tam-
bém se trata de uma demanda de facil averiguacéo. E preciso analisar se a plataforma possibilita
instanciar maquinas virtuais com uma quantidade de memodria significativa, tais como 512G, 1T ou
mais.

Em relagdo ao fator capacidade de processamento, segue uma discussdo um pouco mais aprofun-
dada para que fiquem claros os pontos que seriam necessarios identificar na plataforma para se ter
certeza de que ela possa ser utilizada no dmbito de solugdes HPC.



A alta capacidade de processamento de ambientes computacionais cientificos é obtida utilizando-se
de diversas técnicas. A primeira abordagem para se obter alto desempenho € desenvolver equipa-
mentos que tenham dezenas ou centenas de processadores. Assim, o primeiro ponto a se avaliar
€ se a plataforma em nuvem possibilita a instanciacdo de maquinas virtuais com muitas vCPUs.
Ainda, € comum em problemas cientificos situagcbes em que apenas uma maquina nao é suficiente
para tratar em tempo habil um problema. Desta forma, é preciso avaliar se 0 ambiente em nuvem
permite a instanciacao de clusters computacionais. E finalmente, é sabido que uma ampla gama de
problemas em computacao cientifica atualmente podem se beneficiar da existéncia de GPUs nas
maquinas. Sendo assim, é preciso verificar se ha a possibilidade de instanciar maquinas virtuais
com GPUs.

Toépicos de avaliagdo e ensaios

Um ponto importante para ser avaliado esta relacionado com a usabilidade do ambiente de compu-
tacao em nuvem para a solucéo de problemas em computacao cientifica. Neste caso, a preocupa-
¢ao é Unica e exclusivamente em garantir que as formas e a performance de acesso a infraestrutura
computacional sejam adequadas. Visando responder a esta indagacgao, nesta PoC foi executado
um ensaio envolvendo a simulagao de sistemas moleculares no GROMACS. Os pesquisadores que
tém esta demanda receberam acesso a uma maquina virtual ja pré-configurada, e puderam avaliar
0 quao adequado eram as formas e a performance de acesso a ela.

Além dessa questao mais subjetiva, mas muito importante, da usabilidade, foram avaliados os
fatores capacidade de processamento, disponibilidade de memoria RAM e possibilidade de arma-
zenamento de grandes volumes de dados, visto que, estes sao fatores importantes para o HPC.
Compreendendo-se como se comportam os sistemas computacionais em nuvem relativamente a
esses pontos, é possivel analisar de uma forma muito efetiva como ira se comportar o sistema para
um problema genérico, cujas solugdes sejam executadas na nuvem.

O ensaio de simulagdo computacional com o GROMACS, também forneceu dados para a avaliagéo
do desempenho de processamento envolvendo GPUs. As informagbes obtidas levaram a conclu-
sdo que os custos estimados dos diversos recursos computacionais presentes na plataforma séo
muito precisos e se concretizam de fato quando se instancia e se utiliza os recursos no ambiente
computacional.

Com tais conhecimentos, foi possivel realizar duas outras analises do ambiente em nuvem, sem a
necessidade de realmente executar todos os procedimentos computacionais. As analises em ques-
tdo envolveram situagdes de interesse que ja foram resolvidas no sistema de processamento de
alto desempenho do LMB e com isso, tem-se a disposi¢ao os detalhes das demandas de recursos
computacionais necessarios.

A primeira analise de interesse envolveu a avaliagcdo do ambiente para o processamento de alto
desempenho envolvendo CPUs. Para tanto, considerou-se uma analise ja realizada no ambito do
ambiente de processamento do LMB envolvendo técnicas de aprendizado de maquina para a gera-
¢ao de mapas de solos. De fato, ndo se executou totalmente a analise em nuvem, apenas se usou
as informacoes detalhadas de demanda computacional que estavam registradas nos /ogs do LMB
para estimar o custo de se executar a mesma analise em nuvem. A solugdo em questao foi desen-
volvida no ambito do projeto MDS-BR, e envolve o uso do pacote estatistico R.

Na analise, trabalha-se com informacgdes de solos de todo o territério nacional, e como se trata de
uma quantidade muito significativa de dados, o dataset foi dividido em 556 partes para maximizar o
paralelismo e diminuir a demanda por memaria RAM. O problema envolve a analise de 10 caracte-



risticas do solo de interesse, cada qual em 6 profundidades diferentes. Para os efeitos dessa ava-
liacdo, basta saber que sao necessarias a execucao de 10*6*556=33360 tarefas computacionais
(jobs). Ainda, o projeto avaliou trés versdes da solugédo, com diferenciagdo nos parametros de cada
uma. Assim, ao final, foram executados 100.080 jobs. Este € um problema tipico em que clusters de
computadores sao adequados e diminuem significativamente o tempo necessario para a obtencao
dos resultados (Vetter, 2015).

A outra andlise se deu em torno das necessidades de armazenamento de grandes volumes de
dados. Basicamente, questionou-se quanto a possibilidade e qual seria o custo para se manter em
nuvem os dados dos projetos que hoje estao presentes no sistema HPC do LMB. A capacidade de
armazenamento necessaria seria da ordem de 100TB.

Relato de resultados

As simulagdes envolvendo a ferramenta GROMACS geraram as informacdes presentes na Tabela
1. Note-se que se tratam de dados reais de uso e bilhetagem, pois de fato a analise foi executada na
nuvem. Estes valores foram comparados com as estimativas de custos geradas pela plataforma de
nuvem e pode-se constatar que estavam completamente de acordo com as estimativas, permitin-
do-se assim, usar as estimativas para compreender o custo de outras analises sem a necessidade
de realmente executa-las. Os valores estimados fornecidos pela plataforma séo apresentados nas
Tabelas 2, 3 e 4.

Tabela 1. Informagdes referentes a valores gastos em recursos que realmente foram instanciados na nu-
vem. Nestes casos, a modalidade utilizada foi o pay-per-use.

Preco unitario Periodo de

Recursos Unidade

($) bilhetagem

“Jan 2021” 0 0

“Fev 2021” 0 0

“Mar 2021” 324,31 2,60
High 10]40GB Dollar/1Hour*GB 0,0002

“Abr 2021” 720 5,76

“Mai 2021” 744 5,95

“Jun 2021” 605 4,84
High 10|1000GB Dollar/1Hour*GB 0,0002 Jan 2021 31,83 6,37
High 10|10000GB Dollar/1Hour*GB 0,0002 May 2021 237,93 475,87

“Jan 2021” 12,63 14,62

“Fev 2021” 213,68 247,44
Computing-accelerated|pi
2.2xlarge.4|8vCPU|32GB Dollar/1Hour 1,158 “Mar 2021” 118,53 137,25
[linux

“Abr 2021” 0.00 0,00

“Mai 2021” 237,77 275,34

continua...
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dynamic BGP|fixed
bandwidth|5Mbps

“Jan 2021”

“Fev 2021”

“Mar 2021”

Dollar/1Hour 0,065 “Abr 2021”

“Mai 2021”

408,30
672
744

720

744
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26,54
43,68
48,36

46,80

48,36

Tabela 2. Valores estimados para a instanciagdo de Elastic Cloud Servers nas categorias Pay-per-use, Monthly e Spot

Price

ECS -
Pay-per-
-use

ECS -
Monthly

ECS
— Spot
Price

2 vCPUs

4 vCPUs

8 vCPUs

16 vCPUs

32 vCPUs

64 vCPUs

2 vCPUs

4 vCPUs

8 vCPUs

16 vCPUs

32 vCPUs

64 vCPUs

2 vCPUs

4 vCPUs

8 vCPUs

16 vCPUs

32 vCPUs

64 vCPUs

4GB 8GB 16GB 32GB 64GB

$0,101 $0.122
USD/h USD/h

$0.194  $0.236
USD/h USD/h

$0.38 $0.464
USD/h USD/h

$0.752 $0.92
USD/h USD/h
$1.668
USD/h
$62.08  $70.98
USD UsD
$120.58 $138.28
UsD UsD
$242.38 $279.38
UsD UsD
$481.08 $555.08
UsD UsD
$885.48
USD

$0.026  $0.032
USD/h USD/h

$0.046  $0.058
USD/h USD/h

$0.084  $0.108
USD/h USD/h

$0.16 $0.21
USD/h USD/h
$0.314
USD/h

128GB

$1.832
USD/h

$2.988
USD/h

$976.08
UsD

$0.62
USD/h

256GB

$3.656
USD/h

$1,185.98
uSD

$1,882.28
uSD

$2.568
USD/h

512GB

$5.118
USD/h

$2,368.28
usb
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Tabela 3. Valores estimados para a comunicagéao.

Recurso Preco (USD$)

dynamic BGP|fixed bandwidth|5Mbps" 0,065
dynamic BGP|fixed bandwidth|10Mbps™ 0,265
dynamic BGP|fixed bandwidth|20Mbps™ 0,665
dynamic BGP|fixed bandwidth|50Mbps™ 1,865
Dynamic BGP|traffic® 0,153

(Nesta modalidade o custo é estabelecido em fungéo do tempo de uso (por hora), independentemente da quantidade de dados transferida. Neste caso, o
custo sera maior quanto mais largura de banda se utilize.

@Nesta modalidade o custo de uso é estabelecido em fungdo da quantidade de dados transferida, em GB, independentemente da largura de banda
utilizada.

Tabela 4. Valores estimados para o armazenamento de dados. A formagao de custos se da considerando o tempo de uso
e a capacidade de armazenamento usada.

Recurso Preco (UDSS$)

High 10 0,0002
General Purpose SSD 0,00025
Ultra-high 1/0 0,0004

Preco cobrado em ddlar por GB a cada hora de armazenamento.

Na analise envolvendo o desempenho do ambiente em nuvem para o problema de mapeamento de
solos, considerou-se trés cenarios distintos: 1) cenario envolvendo maquinas virtuais menores que
poderiam processar apenas um job por vez; 2) cenario envolvendo maquinas virtuais maiores que
poderiam processar dezenas de jobs simultaneamente; e 3) envolvendo maquinas virtuais alocadas
segundo a modalidade “ECS Spot Price”, em que os custos sao bem menores, mas nao se tem a
garantia de que os recursos computacionais continuarao instanciados por um longo periodo. Caso
a plataforma necessite dos recursos para atender a outros clientes, é possivel que o processamento
seja interrompido. Para este problema em particular, isto ndo seria uma desvantagem significativa
e, por esta razao, se analisou a questao de custos nesta modalidade.

A classificacao de solos exige a execugao de 100.080 jobs que precisam de um tempo médio de
processamento de 0,74 h cada um. Individualmente os jobs utilizam apenas um processador € nao
ha vantagem em uma maquina multicore. Em relagdo a memoaria, a demanda em média é da ordem
de 8GB, sendo que a variagao é ampla, indo de 1GB até um maximo de 15GB por job.

Assim, considerando as opgdes disponiveis na plataforma, o cenario 1 exigiria maquinas virtuais
com 16GB de memédria e 4 vCPUs. Ha uma subutilizacao do recurso, pois as 4 vCPUs nao seriam
necessarias, mas no cenario com menos memaria nao é possivel evitar este fator.

Para o cenario 2, escolheu-se maquinas virtuais com 512GB de memadria RAM (as maiores disponi-
veis) e 64 vCPUs. Nestas maquinas virtuais (VMs) é possivel a execucao de 40 jobs simultaneamente.

Para o cenario 3, considerou-se maquinas virtuais com 128GB de memoaria e 64 vCPUs. Isto porque
no cenario 3 se trabalhou com a modalidade de alocacao por “spot price” e neste caso, nao havia
disponibilidade para uso das maquinas virtuais com mais memoria.

Por fim, é preciso esclarecer que para se obter processamento de alto desempenho é necessario
0 uso de clusters. A plataforma em nuvem nao oferece uma opcao pré-configurada, mas possibilita
a instanciacao de diversas maquinas virtuais similares com facilidade. A instalagdo de um software
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gerenciador de workflow, tais como Sun Gride Engine (SGE), Portable Batch System (PBS), ou
Torque possibilitaria que dezenas dessas maquinas virtuais trabalhassem em conjunto na solugao.

Com base nestas informacgdes e considerando os custos estimados apresentados na Tabela 2,
€ possivel calcular o tempo e os custos para se resolver o problema na plataforma em nuvem.
Como exemplo, considere a instanciagdo de 20 VMs no cenario 1. Neste caso, o cluster execu-
taria, em média, 20/0.74=27.02 jobs por hora. Para a analise completa, com os 100.080 jobs,
seriam necessarias 3702,96 h (154,29 dias) de trabalho do cluster. O custo total ficaria em
20*3702,96*0,236=US$17.477,97. A Tabela 5 apresenta o panorama completo da analise de pro-
cessamento, com o tempo e o custo dos trés cenarios com diferentes quantidades de Vms.

Tabela 5. Custos estimados para o processamento da anadlise de classificagdo de solos em diferentes cenarios de aloca-
¢ao de recursos na nuvem.

Precgo unitario

vCPUs Mem (GB) VMs( Jobs/VM

por hora (USD$)

4 16 20 1 0,236 3702,96 h 154,29 dias 17477,97

4 16 50 1 0,236 1481,18 h 61,72 dias 17477,97
Cenario 1

4 16 100 1 0,236 740,59 h 30,85 dias 17477,97

4 16 1000 1 0,236 74,06 h 3,09 dias 17477,97

64 512 20 60 5,118 61,71 h 2,75 dias 6317,25
Cenario 2 64 512 50 60 5,118 24,69 h 1,03 dias 6317,25

64 512 100 60 5,118 12,34 h 0,52 dias 6317,25

64 128 20 15 0,62 246,86 h 10,29 dias 3061,11

64 128 50 15 0,62 98,75 h 4,12 dias 3061,11
Cenario 3

64 128 100 15 0,62 49,37 h 2,05 dias 3061,11

64 128 1000 15 0,62 4,95 h 0,20 dias 3061,11

(VMs = quantidade de maquinas virtuais

Por fim, é necessario considerar 0 armazenamento e o transporte dos dados gerados na analise
para uma avaliagdo completa. O problema de geragdo de mapas do solo tem um input de 65GB,
uma geragao de aproximadamente 5TB de dados intermediarios e um output de algumas dezenas
de imagens (mapas de solo) que podem ser desconsideradas para efeitos de estimativa de custos.
Assim, uma boa estimativa dos custos envolvidos sera conseguida considerando-se o transporte
de 65GB de dados e 0 armazenamento de uma massa de 5TB de dados. O transporte de 65GB de
dados teria um valor muito baixo, USD$9.95 e demandaria um tempo de 3 h. Um espacgo de arma-
zenamento de 5TB custaria USD$24.00 por dia. Assim, a depender do cenario escolhido, o custo
de armazenamento variaria. Por exemplo, na opc¢ao 1 do cenario 1 sdo 154 dias de processamento
e o custo seria da ordem de USD$3696.00 com o armazenamento. Ja na opgdo 4 do cenario 3, o
tempo de processamento seria de menos de 1 dia, de maneira que o custo com o armazenamento
de dados intermediarios se tornaria irrisério.

Com relagao ao armazenamento de longo prazo de grandes volumes de dados, considerou-se o
caso do LMB para um estudo. Apesar de este montante variar no tempo, pode-se dizer que uma mé-
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dia de 100TB armazenados constantemente € uma boa estimativa para a demanda. A Tabela 4 in-
forma que o custo seria de USD$ 0,0002 dolar/GB a cada hora de armazenamento. Para manter-se
100TB armazenados por ano, tem-se um custo de 100*1024*0,0002*24*365 = USD$179404.80.
Para se avaliar se este valor estimado faz sentido, fez-se uso de um espaco de armazenamento
de 10TB durante 10 dias, e, como se pode ver no Tabela 1, de fato o valor estimado condiz com os
valores efetivamente utilizados.

Discussao dos resultados

O processamento envolvendo GPUs na nuvem tem um custo viavel e se apresenta como uma
excelente solucdo. As GPUs mais modernas e com um poder computacional mais elevado sao
equipamentos de custo elevado. Além desse fator, no geral, usuarios que demandam tal recurso uti-
lizardo o equipamento por um periodo e posteriormente transcorrera um grande hiato até a proxima
ocasiao de uso. Definitivamente, a aquisicdo de GPUs profissionais que ndo sejam compartilhadas
nao se mostra um investimento adequado para a maioria dos casos de uso.

O uso em nuvem tem a vantagem de permitir o acesso a GPUs sempre modernas, além de possibi-
litar o escalonamento em ocasibes que demandam mais de uma GPU. Caso haja um problema que
demande consideravel poder computacional, e o algoritmo e ou o dataset possibilitem o trabalho de
diversas GPUs; no ambiente em nuvem isto se torna economicamente viavel, pois o gasto ocorrera
efetivamente durante o tempo de uso.

Sendo assim, pode-se considerar que os resultados obtidos nos ensaios de simulagdo com o
GROMACS indicam fortemente o uso de GPUs em nuvem.

Ja o ensaio envolvendo o mapeamento de solos que testou o processamento em CPUs trouxe al-
gumas revelagdes importantes que ndo permitem a mesma conclusao para todo e qualquer uso de
CPUs. Pode-se constatar uma variagao significativa nos custos de processamento em fungao da
arquitetura escolhida. O fator mais relevante para explicar esta ocorréncia esta relacionado com o
mal aproveitamento dos recursos de processamento na primeira configuragao. Assim, quando se
trabalhou com uma maquina mais apropriada para o tipo de problema com o qual se estava lidando,
os custos financeiros melhoraram significativamente. E € justamente este um ponto de bastante
preocupacéo, pois diferentemente de aplicagbes da TI tradicional, que permitem uma identificacdo
bastante precisa dos recursos computacionais necessarios, no caso de aplicagdes cientificas € bem
mais dificil fazer um mapeamento a priori.

E por fim, como a modalidade de alocagéo dos recursos poderia ser a “Spot Price”, que nao garante
que as VMs estarao sempre disponiveis, mas que para o problema de processamento em analise
nao traria nenhum impacto significativo caso os equipamentos viessem a ser desligados, conse-
guiu-se reduzir os custos ainda mais.

Desta forma, o uso de uma infraestrutura computacional em nuvem para processamento de alto
desempenho exigird uma acédo administrativa mais intensa. E necessario que haja uma interacéo
grande entre os profissionais que administram e alocam os recursos, com os especialistas da area
que conhecem o problema e demandam os recursos. Esta seria a Unica maneira de se configurar
ambientes em que o uso dos recursos se desse da forma mais racional possivel.

Por fim, a avaliagdo do armazenamento de grandes volumes de dados no ambiente em nuvem
mostrou-se inviavel economicamente neste momento. O custo para uso pelo periodo de um ano
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excedeu em muito o investimento em um storage. Mesmo considerando as despesas com refrige-
racao e energia, ainda seria uma vantagem grande ter os dados alocados em infraestrutura prépria.

Conclusoes

As demandas computacionais em problemas de computacao cientifica sdo bastante amplas. A in-
fraestrutura em nuvem se mostrou muito adequada para alguns tipos de demandas e inviavel para
outros. Desta maneira, ndo seria possivel uma situacédo em que todos os recursos computacionais
da Empresa voltados para processamento e armazenamento de dados cientifico fossem transferi-
dos para uma plataforma em nuvem. Por outro lado, ficou evidente que alguns problemas se bene-
ficiam consideravelmente de uma solugao envolvendo a nuvem.

Assim, a indicagao é que a Empresa explore uma solugao hibrida, mantenha ainda seu parque
computacional proprio, mas inicie projetos que envolvam o uso dos recursos computacionais em
nuvem naquelas situagdes em que isso seja vantajoso. Para as demandas por processamento em
GPUs esta decisao poderia ser quase automatica. No geral, em fungao da natureza desta demanda,
a solugdo em nuvem sera sempre vantajosa.

Para o processamento envolvendo CPUs sera necessaria uma avaliagdo caso a caso, e a selegao
daqueles que tém vantagens de rodarem na nuvem. Pensando em uma solu¢ao mista, o proces-
samento em CPUs na nuvem poderia se dar por meio de transbordamentos, ou seja, naqueles
momentos em que houvesse uma demanda superior a capacidade da infraestrutura local.

Em relagdo ao armazenamento de grandes volumes de dados na nuvem, o presente estudo indicou
que esta alternativa ndo é viavel economicamente. A equipe de Tl deve se manter atenta a possiveis
propostas futuras, mas por ora a melhor solugéo ainda é a aquisi¢gao de equipamentos de armaze-
namento préprio.
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