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RESUMEN

El presente trabajo se enmarca dentro de la linea de investigacion del computo
de alto rendimiento con una aplicacion de propodsito general en el area de
dindmica molecular. En particular esta enfocado en realizar la evaluacion de
energia potencial en proteinas haciendo uso de las unidades graficas de
procesamiento (GPU) para aprovechar el paralelismo en el procesamiento de
datos masivos que nos ofrece esta tecnologia, esto se realizard mediante un
modelo matematico que nos defina el comportamiento de la energia potencial
y posteriormente la minimizacion de la energia molecular. Debido a que este
proceso es de gran importancia dentro de cualquier aplicacién de dindmica
molecular, se propone implementar una nueva técnica para la minimizacion de
energia molecular u optimizacién geométrica, por medio del uso de los
operadores lineales, con los que se obtendra la geometria final, que es la
configuracidén de la molécula con sus valores naturales o ideales. Para el disefio
e implementacidon del algoritmo se hizo en funcidon de la arquitectura CUDA
provista por NVIDIA, asi como de su lenguaje de programacion.

Palabras clave: Simulacion, GPU, GPGPU, CUDA, coOmputo paralelo, modelado
molecular, energia potencial, operador lineal, transformaciones geométricas.



ABSTRACT

This work is focus on the research of high performance computing by
developing a general purpose application in the field of molecular dynamics. In
particular we computed the potential energy of proteins using graphics
processing units (GPU) to exploit parallelism in processing data offered by this
technology, we use a mathematical model to define the behavior for the
potential energy and this is evaluated on the valid range. Due to the energy
minimization is the most important part of the all molecular applications, thats
why we use of linear operators like another proposal to get the final geometry
with the natural values, the design and implementation of the algorithm is
based on the CUDA architecture provided by NVIDIA

Key words: Simulation, GPU, GPGPU, CUDA, parallel computing, molecular
modeling, potential energy, linear operator, geometric transformations.
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GLOSARIO

Aminoacido: Son las unidades quimicas o elementos constitutivos de las
proteinas.

Campo de fuerza: Es la regién del espacio donde se manifiesta una fuerza.

Dinamica molecular: La dinamica molecular es un campo multidisciplinario
en el que sus leyes y teorias provienen de las matematicas, fisica y quimica.

Energia potencial: En un sistema fisico, es la energia que mide la capacidad
gue tiene dicho sistema para realizar un trabajo en funcién exclusivamente de
su posicidon o configuracion.

Interaccion molecular: Son las uniones que se crean entre las moléculas vy
son de gran importancia, debido a que son las que cambian las caracteristicas
de un compuesto.

Mecanica molecular: Usa las ecuaciones de un campo de fuerzas de la
mecanica clasica, para describir las superficies de energia potencial y
propiedades fisicas de la molécula.

Minimizacion u optimizacion geomeétrica: Es una técnica que busca
encontrar un conjunto de coordenadas que minimizan la energia potencial del
sistema de interés.

Modelado molecular: Es un término general que engloba métodos tedricos y
técnicas computacionales para modelar, imitar y predecir el comportamiento
de moléculas.

Operador lineal: Es una transformacion lineal entre dos espacios vectoriales.
Proteina: Son moléculas formadas por cadenas lineales de aminoacidos.

Transformacion geomeétrica: Son procesos de variacion o movimiento de los
puntos del plano, de forma que se establece una relacidon entre los elementos
origen y los elementos transformados.

Unidad grafica de procesamiento: Es un coprocesador dedicado al
procesamiento de graficos u operaciones de coma flotante, para aligerar la
carga de trabajo del procesador central.
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INTRODUCCION

Capitulo 1

Introduccion

1.1 Planteamiento del problema

Dentro del ambito cientifico existe una gran variedad de problemas que
pueden ser tratados por algoritmos en forma vectorial o matricial. Al poder
adoptar esta forma, la ejecucién de este tipo de algoritmos en un ordenador es
paralelizable en la mayoria de los casos de forma relativamente sencilla.

La historia de la paralelizacidn es muy larga comenzando en los afios 70 con la
aparicion de sistemas multiprocesador y los procesadores vectoriales. En
aquellos momentos, la posibilidad de emplear el calculo paralelo se podia
desarrollar en pocos lugares sdélo aquellos donde se disponia de los recursos.
Con el rapido desarrollo tecnoldgico que se ha tenido en el area de computo,
ahora se tienen mas alternativas a un costo mucho menor, lo que nos permite
hacer uso de forma mas general de la paralelizacidon, incluso en entornos
domésticos.

Actualmente, la tecnologia empleada para la fabricacidon de tarjetas graficas o
GPUs (Graphics Processing Unit) han evolucionado de una manera muy
significativa, de tal forma que dejaron de ser procesadores exclusivos para el
procesamiento de graficos y se convirtieron sofisticados co-procesadores de
bajo precio y alto rendimiento, que permitieron aumentar la capacidad de una
computadora personal de escritorio o portatili con las mejoras en su
arquitectura y un modelo flexible de programacion para el manejo masivo de
datos en paralelo [1-3], lo que los convierte en una atractiva alternativa de
computo de alto rendimiento (High Performance Computing en inglés HPC).

La idea de usar esa potencia para aplicaciones diferentes al manejo de graficos
se le denomina GPGPU (General Purpose computation on Graphics Processing
Units) o GPU Computing. En el momento en que las tarjetas graficas permiten
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que se programen funciones sobre su hardware se empieza a hacer uso de
GPGPU.

Razén por la cual la comunidad de Dinamica Molecular fue una de las primeras
que adopto el desarrollo de aplicaciones sobre GPUs [4-9]. Este tipo de
aplicaciones son particularmente aptas para la arquitectura de procesamiento
paralelo masivo de las GPUs NVIDIA, por la cantidad de datos a procesar, con
los que se pueden realizar simulaciones complejas que antes sélo podian
realizarse utilizando recursos de supercomputacién, actualmente pueden
ejecutarse en una estacién de trabajo personal, debido a que con esta
tecnologia se puede convertir esta en un “laboratorio computacional”, capaz de
ejecutar cddigos complejos.

Para facilitar el empleo de las tarjetas graficas para aplicaciones de propdsito
general, NVIDIA desarrollo toda una tecnologia en donde la nueva arquitectura
de hardware y software de las GPU es una arquitectura unificada llamada
(CUDA acroénimo en inglés de The Compute Unified Device Architecture) [10],
la cual se apoya del uso del lenguaje C, para el procesamiento en paralelo y
OpenGL o CG para el manejo de graficos, lo cual hace mas accesible
programacion y que permitia utilizarla para cualquier tarea.

Como por ejemplo tenemos las simulaciones de dindmica molecular
computacionales las cuales son de gran utilidad para simular y comprender
aspectos de los experimentos reales [11] y son de gran ayuda cuando la
investigacion de laboratorio sea inapropiada, impracticable o imposible, ya que
el comportamiento del fendmeno se puede modelar mediante el uso de las
matematicas, fisica y quimica tedrica y son de gran ayuda especialmente
cuando el estudio de forma experimental se tiene que realizar varias veces o el
proceso tarda grandes cantidades de tiempo por lo que a fin de que estas
simulaciones sean mas Utiles, es necesario desarrollar algoritmos paralelos
eficientes, de tal forma que se distribuya el procesamiento de los datos entre
los procesadores de la GPU, con la finalidad de reducir el tiempo
computacional.

De esta forma se ha tenido una notable contribucion en el campo de la
investigacion experimental, tanto para la interpretacion de resultados
obtenidos como para la planificacién de trabajos futuros asi como para la
produccion de informacidn no asequible experimentalmente, debido a que las
moléculas estudiadas de forma experimental han sido calculadas a niveles
confiables de teoria.
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Por tal motivo el propdsito de este trabajo es mostrar la importancia de hacer
uso de las capacidades de la GPU de NVIDIA en equipos de computo
personales, al implementar un proceso de dindmica molecular.

En especifico se realizara la evaluacion y minimizacién de energia potencial
para proteinas, ya que es un proceso fundamental para el analisis de sus
estructuras que nos lleva a la creacidon de nuevos farmacos, descubrimiento de
enfermedades o bien la secuencia del ADN, este proceso se implementara
haciendo uso de un modelo matematico el cual nos permitird caracterizar el
comportamiento de la energia potencial de la molécula y el cual
posteriormente sera evaluado para ver si este comportamiento esta dentro de
los pardmetros deseados, es decir, que los parametros de la molécula se
encuentren dentro de sus parametros ideales o naturales, caso de no ser asi se
procedera con la minimizacién que es la modificacién de la geometria de la
molécula tantas veces como sea necesaria para encontrar los valores
deseados. La simulacién se implementara en la arquitectura CUDA de las GPU
de NVIDIA y los resultados que se esperan es analizar la aceleracién del
proceso utilizando esta tecnologia.
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1.2 Objetivo General

Acelerar el procesamiento de una aplicacién que simule la estabilidad de
energia potencial de las proteinas ya que es un proceso fundamental para
cualquier programa de dindmica molecular, debido a que de este depende el
analisis correcto de sus estructuras y el cual por sus caracteristicas puede ser
aprovechado para implementarlo con la tecnologia CUDA de las GPU de
NVIDIA.

1.3 Objetivos Especificos

e Anadlisis y disefio del problema planteado para hacer uso de la
arquitectura CUDA de las GPUs.

e Hacer uso de un modelo matematico para disefiar un algoritmo paralelo
que simule el comportamiento de la energia potencial.

e Realizar la minimizaciéon de energia por medio de operadores lineales

e Analisis de resultados

e Mostrar los resultados obtenidos de forma numérica y mostrar la
interoperabilidad que se tiene con la API de OpenGL, ademas de que
aprovecha la aceleracién de la GPU.
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1.4 Justificacion

El desarrollo y la implementacidon del campo de fuerzas es uno de los mayores
problemas en la expansion del espectro de aplicacion a ciertas areas como la
quimica médica, la quimica organometalica, la espectroscopia vibracional y el
calculo de estructuras cristalinas debido a las siguientes razones:

La falta de algoritmos que resuelvan satisfactoriamente alguna de las funciones
de energia potencial.

El hecho de que no todos los pardmetros y constantes de fuerza son realmente
transferibles de un programa a otro.

La insuficiencia de parametros. Las moléculas que contienen grupos
funcionales o elementos que no estan parametrizados en los campos de fuerza
existentes requieren la estimacion de nuevos parametros especificos para cada
tipo de enlace, angulo de enlace o angulo de torsion.

Esto puede ser resuelto con una herramienta hecha a la medida como la que
se propone de bajo costo y con buenos resultados, con la que se puede
obtener el analisis de estructuras moleculares, mediante calculos tedricos
como los de mecanica molecular ya que es fundamental cuando la aplicacién
de los métodos experimentales NO proporcionan la informacion deseada.
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1.5 Delimitacion y limitaciones de la investigacion

Dado que el objetivo principal de la tesis es mostrar que el uso de las GPU
acelera los procesos que requieren procesar una gran cantidad de datos, el
trabajo se centra exclusivamente en el proceso de evaluaciéon y minimizacién
de energia potencial de las proteinas.

El uso de métodos de mecanica molecular se utiliza, para realizar calculos sélo
de moléculas estables.

En caso de requerirlo es conveniente modificar en cuanto a la cantidad de
términos utilizados el modelo matematico.
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Capitulo 2

Estado del arte

2.1 Antecedentes

Actualmente existen una variedad de técnicas utilizadas para acelerar las
simulaciones de Dinamica Molecular en arquitecturas que nos permiten el
computo en paralelo. Esto va desde el uso de los tipicos equipos de HPC 6 el
uso de nuevas arquitecturas de procesamiento.

En este capitulo se discuten algunas estrategias de acuerdo a la arquitectura
utilizada en la aceleracidon de procesos de dinamica molecular y las aplicaciones
actualmente realizan ya simulaciones en esta area mediante GPUs.

En las arquitecturas de grano grueso se incluyen las supercomputadoras de
propdsito general, los cluster de PCs y las grids. El uso de supercomputadoras
para simulaciones de DM puede proporcionar un rendimiento tremendo a costa
de ser excesivamente caros e inaccesibles para la mayoria de los
investigadores. Por lo que el uso de cluster o grids [12], se han utilizado para
proporcionar un alto rendimiento a un menor costo, sin embargo estos arreglos
de PCs sufren problemas de escalabilidad para un creciente numero de
procesadores, debido a las altas latencias de comunicacién entre ordenadores.

Los proyectos basados en Grids como Folding@Home5 y Predictor@Home han
atraido a miles de usuarios voluntarios en el mundo para cooperar de forma
voluntaria con el proyecto, como equipos clientes, pero desafortunadamente la
comunicacién sélo se puede hacer entre el servidor y el cliente, por lo que no
existe comunicacién alguna entre todas las maquinas clientes y por tanto este
método solo es adecuado para simulaciones MD con gran numero de
trayectorias separadas con escalas de tiempos cortos.
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Las arquitecturas de grano fino, son arquitecturas de propdsito especial,
arquitecturas reconfigurables y GPUs. Para usos especiales como las
arquitecturas de Anton[13], FASTRUN[14], MDGRAPE[15] y el motor de
MD[16], pueden proporcionar el medio mas rapido de ejecutar un algoritmo de
MD en particular con una densidad aritmética muy alta. Sin embargo tales
arquitecturas se limitan a un solo algoritmo y por tanto no puede suministrar la
flexibilidad para ejecutar una variedad de algoritmos necesarios para distintas
simulaciones. Estos pueden ser vistos como aceleradores que satisfacen la
demanda de bajo costo.

La ventaja principal de las GPU en comparacién con las arquitecturas
mencionadas es que son componentes basicos. En particular, la mayoria de los
usuarios ya tienen acceso a ordenadores con tarjetas graficas modernas. Para
estos usuarios esta direccién proporciona una solucion de costo cero. Incluso
en caso de tener que comprar la tarjeta grafica, la instalacion de esta es muy
facil (plug and play), en cuanto a la programacién se tiene un modelo de alto
nivel llamado CUDA, el cual ofrece un entorno de programacién simplificado
basado en el lenguaje C.

Con el lanzamiento de CUDA y OpenGL, la programacion de las GPU se ha
convertido en mucho mas accesible y los cientificos computacionales no
necesitan tener una amplia experiencia en graficos por computadora para
aprovechar las capacidades de computo de las GPU.

En los ultimos afos se ha tenido un enorme progreso en el desarrollo de
implementaciones con GPUs, de algoritmos fundamentales haciendo uso de
bibliotecas, que han servido para el desarrollo de las aplicaciones mas
exigentes.

Una de las aplicaciones mas convenientes para el computo con GPUs ha sido la
aceleracion de las simulaciones de dinamica molecular basados en la mecanica
clasica. A pesar de afos de investigacion en algoritmos eficientes y técnicas de
procesamiento en paralelo, las demandas en investigacidon biomédica requiere
cada vez simulaciones mas complejas, de gran tamano y demandas de tiempo
mas grandes, con una mejor toma de muestras y con mejora en los campos de
fuerza, cada una de estas dimensiones genera una demanda de mas computo.

Antes de la introduccion de CUDA en 2007, ninguna de las simulaciones de
dindmica molecular habia sido disefada para aprovechar la aceleracion de las
GPUs, pero actualmente se encuentra una cantidad considerable de
aplicaciones que estan haciendo uso de estas unidades graficas.
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En la TABLA 1 se detalla la aplicacién y el proceso en el cual se hace uso de
las GPU.

APLICACION FUNCIONES Y CARACTERISTICAS

o Fue el primer paquete en incorporar Ila
aceleracion de GPU.

o Calculo de fuerzas intermoleculares sin
enlace.

o Usa el programa de graficos moleculares
VMD, para configurar la simulacion y el
analisis de la trayectoria y es compatible con
AMBER, CHARMM y X-PLOR.

o Disefio de simulaciones para grandes

sistemas moleculares

Se distribuye de forma gratuita

Simulaciones en una sola estacion de trabajo

Maneja varios tipos de potenciales

Escrito en python

Distribucién gratuita

Compatible con NAMD

Estructura molecular creada con VMD o

Amber

o Simulacién de los campos de fuerza
mecanicos para solvente implicito y explicito

NAMD

HOOMD-Blue

0O O|lO0O O O 0|0

ACEMD

AMBER

o Simulacién de moléculas bioquimicas con

GROMACS . . .
interacciones complejas en los enlaces

o Visualizaciéon y andlisis de grandes sistemas

VMD moleculares con graficos en 3D

Tabla 1: Aplicaciones de dindmica molecular usando GPUs

En todas la aplicaciones que se encuentran en la Tabla 1

Sélo algunos procesos estan disponibles en las versiones de CUDA
Se recomienda probar antes de mandarlos a produccién, ya que difieren
entre las versiones de la GPU y CPU

o Requieren GPU con arquitectura “Fermi”, como las Tesla que son muy
costosas
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Capitulo 3

Fundamentos teoricos

A lo largo de la historia el hombre ha desarrollado, mecanismos que le ayuden
a realizar tareas de distinta indole de una forma mas rapida. El computo de
alto rendimiento proporciona mayor capacidad de coémputo que la que se
puede obtener de computadoras individuales, dentro de este tipo de computo
encontramos a los sistemas masivamente paralelos y clisteres.

Un sistema paralelo es una maquina que tiene mas de un procesador y por lo
tanto tiene la capacidad de ejecutar mas de un programa al mismo tiempo
como las GPU de NVIDIA.

3.1 Unidades Graficas de Procesamiento (GPUs)

La unidad de procesamiento grafico o GPU (Graphics Processing Unit) es un
coprocesador dedicado al procesamiento de graficos y operaciones de coma
flotante, que ayuda a aligerar la carga de trabajo del procesador central en
aplicaciones como los videojuegos y aplicaciones 3D interactivas.

Las GPUs actuales estdan compuestas por cientos de nucleos de procesamiento
en paralelo con un sistema de memoria distribuido bastante complejo, por lo
gue pueden procesar un alto nUmero de tareas en paralelo y su rendimiento es
superior a un sistema con un procesador general multinucleo, lo cual nos da
una solucién de alto rendimiento no sélo para el procesamiento grafico para el
gue fueron disefiadas, si no para aplicaciones de tipo GPGPU.

3.1.1 Historia de la GPU como procesador de Calculo

Las primeras GPU fueron disefiadas como aceleradoras de graficos y admitian
apenas procesos especificos de funcionamiento fijo. Desde finales de los
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noventas, el hardware cada vez se volvid mas programable, lo que culmind con
la primera GPU de NVIDIA en 1999. Menos de un afo después de que NVIDIA
acufiara el término GPU, otros profesionales se aliaron a los artistas y
desarrolladores de juegos para hacer trabajos revolucionarios con Ila
tecnologia, los investigadores empezaron a aprovechar su excelente
rendimiento de punto flotante. Surgia de esta forma el movimiento de la GPU
para fines generales (GPGPU).

Pero en ese entonces, la GPGPU estaba lejos de ser facil, incluso para quienes
conocian los lenguajes de programaciéon de graficos como OpenGL. Los
desarrolladores tenian que mapear calculos cientificos en problemas que
podian representarse por triangulos y poligonos. La GPGPU era practicamente
inalcanzable para los que no hubieran memorizado las ultimas API graficas,
hasta que un grupo de investigadores en la Universidad de Stanford se
propuso reimaginar la GPU como un "coprocesador de flujos."

En 2003, un equipo de investigadores dirigidos por Ian Buck lanzé "Brook", el
primer modelo de programacion ampliamente adoptado para extender C con
datos paralelos. Usando conceptos como los flujos, los kernels y los operadores
de reduccion, el compilador Brook y el sistema de tiempo de ejecucidn
expusieron la GPU como un procesador con fines generales en un lenguaje de
alto nivel, pero lo mas importante es que los programas de Brook no sélo eran
mas faciles de escribir que el cédigo de la GPU ajustado a mano, sino que eran
siete veces mas rapidos que el cddigo similar existente.

NVIDIA sabia que un hardware impresionantemente rapido tenia que
combinarse con herramientas de hardware y software intuitivas e invité a Ian
Buck a unirse a la compafiia y a empezar a hacer evolucionar una solucién que
ejecutara C a la perfeccion en la GPU. Al reunir el software y el hardware,
NVIDIA lanz6 CUDA en 2006, la primera solucion del mundo para computacién
general en las GPU

En NVIDIA se dieron cuenta de las ventajas que supondria poner todo este
rendimiento al alcance de la comunidad cientifica y decidieron invertir en
modificar la GPU a fin de hacerla totalmente programable para aplicaciones
cientificas y afadir soporte para lenguajes de alto nivel como C, C++ vy
Fortran. El resultado fue la plataforma de calculo paralelo CUDA para la GPU.
[17]
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3.1.2 CoOmputo de Propodsito General sobre Unidades Graficas de
Procesamiento (GPGPU)

[I2GPU|

i

CPU GPU
MULTIPLE CORES THOUSANDS OF CORES

Figura 1: Co-procesamiento entre CPU y GPU

La computacién de la GPU es el uso de una GPU junto con una CPU para
acelerar las aplicaciones cientificas y de ingenieria con fines generales.
Resultado de los trabajos pioneros de NVIDIA, la computacién de la GPU se ha
convertido rapidamente en un estandar del sector, ha sido aprovechada por
millones de usuarios en todo el mundo y la han adoptado practicamente todos
los proveedores de computacion.

La computacién de la GPU ofrece un rendimiento sin precedentes en las
aplicaciones al descargar a la GPU las partes de las aplicaciones con uso
intensivo de computacién, mientras que el resto del cédigo se sigue ejecutando
en la CPU. Desde la perspectiva del usuario, las aplicaciones simplemente se
ejecutan mucho mas rapido.

La combinacion de la CPU + la GPU resulta muy poderosa debido a que las CPU
consisten en algunos nucleos optimizados para el procesamiento en serie,
mientras que las GPU se refieren a miles de nlcleos mas pequenos y mas
eficientes diseflados para el rendimiento paralelo. Las partes en serie del
codigo se ejecutan en la CPU mientras que las partes paralelas se ejecutan en
la GPU.

Todas las GPU NVIDIA (GeForce®, Quadro® y Tesla®) admiten Ia
computacién de la GPU y el modelo de programacién paralela CUDA®. Los
desarrolladores tienen acceso a las GPU NVIDIA en practicamente cualquier
plataforma de su eleccion, incluyendo la mas reciente Apple MacBook Pro.
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3.1.3 CUDA (Compute Unified Device Architecture)

El desarrollo de aplicaciones en paralelo ya no esta restringido sélo a
aplicaciones que se realizan en grandes y costosos equipos de cémputo.
Actualmente todos los modelos de computadoras personales cuentan con al
menos un procesador con dos nucleos y en algunos casos poseen tarjetas
graficas con poder computacional suficiente para llevar acabo operaciones de
propdsito general.

La arquitectura CUDA surgié en 2006, cuando NVIDIA lanzd sus tarjetas
GeForce 8800 GTX las que por primera vez incluyeron elementos dirigidos
especificamente a posibilitar la solucién de problemas de propdsito general.
Poco después , NVIDIA lanzé el compilador CUDA C, el primero lenguaje de
programacion para desarrollar aplicaciones de propdsito general sobre la GPU;
con la finalidad de captar la mayor cantidad de programadores posibles que
adoptasen esta arquitectura, CUDA C es una extension al familiar ambiente de
C/C++, al cual se le agregaron mas instrucciones.

Este conjunto de instrucciones permite que los programadores desarrollen
aplicaciones que comunican a la CPU con la GPU para utilizar de esta ultima
sus multiples multiprocesadores, sobre los cuales pueden ser ejecutadas
simultaneamente varias tareas.

CUDA Permite aumentos impresionantes en el rendimiento de la computacién
al aprovechar la potencia de la Unidad de Procesamiento de Graficos (GPU).

3.1.4 Arquitectura CUDA

Las diferencias entre la capacidad de la CPU y la GPU, es que la GPU esta
diseflada para realizar computacidon-intensiva, altamente paralela y por ello
esta dotada de mayor cantidad de transistores que se dedican al
procesamiento de datos en las unidades aritmético-lédgicas (ALU) en lugar de
almacenar datos en cache o controlar el flujo de informacién como se muestra
en la Figura 2.
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CPU GPU

Figura 2: Comparacién entre CPU y GPU

Esto quiere decir que las GPU estan especialmente disefiadas para llevar acabo
gran cantidad de operaciones en paralelo. Puesto que cada elemento de
procesamiento posee sus propias localidades de memoria, no se requiere
habilitar un control de flujo sofisticado.

En la arquitectura CUDA, se manejan los siguientes elementos:

e Threads, hilos: E| hilo es la unidad basica de ejecucion, los hilos
pueden procesarse simultdneamente lo que es equivalente a tener una
iteracion del bucle en el caso serializado, estos cuentan con memoria
local para almacenar sus datos.

e Blocks o bloques: Un conjunto de hilos que se ejecutan en un
multiprocesador. Cada bloque cuenta con una zona de memoria,
denominada memoria compartida accesible para todos sus hilos.

e Grid o malla: Un conjunto de bloques. Cada malla se ejecuta sobre un
GPU distinto y cuenta con memoria accesible para todos los bloques que
la componen.
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Figura 3: Arquitectura CUDA

3.1.5 Modelo de programacion

CUDA se diseno de tal manera que tiene una curva de aprendizaje baja para
los programadores de C, que sdOlo deberan familiarizarse con los siguientes
aspectos: La forma en que cooperan los hilos, la jerarquia de la memoria, el
uso de la memoria compartida y las instrucciones necesarias para sincronizar
las tareas que se realizan simultaneamente.

Esas pequefias adiciones al estandar de C permiten paralelizar el problema ya
sea con una paralelizacion de grano fino orientada a los datos; 6 una
paralelizacion de grano grueso orientada a las tareas.

El reto para el programador es decidir de que manera atacar el problema para
dividirlo en sub-problemas que se puedan agrupar en hilos y bloques que lo
resuelvan cooperativamente y en paralelo.

Para ello hay que considerar que el primer rasgo caracteristico de CUDA es la
existencia de dos entornos de ejecucién diferenciados:

e Device: corresponde con el lado de la GPU y es donde se ejecutaran los
kernels.

e Host: corresponde con el lado de la GPU y es donde se llamaran a
dichos kernels

Por otro lado, dado que pretendemos sustituir un bucle de muchas iteraciones
por un numero equivalente de ejecuciones paralelas, se necesita algun tipo de
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control en cuanto a la relacién entre ejecuciones. Esto lo obtenemos gracias a
los denominados Grid, Block y Thread.

La ejecucién de un kernel se lleva a cabo, por un conjunto numerado de
threads, ordenados dentro de blocks, que a su vez estaran contenidos dentro
del Grid. De esta manera, a través de la posicidon del thread dentro de su block
y este dentro del Grid, hara posible la identificacién del hilo de forma Unica.

El modelo de programacién CUDA asume que los hilos CUDA se ejecutan en
una unidad fisica distinta que actlia como coprocesador (device) al procesador
(host) donde se ejecuta el programa como se aprecia en la Figura 4. CUDA C
es una extensién del lenguaje de programacion C, que permite al programador
definir funciones C, llamadas kernels, que al ser llamadas se ejecutan en
paralelo por N hilos diferentes. Los kernels se ejecutan de forma secuencial en
el device.

Host Device

Multiprocessor

Multiprocessor

Multiprocessor
Registers
Shared Memory

' Chipset

Figura 4: Arquitectura CPU-GPU

Existe una jerarquia perfectamente definida sobre los hilos de CUDA. Los hilos
se agrupan en vectores a los que se les llama bloques, estos vectores pueden
ser de una, dos o tres dimensiones, de forma que definen bloques de hilos de
una, dos o tres dimensiones.

Hilos del mismo bloque pueden cooperar entre si, compartiendo datos y
sincronizando sus ejecuciones. Sin embargo, hilos de distintos bloques no
pueden cooperar.

Los bloques a su vez, se organizan en un grid de bloques. Este grid, de nuevo
puede ser de una o dos dimensiones. Los valores entre <<< ... >>> se
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conocen como la configuracién del kernel, y definen la dimension del grid y el
numero de hilos de cada bloque. La Figura 5 muestra como se organizan los
hilos en un grid de 2x3 bloques y 3x4 hilos cada uno.

Host Device

Figura 5: Jerarquia de hilos

Para la programacién de aplicaciones con CUDA, podemos aprovechar el
rendimiento de las GPUs por medio del Kit de herramientas de CUDA, que
brinda un entorno de desarrollo integral para los desarrolladores de C y C++,
ya que incluye un compilador, bibliotecas matematicas y herramientas para
corregir y optimizar el rendimiento de las aplicaciones, ademas de que NVIDIA
ofrece, coédigos de ejemplos, guias de programacion, manuales de usuario y
todo tipo de documentacion necesaria para el desarrollo de las aplicaciones.
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3.1.5.1 Ejecucion de funciones en el device y el host

Al haber dos entornos de trabajo diferenciados, tendremos un duplicado de la
memoria de la CPU en la GPU. Sin embargo todo el cdédigo de la programacién
de CUDA puede ir en el mismo fichero, por lo que serd necesario utilizar
distintos cualificadores de acceso para clasificar el espacio de trabajo de las
funciones y las variables.

Son de especial relevancia los atributos de funciones:

o __device__: Funcién que se llama y se ejecuta en el device

o __host__: Funcién que se llama y se ejecuta desde el host (CPU) y
es equivalente a no usar el atributo.

o __global__: Funcién que se llama desde el host pero se ejecuta en

el device su tipo de retorno debe de ser de tipo void. Todos los
kernels utilizan este atributo.

Los parametros y el cuerpo de las funciones respetan las reglas del C estandar.
Una funciéon con cualificador ___global___ se invoca como sigue
nombre_kernel __global__ <<<dim_grid, dim_block>>(/*arg*/);

Donde nombre_kernel es el nombre con que habremos declarado la funcion,
dim_grid y dim_block son las dimensiones del Grid y del Block, pasadas como
variables del tipo dim3 y entre paréntesis los argumentos propiamente dichos
de la funcion.

Una vez que hemos declarado el kernel, con toda seguridad necesitaremos
saber de alguna forma con que thread estamos trabajando. Esto Ilo
obtendremos mediante las variables internas de tipo dim3 con que trabaja el
kernel.

gridDim: Devuelve las dimensiones del Grid en numero de bloques.
blockDim: Devuelve las dimensiones del Block en threads
blockIdx: Identifica el bloque en el que se encuentra el thread
threadIdx: Identifica el thread en que se encuentra, refiriéndose al
bloque.

o O O O

31



FUNDAMENTOS TEORICOS

Mediante estas variables podemos identificar de forma unica el thread de
trabajo, como se aprecia en la Figura 6 y por lo tanto se puede diferenciar a
que espacio de memoria de un puntero debe acceder el determinado thread.

Como ejemplo el siguiente codigo muestra como se define un kernel y como es
llamado desde un programa:

// definicion de un Kernel

__global __ void VecAdd(float _A, float B, float C)
{

int i =threadldx . x ;
Cli]=A[i]+B[i];
}

int main ()

{

/I Invocacion de un Kernel con N threads

VecAdd<<<1, N>>>(A, B, C) ;
}

Figura 6: Definicion e invocacién de un kernel
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3.1.6 Gestion de memoria y comunicacion de datos entre CPU y
GPU

Los tipos de memoria que se pueden manejar son los siguientes:

Memoria Global: Es la mas abundante de la GPU, su alta latencia pese a ser
inferior en la CPU, suele orientar el estilo de programacién y es el punto mas
importante a optimizar ya que es un factor determinante en el tipo de
ejecucién del cédigo.

Registros: También son un elemento clave, dado que cuantos mas registros
necesite un kernel para su ejecucion, menor sera el tamafo de los bloques que
se podran ejecutar en el multiprocesador. Porque si no hay muchos registros
en un multiprocesador para todos los threads de al menos un bloque, el
compilador lanzara un mensaje de error.

Memoria compartida: Es local al multiprocesador y su acceso tiene un coste
equivalente al de los registros.

Memoria constante: Dispone de una pequefia caché a nivel de
multiprocesador desde la que su acceso es muy agil. En caso de no disponer
del dato en caché, el coste de acceso es idéntico al de la memoria global.

Memoria de textura: De la misma forma que la anterior, dispone de una
pequena caché cuyo acceso sera muy rapido.

Memoria local: En realidad es un espacio de la memoria global que se dedica
en exclusiva a cada thread en casos donde el compilador decide que las
estructuras utilizadas a nivel de registros son demasiado grandes. Debe
evitarse a toda costa, pues su acceso no tiene el coste de los registros sino el
de la memoria global.

Para gestionar memoria en el device (GPU) se utiliza la funcion:

cudaMalloc((void**)*nombre_variable, cantidad_de_bytes);

Esta funcién se invoca desde la CPU y gestiona la cantidad de bytes indicados
en la GPU, los cuales seran referenciados por medio de una variable dinamica
especifica.
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Ejemplo:
float *v;
cudaMalloc((void **)&v, 3 * sizeof(float));

Se gestiona memoria para un arreglo de tres numeros de tipo float, a los que
se hara referencia mediante la variable v.

Para liberar la memoria gestionada, se utiliza la funcién:
cudaFree(nombre_variable);

El contenido de las variables gestionadas con cudaMalloc, no puede

modificarse ni visualizarse directamente desde el host(CPU), ni los datos que

residen en el CPU son accesibles desde el GPU, por ello se hace necesario

copiar los datos desde y hacia la GPU, utilizando la siguiente funcion.

cudaMemcpy(destino, fuente, cant, tipo);

Donde:
destino: Es la direccion de memoria donde se almacenaran los datos
copiados.
fuente: Es la direccién de memoria donde residen los datos que van a
copiarse.

cant: Es la cantidad de bytes que van a copiarse.
tipo: Indica el tipo de transferencia que se realizara.

El tipo de transferencia puede tomar los siguientes valores:

o cudaMemcpyHostToDevice: Los datos se copian desde el host hacia el
device.

CudaMemcpyDeviceToHost : Los datos se copian desde el device
hacia el host.

CudaMemcpyDeviceToDevice : Los datos se copian desde el device
hacia el device.

CudaMemcpyHostToHost : Los datos se copian desde el host hacia

el host. En este caso, la funcidn es equivalente a utilizar la funcién
memcpy del C estandar.

0O 0 O O o0 O O

Al usar cualquiera de estos tipos de transferencia, hay que tener especial
cuidado en que la ubicacion de las variables fuente y destino sea la correcta,
de acuerdo al sentido de la copia.
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Al desarrollar una aplicacidon, puede ejecutarse cédigo alternadamente en el
host y el device, como se muestra en la Figura 7.

Secuencia de

Ejecucion de

Un Programa
EnC

Host 3
Cédigo lineal

Cadigo paralelo

Kernel <<<>>>()

— Thread

Cédigo lineal ;

Cadigo paralelo

-

Figura 7: Ejecucion alternada, entre el CPU y el GPU
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3.1.7 Aplicaciones en entornos de alto rendimiento

Los cientificos e investigadores cada vez encuentran usos mas amplios para la
computacién de la GPU con CUDA, en la pagina www.nvidia.com, podemos
encontrar una larga lista de aplicaciones especificas y modificaciones de
programas para aprovechar esta tecnologia, para diferentes ambitos de
aplicaciones, tales como:

e Automatizacién de disefio electrénico

e Animacion

e Bioinformatica, quimica computacional y dinamica molecular
e Calculo financiero

e Defensa e Inteligencia

e Dindmica de fluidos

e Disefio automatizado

e Imagenes para medicina

e Mecanica estructural

e Mineria de datos

e Procesamiento de imagenes y visidon computarizada
e Etc.
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3.2 Proteinas

Las proteinas son sustancias de gran importancia biolégica que constituyen los
seres vivos cumpliendo diversas funciones, estas definen la identidad de cada
ser vivo y juegan un papel muy importante en la mayoria de los procesos
fisioldgicos.

Si se pudiera entender todos y cada uno de los pliegues en el plano
tridimensional, se podria tener la lista completa de las partes de un organismo
y asi poder entender como esas partes componen las células, lo cual tiene
muchas implicaciones, ya que el mal funcionamiento de las proteinas es la
causa mas comun de enfermedades enddégenas y la acciéon de patdégenos es
usualmente mediante esas proteinas.

Quimicamente las proteinas son polimeros lineales de aminoacidos compuestos
basicamente por elementos quimicos como el carbono (C), hidrégeno (H),
oxigeno (0O), nitrégeno (N), hay algunos elementos que sélo aparecen en
algunas proteinas como (fésforo, cobre, zinc, hierro, etc.). Estos elementos se
agrupan para formar unidades estructurales llamados aminoacidos.

3.2.1 Aminoacidos

Los aminoacidos son las unidades basicas que forman las proteinas, se pueden
considerar como los “ladrillos de los edificios moleculares proteicos” y se
caracterizan por poseer un grupo carboxilo (-COOH) y un grupo amino (-NH,),
estas son las unidades que constituyen las proteinas.

grupo OH
carboxilo H
y grupo
H_?_N\H amino
R1
carbono o \ grupo R

o cadena lateral
(parte variable)

Figura 8 Composicién de aminoacidos
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3.2.2 Los aminoacidos esenciales

Los aminoacidos esenciales son aquellos que el cuerpo humano no puede
generar por si solo. Esto implica que la Unica fuente de estos aminoacidos en
los organismos es la ingesta directa a través de la dieta.

Existen 20 aminoacidos esenciales que dan lugar a las proteinas y forman un
conjunto de moléculas con caracteristicas mas restringidas. En la Tabla 2 se
muestra el nombre, la abreviatura y el simbolo para cada uno de los
aminoacidos esenciales.

Alanina (Ala, A) Cisteina (Cys,C) | Aspartico (Asp,D) | Glutamico (Glu,E)

Fe?Fl)Islea:E;na Glicina (Gly,G) Histidina (His,H) Isoleucina (lle,l)
. . - Asparagina
Lisina (Lys, k) Leucina (Leu,L) | Metionina (Met,M) (Asn.N)

Prolina (Pro,P) Glutamina (GIn,Q) | Arginina (Arg,R) Serina (Ser,S)

Triptofano

Treonina (Thr,T) Valina (Vval,V) (Trp,W)

Tirosina (Tyr,Y)

Tabla 2 Aminoacidos esenciales

3.2.3 Enlace peptidico

Los aminoacidos se encuentran unidos linealmente por medio de uniones
peptidicas. Esta uniones se forman por la reacciéon de sintesis entre el grupo
carboxilo del primer aminoacido con el grupo amino del segundo aminoacido.

La formacion del enlace peptidico entre dos aminoacidos es un ejemplo de la
reaccion de condensacion. Dos moléculas se unen mediante un enlace de tipo
covalente CO-NH con la pérdida de una molécula de agua y el producto de esta
unién es un dipéptido. El grupo carboxilo libre del dipéptido reacciona de modo
similar con el grupo amino de un tercer aminoacido y asi sucesivamente hasta
formar una larga cadena. Podemos seguir afiadiendo aminoacidos al péptido,
porque siempre hay un extremo NH2 terminal y un COOH terminal, como se
puede apreciar en la Figura 9.
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Aminoacido 1 H Aminoacido 2 H
H
H " H
H H
R R
‘u H
Enlace peptidico ” H
9
H
Agua

Dipéptido

Figura 9: Enlace peptidico

Por otra parte, el caracter parcial de doble enlace peptidico (-C-N-) determina
la disposicion espacial de éste en un mismo plano, con distancias y angulos
fijos. Como consecuencia, el enlace peptidico presenta cierta rigidez e
inmoviliza el plano a los atomos que lo forman.

3.2.4 Estructura de las proteinas

Las proteinas no son polimeros al azar de longitud indefinida, si no que cada
una de ellas tienen una determinada composicion en aminoacidos y estos estan
ordenados en una determinada secuencia y su estructura se encuentra plegada
de un modo caracteristico, que es igual para todas las moléculas de una misma
proteina y que recibe el nombre de estructura o conformacion
tridimensional nativa de la proteina.
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La secuencia lineal de aminoacidos puede adoptar multiples conformaciones en
el espacio que se forma mediante el plegamiento del polimero lineal. Tal
plegamiento se desarrolla en parte espontaneamente por la repulsién de los
aminoacidos hidréfobos por el agua, la atraccién de aminoacidos cargados y la
formacién de puentes de disulfuro y también en parte es ayudado por otras

proteinas.

A continuacidon se presenta una breve descripcién de los cuatro niveles de

estructuracion en las proteinas:

Estructura

Estructura
secundaﬂg
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Estructura
terciaria

Estructura
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> q p" ! - 5 S‘
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Figura 10: Estructuras de las proteinas

Estructura primaria: viene determinada por la secuencia de
aminoacidos en la cadena proteica, es decir, el nUmero de aminoacidos
presentes y el orden en que estan enlazados, las posibilidades de
estructuracidon a nivel primario son practicamente ilimitadas. Como en
casi todas las proteinas existen 20 aminoacidos diferentes. Conocer la
estructura primaria de una proteina no sélo es importante para entender
su funcién (ya que esta depende de la secuencia de aminoacidos y de la
forma que adopte), si no que también en el estudio de las
enfermedades. Es posible que el origen de una enfermedad genética
radique en una secuencia anormal. Generalmente el ndmero de
aminoacidos que forma una proteina oscila entre 80 y 300.
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Estructura secundaria: La estructura secundaria de las proteinas es el
plegamiento que la cadena polipetidica adopta gracias a la formaciéon de
puentes de hidrégeno entre los atomos que forman el enlace peptidico.
Los puentes de hidrogeno se establecen entre los grupos -CO- y -NH-
del enlace peptidico (el primero como aceptor de H y el segundo como
donador de H). De esta forma la cadena polipeptidica es capaz de
adoptar conformaciones de menor energia libre y por tanto mas
estables.

Estructura terciaria: Se le llama estructura terciaria a la disposicidon
tridimensional de todos los atomos que componen la proteina. Esta
estructura es la responsable directa de sus propiedades bioldgicas, ya
que la disposicién espacial de los distintos grupos funcionales determina
su interaccion con los diversos ligandos. Para las proteinas que constan
de una sola cadena polipeptidica, estas carecen de estructura
cuaternaria y la terciaria es la maxima informacién estructural que se
puede obtener.

Estructura cuaternaria: Cuando una proteina consta de mas de una
cadena polipeptidica, decimos que tiene estructura cuaternaria. Esta
estructura deriva de la conjuncién de varias cadenas peptidicas que
asociadas conforman un multimero, que posee propiedades distintas a
las de sus mondmeros componentes.

3.2.5 Propiedades de las proteinas

Las proteinas cuentan con las siguientes propiedades:

O

Especificidad: Se refiere a que cada proteina lleva a cabo una
determinada funcién y esta es dada porque posee una determinada
estructura primaria y una conformacién espacial propia; por lo que un
cambio en la estructura de la proteina puede significar una pérdida de la
funcion.

Desnaturalizacion: Consiste en la pérdida de la estructura terciaria y
se puede producir por cambios de temperatura o variaciones del pH.
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3.2.6 Funciones de las proteinas

Existen varias funciones de las proteinas todas de gran importancia y bien
diferenciadas. Las proteinas determinan la forma y la estructura de las células
y dirigen casi todos los procesos vitales.

Las funciones de las proteinas son especificas por cada tipo de proteina y
permite a las células defenderse de agentes externos, mantener su integridad,
controlar y regular funciones asi como la reparacion de dafos.

Las funciones principales son las siguientes:

o Estructural: Forman tejido de sostén y relleno que confieren elasticidad
y resistencia a 6rganos vy tejidos.

o Enzimatica: Actlan como biocatalizadores acelerando las reacciones
guimicas del metabolismo.

o Hormonal: Funcionan como mensajeros de sefiales hormonales,
generando una respuesta en determinados érganos.

o Defensiva: Crean anticuerpos y regulan factores contra agentes
extrafos o infecciones.

o Transporte: Algunas proteinas tienen la capacidad de transportar
sustancias como oxigeno, lipidos, electrones, etc.

o Etc.

3.2.7 Relacion estructura — funcion de las proteinas

Las proteinas desempefian un elevado numero de funciones bioldgicas
diferentes y cada una esta especializada en llevar a cabo una determinada
funcion.

Entre las funciones mas importantes encontramos las siguientes: cataliticas,
estructurales, de transporte, nutrientes y de reserva, de defensa, reguladoras
del metabolismo entre otras. La funcidn de una proteina depende de la
interaccion de la misma con una molécula a la que llamamos ligando y este es
especifico de cada proteina (el centro activo).
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3.2.8 Determinacion experimental de las proteinas

Hay dos técnicas experimentales que pueden ser usadas para determinar la
estructura tridimensional de las macromoléculas a nivel atdmico. Cristalografia
de Rayos X y Espectroscopia con Resonancia Magnética Nuclear (NMR), a pesar
que son bastante complejos es necesario entender algunos aspectos basicos de
los resultados, porque como se verda la mayoria de los métodos para la
prediccion de la estructura de la proteina son basados en datos de estructuras
existentes.

3.2.9 Banco de datos

En afios recientes hay un crecimiento explosivo de datos bioldgicos, las cuales
se han depositado en bases de datos con un identificador Unico, dentro de las
cuales se encuentran las de proteinas.

Las bases de datos de proteinas son las fuentes de informacién mas exhaustiva
y se clasifican en dos categorias: Datos de secuencias de archivos simples vy
bases de datos anotadas donde la informacién adicional ha sido afiadido al
registro de secuencia.

e Base de datos de secuencia primaria de proteinas tal como UniprotKB
e Bases de datos de secuencia de proteinas especializadas como ENZIME
e Bases de datos secundaria tal como InterPro

e Bases de datos de estructura como PDB

3.2.9.1 Propiedades de los archivos PDB

Los archivos de coordenadas moleculares contienen informacién precisa sobre
la estructura tridimensional de una molécula. Estos archivos son de acceso
publico y pueden conseguirse en diferentes sitios a través de la WEB, uno de
los sitios mas utilizados es el Protein Data Bank (PDB), aqui se encuentran los
archivos de coordenadas moleculares para la mayoria de las moléculas cuya
estructura terciaria ha sido dilucidada por las técnicas de difraccion de Rayos X
y Resonancia Magnética Nuclear, como también los archivos de coordenadas
construidos mediante la aplicacién de modelos matematicos y debido a las
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mejoras en estas técnicas el niumero de estructuras depositadas ha crecido

exponencialmente.

Las técnicas computacionales nos sirven para analizar, caracterizar y visualizar
estructuras proteicas, asi como sus interacciones con otras proteinas, péptidos

o ligandos.

3.2.9.2 Caracteristicas de un archivo PDB

La informacién de un archivo PDB se encuentra distribuida en diferentes lineas
o encabezados que contienen propiedades particulares de la molécula, las
cuales se muestran en la Tabla 3.

HEADER | Nombre y fecha de creacién del archivo PDB.

COMPND | Nombre de la molécula.

SOURCE | Organismo del que se obtuvo la proteina.

AUTHOR Lista de los Autores que proporcionaron la estructura
molecular al PDB

REVDAT | Datos de revision de la estructura de la proteina.
Comentarios en relacién a los articulos en donde se

REMARK | publico la estructura molecular o sobre las
caracteristicas de la molécula.

SPRSDE Lista de archivos de coordenadas para la misma
estructura.

SEQRES | Secuencia de los aminoacidos de la proteina.

FTNOTE Notas de pie de pagina. No todos los archivos lo

tienen.

HET & FORMUL

Lista de cofactores, grupos prostéticos, inhibidores y
otras sustancias no proteicas presentes.

HELIX, SHEET & TURN

Lista de los residuos con estructura secundaria en la
proteina.

CRYST1, ORIG & SCALE

Informacion general sobre los cristales con los que se
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obtuvo la estructura por Rayos X

ATOM & HETATM

Contiene la informacién de la posicién espacial en
los ejes X,Y y Z de cada uno de los atomos,
especificando el residuo y la cadena.

CONECT

Enlaces formados entre los &tomos no proteicos
presentes en el PDB.

MASTER & END

Indican la finalizacion del archivo.

Tabla 3: Encabezados de un archivo (.pdb)

Las lineas del tipo ATOM, tienen la siguiente estructura:

ATOM 29 CAPRO A5 -2.551-37.351 4.539 1.00 0.00 1CLG 79

NUmero secuencial del atomo dentro del archivo: | 29

Tipo de atomo | CA

Nombre del residuo, cédigo de tres letras | PRO

Numero del residuo y cadena | A-5

Coordenadas en angstroms del atomo en los ejes | -2.551 -37.351 4.539

X,Y y Z de la celda unitaria

Ocupancia | 1.00

Factor de temperatura | 0.00
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3.3 Bioinformatica y biologia computacional

La bioinformatica es el campo de las ciencias en el que la biologia, las ciencias
de la computacién y la tecnologia de la informacién convergen para formar una
sola disciplina. Abarca cualquier herramienta o método computacional usado
para administrar, analizar y manipular grandes conjuntos de datos biolégicos y
su meta final es permitir el descubrimiento de nuevo conocimiento bioldgico asi
como crear una perspectiva global desde la cual unificar los principios de la
biologia [28]. Actualmente, el proceso de analizar e interpretar datos se
conoce como biologia computacional [29].

Con el progreso del proyecto Genoma Humano, cada vez mas investigadores
estan involucrados en el dominio de topicos de la bioinformatica, como la
prediccion de secuencias, en la investigacion farmacéutica para el disefo y
descubrimiento de farmacos o la cura de enfermedades.

Al estudiar la causa de una enfermedad desde el punto de vista de la expresiéon
de los genes puede requerir de demasiado trabajo y recursos si la
experimentacion bioldgica se utiliza desde el principio. Una aproximacion desde
la bioinformatica permite disminuir el rango de variables y obtener las
referencias mas préximas y asi reducir el desperdicio por ensayo y error del
proceso experimental.

Particularmente, como los problemas en bioinformatica estan relacionados con
computo y datos masivos, es necesario tener buenos algoritmos y computacién
de alto desempefio [30]. Sin duda, la bioinformatica puede ser considerada
como una de las fuerzas que estan cambiando la forma en la cual las ciencias
son conducidas en la actualidad [31].

3.3.1 Dinamica molecular computacional

En la actualidad se conoce la estructura tridimensional de sélo un pequeio
conjunto de proteinas dado que para encontrarlas, se necesita
experimentacién en laboratorio, la cual resulta costosa. Determinar dicha
estructura en forma computacional es un problema importante pues acelera la
investigacién y reduce el tiempo de analisis del experto.

La simulacién por mecanica y dinamica molecular es el nombre de la

técnica en la cual las trayectorias de un sistema de particulas interactuantes se
calculan resolviendo numéricamente sus ecuaciones de movimiento.
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Ha emergido como una herramienta viable y una poderosa opcién de la
bioquimica para la comprensién de las interacciones y particularmente para el
disefio asistido por computador de farmacos basada en la estructura molecular.

La dindmica molecular permite estudiar la dinamica de macromoléculas
grandes, incluyendo los sistemas bioldgicos. Los eventos dinamicos juegan un
papel importante en controlar procesos que afectan las propiedades
funcionales de las biomoléculas. El disefo de farmacos es cominmente usado
en la industria farmacéutica para probar las propiedades de una molécula en el
computador sin necesidad de sintetizarla (lo cual es mucho mas costoso).

Disefiar una simulacion de dinamica molecular puede frecuentemente
encontrar limites en el poder computacional.

3.3.2 Modelado Molecular

La modelizacién molecular es un conjunto de métodos que nos ayudan a imitar
el comportamiento de las moléculas o de los sistemas moleculares, se basa en
aplicaciones informaticas que permiten la construccion de modelos moleculares
tridimensionales.

En el modelado molecular se calcula la estructura y energia de moléculas
basado en movimientos nucleares, anteriormente se entendia por estructura
molecular de un compuesto como la uniéon de los atomos entre si, sin embargo
con los estudios de espectroscopia vibracional y la difracciéon de rayos X, dieron
un significado mas profundo a este término, en el cual ademas de considerar
las conectividades de los atomos, se consideran también las longitudes de
enlace, los angulos de enlace y los angulos de torsidon de una molécula, desde
entonces la determinacion de la estructura molecular ha tenido un papel
decisivo, tanto en las propiedades fisicas de un compuesto como de su
reactividad quimica.

Los métodos de mecanica molecular utilizan un conjunto de ecuaciones
obtenidas empiricamente y variables segln los autores, para reproducir la
superficie de energia potencial [Engler, Altona, Burkert, Berg]. A este conjunto
de ecuaciones, cuya forma matematica deriva de la mecanica clasica, se
denomina campo de fuerzas, y contiene un conjunto de parametros ajustables,
optimizados de forma que se obtenga la mejor concordancia posible entre las
propiedades moleculares, tales como geometrias, energias conformacionales
relativas, calores de formacién, etc., experimentales y calculadas.
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La filosofia basica de la mecanica molecular reside en la consideracién del
campo de fuerzas como un modelo computacional para describir la superficie
de energia potencial en funcién de los grados de libertad de una molécula.

En sentido estricto cada molécula posee su campo de fuerzas, sin embargo la
interpolaciéon y a veces la extrapolacion de los datos es una metodologia
valida. Por esta razon se asume que el conjunto de ecuaciones y parametros se
puede transferir de una molécula a otra, es decir la parametrizacion se efectua
para un grupo de moléculas. La parametrizacién del campo de fuerzas es uno
de los puntos fundamentales, dado que el grado de fiabilidad del método esta
limitado por la precision de los mismos.

3.3.3 Mecanica molecular

“Conjunto de técnicas informaticas basadas en los métodos de quimica teodrica
y en los datos experimentales que pueden ser usados para analizar las
moléculas o sistemas moleculares y/o para predecir las propiedades
moleculares y bioldgicas”. N. Claude Cohen

El objetivo es la caracterizacion completa de compuestos, obteniéndose los
valores de sus propiedades dependientes de su estructura 3D, que resulten de
interés para el estudio que se esté realizando, de manera objetiva, rapida y
adecuada.

Los calculos de mecanica molecular requieren tiempos considerablemente
menores que los mecanico-cuanticos, se pueden aplicar a compuestos de
mayor magnitud y complejidad y reproducen los valores experimentales
referentes a geometrias y energias con buena precision.

La idea central de la mecdnica molecular es que los enlaces poseen unos
valores de longitudes y angulos ideales o naturales, los cuales van a
condicionar la geometria molecular y utilizan un conjunto de ecuaciones para
reproducir la superficie de energia potencial. A este conjunto de ecuaciones,
cuya forma matematica deriva de la mecanica clasica, se denomina campo de
fuerzas y contiene un conjunto de parametros ajustables, optimizados de
forma que se obtenga la mejor concordancia posible entre las propiedades
moleculares.

Puesto que la mecanica molecular sélo considera el movimiento nuclear,
prescindiendo de los electrones, una molécula se puede representar mediante
un modelo mecanico como un conjunto de masas (los atomos) unidas (a través
de los enlaces) por fuerzas armodnicas o elasticas. Estas funciones se pueden
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describir como funciones de energia potencial de los pardametros estructurales
tales como longitudes, angulos de enlace, angulos diedros, interacciones no
enlazantes, etc. La combinacién de las funciones de energia potencial es el
campo de fuerzas y la energia E, de la molécula surge como resultado de las
desviaciones de estos parametros de los valores ideales. De acuerdo con esta
suposicion, la energia del sistema se puede desglosar en una suma de
términos energéticos que representaran todas las interacciones posibles:
deformaciones de los enlaces por elongacién, plegamiento o rotacién,
interacciones entre masas, como se muestra en la Figura 11.

Enlaces Anqulos Angulos dihedros

£

Interacclones van der Waals Repulsiones electrostaticas

00 ® O

Figura 11: campo de fuerzas

Quedando una ecuacion de la siguiente manera:

Etotal= Eenlaces + Ez?mgulos + Ediedros + Eiverw + Eclec

Cada uno de los términos de la ecuacion anterior tiene unas posiciones de
equilibrio preferentes, asociadas con unos valores naturales o ideales de los
parametros estructurales y unas constantes de fuerza, conocidas
experimentalmente o estimadas tedricamente, que permite evaluar las
contribuciones energéticas de cada tipo de desviaciones presentes en una
estructura determinada.
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3.3.4 Conformacion y propiedades moleculares

Las propiedades fisicas, y en gran medida las propiedades quimicas, de una
molécula dependen de su geometria, esto es, de la posicion de sus atomos en
el espacio. Para muchas moléculas esta posicion no permanece constante, sino
gue puede cambiar, con mayor o menor facilidad, en funcién de varios
factores.

El analisis conformacional se encarga de estudiar entre otras cosas, los
factores que hacen que una conformacidon (cualquier geometria que pueda
adoptar una molécula por simple rotacion de enlaces sencillos).

Se puede deducir que una molécula pequefia, al tener pocos atomos, no
cuenta con una gran libertad de movimiento, por lo que el numero de
conférmeros (conformacidn o geometria, que corresponde a un minimo en la
superficie de la energia potencial de la proteina) posibles sera pequefio. Lo
mismo se puede decir de sistemas bastante rigidos que a pesar de tener un
numero relativamente grande de atomos, presentan un "conférmero" Unico
debido a la rigidez de su estructura.

Sin embargo, a medida que una molécula tiene un mayor niumero de atomos
generalmente se vuelve mas flexible y por lo tanto el nUmero de conférmeros
posibles también aumenta. En estos casos es mas dificil determinar
experimentalmente cuantos y cudles son los conférmeros mas importantes que
contribuyen a sus propiedades, por lo que el andlisis conformacional de
moléculas muy flexibles es bastante complicado.

Las consideraciones anteriores no sélo se aplican a los casos en los cuales
obtenemos diferentes geometrias de una molécula por rotacion de enlaces
sencillos. Podemos imaginar por ejemplo, que un sistema formado por un
grupo de varios atomos o moléculas que interaccionan entre si también puede
adoptar diferentes arreglos. Dichos arreglos son dependientes de la posicién de
cada uno de los componentes del sistema, con respecto a los demas. Algunos
de estos arreglos seran equivalentes a lo que anteriormente denominamos
conférmeros es decir, son minimos en su superficie de energia potencial. Entre
mayor sea el numero de componentes, el nimero de arreglos correspondientes
a minimos serda mayor. Luego entonces un estudio equivalente al analisis
conformacional en un sistema de este tipo representaria un problema aln mas
complicado. Generalmente la intensidad de las fuerzas presentes en
interacciones intermoleculares es relativamente pequefia, por lo que la
interconversiéon entre los diferentes minimos posibles es extremadamente
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rapida. Por lo tanto, se requiere de un trabajo mas especializado para tratar de
determinar experimentalmente los "conférmeros" de estos sistemas.

3.3.5 Interacciones moleculares

En un sistema molecular se promueve la uniéon de sus miembros a través de
diversos tipos de interacciones, las cuales estan definidas por las fuerzas de
atraccién y repulsién entre los diferentes miembros del sistema. Dichas fuerzas
son responsables de la presencia, en mayor o menor grado, de geometrias
espaciales especificas del sistema en cuestion, por ejemplo, de un conférmero.
Las interacciones dentro de un sistema molecular estdn gobernadas
principalmente por fuerzas atractivas y repulsivas que involucran electrones y
nucleos.

Las interacciones intra e intermoleculares se pueden clasificar en dos tipos:
Interacciones de enlace e interacciones no enlazantes. Dicha clasificacion se
explica brevemente a continuacién.

3.3.5.1 Interacciones de enlace.

Dentro de esta clasificacidon, se encuentran las dos interacciones mas fuertes:
Interacciones idnicas y covalentes, y se describen brevemente en las
siguientes lineas.

Interaccion ionica: En los términos mas simples, una interaccidén ionica es
aquella atraccién electrostatica que se genera entre dos atomos cuando uno de
ellos transfiere un electrén al otro. Comparadas con otro tipo de interacciones,
las idnicas son las que se presentan mas intensamente a través de la distancia
espacial.

Interaccion covalente: Esta interaccidon tiene su origen en la comparticiéon de
un par de electrones entre dos atomos. Esta comparticion puede entenderse
mejor en términos de orbitales atdomicos y orbitales moleculares. El par de
electrones que se comparte se localiza en un orbital molecular formado por la
combinacidon de orbitales atomicos de los atomos participantes. Aunque el
enlace covalente por lo general es bastante fuerte, esta intensidad depende
una vez mas y en gran medida, de los atomos que estén compartiendo los
electrones. Por ejemplo, los enlaces covalentes entre atomos pequefos son
generalmente mas fuertes que los enlaces entre atomos mas grandes. Esto se
debe a que los orbitales de los atomos mas pequefios pueden presentar un
mayor traslape, produciendo orbitales moleculares mas estables.
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3.3.5.2 Interacciones no enlazantes

Las interacciones de van der Waals: Cuando dos atomos que Unicamente
pueden interaccionar entre si por interacciones no enlazantes, se encuentran a
una distancia mas corta de la correspondiente a la éptima para que ocurra la
interaccion, comienzan a operar fuerzas repulsivas. Estas fuerzas pueden ser lo
suficientemente fuertes como para producir deformaciones estructurales de
distancias y angulos de enlace en los enlaces covalentes del resto de la
molécula.

3.3.6 Energia potencial

Como se menciond anteriormente, la posicidn relativa de los atomos de una
molécula, o de un grupo de moléculas, determina la energia del sistema,
cualquier variacion en la posicidon de uno o mas atomos modifica dicha energia.

Si fuera posible representar graficamente el cambio en la energia potencial en
funcidon de cada uno de los cambios en las geometrias posibles para el sistema
molecular, se obtendria como resultado la superficie de energia potencial total
correspondiente. Puede hacerse entonces una analogia entre la superficie de
energia potencial (SEP) y una malla extendida horizontalmente, la cual
presenta deformaciones semejantes a montes y valles. La posicion mas baja
de los valles corresponderia a geometrias que son minimos en la SEP, mientras
gque los puntos mas altos de los montes corresponderian a geometrias que son
maximos estados de transicion en la misma superficie.

A pesar de que esta descripcion parece ser muy simple, el desarrollo y analisis
de una SEP pueden ser bastante complicados, como se describe a
continuacion.

La SEP es dependiente de los grados de libertad de un sistema llevados a un
espacio tridimensional: Una molécula o un sistema de varias moléculas con un
nimero N de atomos, tiene en total 3N grados de libertad. Cada grado de
libertad corresponde a los movimientos posibles de cada uno de los atomos en
relacion a un sistema de ejes coordenados tridimensional, ya que cualquier
movimiento se puede definir en funcion de un cambio en las coordenadas ( x,
y, z ) de cada atomo. De los 3N grados de libertad, 6 de ellos corresponden a
traslaciones y rotaciones del sistema como un todo, es decir a movimientos de
todos los atomos en la misma direccién y al mismo tiempo.

Si se deseara trazar una grafica de la SEP completa de cualquiera de estos
sistemas necesitariamos de cuatro o cinco dimensiones, respectivamente. El
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problema es obvio y se vuelve mucho mas complejo a medida que aumenta el
numero de atomos que componen el sistema bajo estudio.

La determinacion de todos los minimos presentes en la SEP de una molécula o
grupo de moléculas, es una tarea complicada. Finalmente, no es posible
conocer en forma absoluta ni el numero total de minimos, ni las geometrias
correspondientes a cada uno de ellos por simple inspeccién del sistema, sobre
todo para sistemas que presentan una gran flexibilidad.

En muchos de los casos, no es posible ni siquiera determinar cual es la
geometria correspondiente al minimo global el cual, como ya se ha
mencionado, es el que determina en mayor grado las propiedades de la
molécula.

3.3.7 Potenciales y campos de fuerza

El término campo de fuerza —force field— se utiliza para describir al conjunto
de ecuaciones —potenciales— y parametros que tratan de representar los
diversos tipos de interacciones existentes en un sistema. A la aplicacion y
estudio de estos potenciales o campos de fuerza para el estudio de un sistema
molecular se le denomina en general mecanica molecular. Los métodos de
mecanica molecular pueden aplicarse entonces al estudio de la SEP de un
sistema, teniendo en cuenta que la SEP obtenida por mecanica molecular sera
tan parecida a la real en la medida en que los potenciales sean capaces de
representar de manera fidedigna a las interacciones presentes en el sistema.

3.3.8 Desarrollo de los campos de fuerza

Todos los métodos de mecanica molecular difieren en el niumero y el tipo de
las funciones de energia potencial que componen el campo de fuerzas y no es
posible un tratamiento general

El proceso de desarrollo de un campo de fuerzas consta de las siguientes
etapas:

1. Suposicion de un conjunto de ecuaciones para expresar las funciones de
energia potencial
2. Parametrizacion de esas ecuaciones
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3. Retoque y reparametrizacién de esas ecuaciones hasta llegar a una
concordancia aceptable entre los valores calculados y los datos
experimentales.

En general no existen reglas estrictas sobre el nUmero y tipo de funciones de
energia potencial que debe contener un campo de fuerzas.

3.3.9 Proceso de optimizacion

Al proceso de obtencion de la geometria correspondiente a un minimo también
se le conoce como optimizacién geométrica.

Una vez conocidas las geometrias de menor energia de las moléculas, se
puede realizar un estudio mas profundo de las propiedades del sistema, por lo
que en la ultima década se ha aprovechado el incremento de poder de
procesamiento que han tenido las computadoras, para realizar simulaciones de
sistemas quimicos empleando funciones matematicas simples, ya que
incrementa dramaticamente la aceleracién en el proceso.

Dado que la energia de un sistema molecular tiene una relacion directa con su
geometria, es muy conveniente expresarla por medio de las ecuaciones que
nos definen un campo de fuerza y las estructuras de mayor interés son
aquellas que nos representan un minimo en la superficie de la energia
potencial del sistema.

Es conveniente sefalar que cada una de las ecuaciones de un campo de
fuerzas nos define una parte de la energia potencial del sistema.
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3.4 Operadores lineales

Un operador lineal, también denominado transformacién o funcién lineal, es
aquella aplicacién cuyo dominio y contradominio son espacios vectoriales.

Consideremos dos espacios vectoriales V y W, entonces una transformacion
lineal T desde el espacio V en W, es una funciéon que convierte vectores del
espacio V a vectores en el espacio W, esas asignaciones son Unicas y deben
cumplir propiedades para que sea una transformacion.

T(v+w)=T(v)+T(w)

T(cu)=cT(u)

Figura 12: Reglas de un operador lineal

Para la minimizacion de energia los operadores lineales que se consideraron,
son las transformaciones geométricas, debido a que nos permiten ajustar la
estructura molecular de manera eficiente, para comprender un poco mas la
forma en que se empleardn, se describen a continuaciéon las transformaciones
que se emplearan.

3.4.1 Transformaciones geométricas

Existen varias transformaciones geométricas, pero solo se revisaran el
escalamiento, la traslacion y la rotacion.
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3.4.1.1 Escalamiento

El escalamiento permite cambiar el tamano de un objeto expandiéndolo o
contrayéndolo en sus dimensiones.

Extendiendo la idea a 3D, el escalamiento implica el cambio de tamafio de un
poliedro, donde cada punto p = (x;, X, Xx3) es transformado por la
multiplicacion de tres factores de escalamiento: s;, s, ¥y s; a lo largo de los
ejes X;, X, y X3 respectivamente, de esta forma, las coordenadas del nuevo
punto p” = (x;”,x5", x3”) se obtiene como:

X1,= X1+ S
X2,= X2+ S2
X3~ X3 S3

Seas = (s;, 5>, S; ) el vector de factores de escalamiento y S(s) la matriz de
escalamiento, en coordenadas homogéneas el escalamiento de un punto p en
3D se puede expresar como el producto matricial p’=p - S(s), es decir:

s; 0 0
0 s, 0
P U | E R S || 0 0 5, 0
0 0 0 1]

Ecuaciéon 1: Expresién matricial para el escalamiento 3D

La Figura 13 muestra el efecto de escalamiento de una figura con s;=2,
52=2-5, y53=1.5
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Figura 13: Ejemplo de escalamiento 3D

3.4.1.2 Traslacion

La traslacidon permite desplazar un objeto a lo largo de sus dimensiones, como
resultado se obtiene un cambio de posicion.

La traslacion 3D implica el desplazamiento de un poliedro, en el que para cada
punto p = (x;, X, x3) es trasladado d; unidades en el eje X;, d, unidades en el
eje X, y ds; unidades en el eje X3, de esta forma las coordenadas del nuevo
punto p” = (x;’,x2’, x3’) se obtiene como:

X1~ Xp - d1
X2~ Xz d>
X3’= X3+ d3

Sead = (d;, d», d; ) el vector de distancias y T(d) la matriz de traslacién, en
coordenadas homogéneas la traslacién de un punto p en 3D se puede expresar
como el producto matricial p’= p - T(d), es decir:
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‘1 0 0 O]
0O 1 0 0
o = o
_dl dg dj 1_

Ecuacidon 2: Expresién matricial para la traslacion 3D

La Figura 14 muestra el efecto de traslacién de una figura con d;=2, d>=0, y
d3=2

Figura 14: Ejemplo de traslacion 3D

3.4.1.3 Rotacion

La rotacién permite girar un objeto sobre un eje de rotacién, dado un valor de
angulo de rotacion y su direccion.
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En 3D para hacer rotar un objeto se necesitan dos puntos no coincidentes que
determinan un segmento de recta, cuya linea de soporte define un eje lineal de
rotacion.

Las rotaciones principales 3D, son aquellas cuando el eje de rotacién se
encuentra sobre alguno de los tres ejes principales: X;, X> 0 X3, las rotaciones
sobre cualquier otro eje arbitrario son llamadas rotaciones generales 3D. Se
recuerda que inicialmente, se analizan las rotaciones principales.

Por convencion, los angulos de rotacion positivos producen rotaciones en
contra de las manecillas del reloj sobre el eje de rotacién, esto es si se observa
el giro desde la parte positiva del eje hacia el origen.

Otra forma de determinar la direccién de un giro positivo mediante la regla de
la mano derecha como se muestra en la Figura 15 es de la siguiente manera:

"Si se coloca el dedo pulgar de la mano derecha sobre el eje de rotacion
apuntando a la parte positiva de dicho eje, el giro natural del resto de los
dedos indica la direccion positiva del giro”.

(o
o
* |

Vi

Figura 15: Regla de la mano derecha para obtener la direccidon de un giro
positivo en 3D

Es necesario entender el concepto de rotaciéon en 3D como una extensién de la
rotacion 2D y recordar que la rotacién 2D es el giro sobre el eje de rotacion,
que es perpendicular al plano X;X,, el cual en 3D corresponde al eje Xj,
entonces se tiene la primera de las rotaciones principales.

De esta forma, por cada punto p = (x;, X», x3) dado un angulo 8, puede ser
rotado sobre el eje X; en sentido contrario a las manecillas del reloj,
obteniendo las coordenadas del nuevo punto p~ = (x;’, x2% x3”) de la misma
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forma en como se analizé en el espacio 2D, quedando la coordenada X; sin
cambio entonces se tiene:

P
x,'=x,cosf —x,sin &

< x,'=x,;sinf + x, cos O

x;'= X

Ecuacion 3: Formulas para la rotacién 3D alrededor del eje X3

Sea R3(8), es decir:

cos@ siné

0 0
0 0

0
—sinf cosf 0
1
0

- o o O

Ecuacidn 4: Expresidn matricial para la rotacién 3D alrededor del eje X3

La FIGURA 16 muestra el efecto de rotacidn sobre el eje X5 de una figura con
9=20°.

b~

Figura 16: Ejemplo de rotacion 3D sobre el eje X3
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Las ecuaciones para las rotaciones sobre el eje X; y eje X,, pueden ser
obtenidas mediante las permutaciones ciclicas de los parametros Xx;, X», Xs:

X1- X3 =X3" > X,

como se muestra en la siguiente Figura

A> A3

Figura 17: Permutaciones ciclicas de los ejes coordenados

Entonces, aplicando estas substituciones ciclicas en la ECUACION 3, se
obtienen las ecuaciones para la rotacion alrededor del eje X; dado un 9.

. o
x,'=x, cosf —x, ‘sm 0 Xy =X

- -Il—-l P T l‘
< x'=x,sinf@+x,cos6 > X X, '=x,0080—x; smo

P =T P T a v
v '= X, '=x,sm6é + x; cos
1 1 \_
-

Ecuacidon 5: Féormulas para la rotacién 3D alrededor del eje X;.

Sea R;(%) la matriz de rotacién alrededor del eje X;, en coordenadas
homogéneas la rotacion de un punto p alrededor de dicho eje, se puede
expresar como el producto matricial p’=p - R;(8), es decir:
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0 0 0

cos@d smméd 0
[3‘”1' X,y 1]:[3‘”1 Xy Xy 1]' .
—smé coséd 0

0 0 1

o o o =

Ecuacidn 6: Expresidon matricial para la rotacién 3D alrededor del eje X;.

Aplicando nuevamente las substituciones ciclicas en la Ecuacién 5, se obtienen
las siguientes férmulas para la rotacion alrededor del eje X, dedo un angulo 9.

~ r
x,'= x, cos @ — x, sin 6 x,'= x, cos @ + x, sin &
'

< x'=x;sinf+x,cos C—>< X=X

X,'= X, 3
N - NN

'=—x,smnf+x, cosd

Ecuacidon 7: Féormulas para la rotacién 3D alrededor del eje Xs.

Sea Ry(8) la matriz de rotacién alrededor del eje X;, en coordenadas
homogéneas la notacion del punto p alrededor de dicho eje, se puede expresar
como el producto matricial.

p’ = p - Rx(8), es decir:

(cosd 0 —siné O]
0 1 0 0

oo xS 1= ox, ox 1
[1 2 3 ] [1 273 ] sin€ 0 cos@ O
0 0 0 1

Ecuacion 8: Expresidon matricial para la rotacién 3D alrededor del eje X,.
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3.4.1.4 Transformaciones compuestas

Las transformaciones compuestas son Utiles para obtener el efecto combinado
de una serie de transformaciones geomeétricas.

Con la representacion matricial manejada hasta el momento, se puede aplicar
una secuencia de transformaciones, calculando simplemente la multiplicacién
matricial de cada una de las matrices de transformacion.

Dado que se esta manejando una representacion de la posicién de un punto p
como vector renglon, se puede aplicar una transformaciéon compuesta a un
punto p, multiplicando las matrices de izquierda a derecha, comenzando con el
punto p.

Por ejemplo, si se desea aplicar una traslacién, seguida de un escalamiento a
un punto p, la posicion final del punto p’ se calcula de la siguiente manera:

p’=T(d) S(s) p
O bien una traslacién, seguida de una rotacion:
p’ = T(d) Ran(9) p

Las matrices de transformaciones compuestas para el caso que sean del mismo
tipo, se comportan de la siguiente manera:

e Las traslaciones sucesivas son aditivas: T(d,) * T(dy) = T(ds + dp)

e Los escalamientos sucesivos son multiplicativos: S(sa.) * S(Sp) = S(sa -
Sb)

e Las rotaciones sucesivas son aditivas: R,5(0) * Ry p(8) = Rap(6 + 6)

El fin de obtener esta secuencia de transformaciones es obtener una
transformacién geométrica total, que nos ajuste la energia del sistema.
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3.5 Opengl

3.5.1 éQué es OpenGL?

OpenGL es una especificacién estandar que define una API multilenguaje y
multiplataforma para escribir aplicaciones que produzcan graficos 2D y 3D. La
interfaz consiste en mas de 250 funciones diferentes que pueden usarse para
dibujar escenas tridimensionales complejas a partir de primitivas geométricas
simples, tales como puntos, lineas y triangulos. Fue desarrollada por SGI
(Silicon Graphics Inc.) la cual nos da la posibilidad de dibujar primitivas de
forma sencilla y rapida aprovechando las capacidades de la tarjeta grafica
instalada en el sistema.

La libreria se ejecuta a la par con nuestro programa, independientemente de la
capacidad grafica de la maquina que usamos. Eso significa que la ejecucion se
dard por software a no ser que contemos con hardware grafico especifico en
nuestra maquina. Si contamos con tarjetas aceleradoras de video por supuesto
gue gozaremos de una ejecucidon muchisimo mas rapida en tiempo real.

Entre las principales acciones que podemos realizar mediante comandos
OpenGL se incluyen la especificaciéon de los objetos y operaciones necesarias
para producir aplicaciones interactivas en 3D.

Como se menciond anteriormente al ser multiplataforma no hay comandos
para ejecutar tareas dependientes del hardware disponible como la gestién de
ventanas o la lectura de datos de entrada del usuario. OpenGL tampoco provee
de comandos de alto nivel para describir modelos en 3D.

Esta biblioteca puede usarse usando una gran variedad de lenguajes de
programacion.

3.5.2 OpenGL como una maquina de estados

OpenGL tiene un comportamiento similar al de una maquina de estados, lo cual
significa que se tienen que activar y desactivar opciones, ademas de realizar
ciertas acciones que tendran como resultado una representacion en pantalla o
no, de una serie de datos dependiendo del estado en que nos encontremos.

De forma muy abstracta, para dibujar en OpenGL se deben seguir estos pasos:

1.- Activar todas las opciones que van a ser persistentes en la escena
2.- Activar las opciones que establecen el estado de un objeto especifico
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3.- Dibujar el objeto
4.- Desactivar las opciones propias de ese objeto
5.- Volver al punto 2, hasta haber dibujado todos los objetos

3.5.3 Bibliotecas relacionadas con OpenGL

OpenGL dispone de un conjunto de comandos potente pero simple, que puede
utilizarse para crear comandos de dibujo de mas alto nivel a través de distintas
bibliotecas que aumentan la potencia de OpenGL.:

OpenGL Utility Library (GLU): contiene bastantes rutinas que usan ogl a
bajo nivel para realizar tareas como transformaciones de matrices, para tener
una orientacion especifica, subdivisidon de poligonos, etc.

OpenGL Utility Toolkit (GLUT): es un sistema de ventanas, escrito por Mark
Kilgard, que es independiente del sistema de ventanas usado, dandonos
funciones tipo abrir_ventana().

3.5.4 Transformaciones geométricas con OpenGL

Las funciones disponibles en OpenGL para especificar transformaciones en 3D
son: traslacién, rotacion y escalado. Estas rutinas actlan sobre la matriz de
Modelo/Vista, por lo que seran de utilidad tanto para aplicar transformaciones
a los distintos objetos de la escena, como para definir las transformaciones
asociadas al posicionamiento de dicha escena en el volumen de la vista.

Las tres rutinas que proporciona OpenGL para definir transformaciones son
glTranslate*, glRotate* y glScale*.

La rutina de traslacion void glTranslate{fd} (TYPE x, TYPE y, TYPE z);
multiplica la matriz actual por una matriz de traslacidon con desplazamientos
indicados por x,y,z.

La rutina de giro void glRotate{fd} (TYPE angle, TYPE x, TYPE y, TYPE z);
multiplica la matriz que gira el objeto en el sentido contrario a las agujas del
reloj alrededor del eje que va desde el origen al punto indicado por X,y,z. Lo
mas habitual es girar sobre los ejes de coordenadas, por lo que los valores de
los pardmetros seran:

Giro sobre X: x =1.0,y =0.0,z= 0.0
GirosobreY: x=0.0,y =1.0,z=0.0
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Giro sobre Z: x =0.0,y =0.0,z=1.0

Por altimo la rutina de escalado void glScale{fd} (TYPE x, TYPE y, TYPE z);
multiplica la matriz actual por una matriz que amplia o reduce el objeto con
respecto a los ejes coordenados. Cada coordenada (X, y, z) del objeto se
multiplica por el argumento correspondiente Xx,y,z. Valores de estos
parametros inferiores a 1.0 reducen el objeto, mientras que valores superiores
a 1.0 lo amplian.

3.5.5 Aplicaciones

Existen multiples aplicaciones para los que OpenGL ha sido de gran ayuda
dentro de las que encontramos las siguientes:

e Videojuegos
e Simulaciones
e Ciencia y analisis
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Capitulo 4:

Metodologia

Primero que nada hay que recordar que el objetivo del trabajo es hacer uso de
las GPU para acelerar el proceso de evaluacién y minimizacién de la energia
potencial de las proteinas, ya que es uno de los procesos mas importantes en
las aplicaciones de dinamica molecular y para el estudio de las estructuras
moleculares, el cual ademas es apto para ser manejado de tal forma que se
aproveche la arquitectura de las GPU por la gran cantidad de datos que se
requiere procesar.

Vale la pena recordar que la caracterizacion completa de un compuesto, con la
que se pueda obtener los valores de sus propiedades, es dependiente de su
estructura 3D.

Para esta caracterizacion es necesario primeramente llevar a cabo Ia
construccién de modelos moleculares tridimensionales y hacer un analisis de
sus posibles conformaciones asociadas con sus energias, las cuales pueden ser
calculadas por métodos de mecanica molecular.

Los métodos de mecanica molecular realizan los calculos aplicando la mecanica
clasica o Newtoniana, por tal motivo al aplicar las leyes de la mecanica clasica:

o Se tratan a las moléculas como conjuntos de esferas (atomos), unidos
por muelles (enlaces) con constante K (asimilable a fuerza de enlace).
No tratan explicitamente los electrones.

Basan los estados energéticos en interacciones entre nucleos.

Describen perfectamente los enlaces que se forman y no los que se
rompen.

Permiten obtener funciones de energia potencial sencillas.

Aplican la aproximacion de Born-Oppenheimer, segun la cual el estado
de la molécula depende de los nucleos.
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Entonces la hipoétesis de partida que tenemos es que los enlaces tienen
longitudes y angulos naturales o de equilibrio a los que las moléculas se
ajustan, por lo que para que las proteinas cumplan su funciéon es necesario
gue estos valores estén dentro de ciertos limites.

Ahora hay que considerar que los nucleos estan sometidos a un campo de
fuerzas, que de acuerdo a lo explicado en el apartado de mecanica
molecular del capitulo 3 (Fundamentos teodricos), este campo incluird los
términos que corresponden a las las tensiones de los enlaces, de sus
angulos, torsiones y las interacciones de V der W., de tal forma que lo que
tenemos es una ecuacion de la siguiente manera.

Etotal = Eenlaces o Eéngulos + Ediedros + EVdW

Ecuacién 9: campo de fuerzas
Donde la aproximacién de este campo de fuerzas permite:

o Describir las moléculas empleando una descripcién de términos
descriptores tales como (distancias de enlace, angulos, torsiones,
diedros, etc).

o Describir la energia potencial debida a interacciones entre atomos
enlazados y entre atomos no enlazados.

Como se puede apreciar en la Figura 18.

Torsion

Estiramiento
de enlace

Angulo‘de
~enlace

/

X Pg
Interacciones
No enlazantes

Figura 18: Fuerzas de interaccidén entre particulas
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Una vez considerando esto, en necesario tener cierta informacién para llevar a
cabo los calculos tal como:

o Lista de atomos
o Nomenclatura para la escritura
o Parametros para los términos funcionales

Todo esto nos ayuda a la prevencién de errores, por ultimo con respecto al
campo de fuerzas, cada uno de los términos se desglosa en ecuaciones de

mecanica clasica, las cuales nos describen la superficie de la energia y las
propiedades fisicas de la molécula.

Etotar = 2, Eentaces + 2, Eéngulos + X Egiearos + X Evaw

Epotencial = Etotal

= ) kybo=bY + ) ko6 0)*+

enlaces angulos
Z ky(1—cos(ng —6)) +
diedros
Z (A B QIQ,)
vaw Nuo T Ty

Ecuacion 10: Modelo matematico de la energia potencial
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Una vez planteado el modelo matematico de la Ecuacién 10, es necesario
modelar la estructura molecular de la proteina a estudiar y posteriormente
realizar el analisis.

Aunque pareciera tarea facil no lo es, debido a que sdélo contamos con la
descripcion de los atomos que componen la molécula y con la cual
construiremos su estructura tridimensional y su topologia, que es la relacion
gue se tiene para cada uno de los atomos y la cual nos permita visualizar la
molécula como se aprecia en la Figura 19, para asi proceder con su analisis.

Figura 19: Estructura tridimensional de una proteina

El algoritmo que realiza todos estos procesos se muestra en la Figura 20 y
posteriormente se presenta una descripcion de cada proceso.
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C Inicio )
v

\
1. Leer archivo (.PDB) y obtener las coordenadas cartesianas de
los atomos de la molécula

|

.
{ 2. Analisis de los atomos, para validar los aminoacidos que la

componente

L

3. Generacion de la lista de interacciones

|

4. Evaluacion de la energia potencial

!

5. Evaluacién y ajuste de parametros por aminoacido
(Minimizacion)

No Valores en

rango

6. Geometria y energia final

v

7. Archivos .de datos y representacion grafica

v
C )

Figura 20: Algoritmo general de evaluacién y minimizacién de energia
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Proceso 1

En este proceso se analizara el archivo con extension (.pdb), el cual puede ser
extraido de la una de las diferentes bases de datos de proteinas o bien de
datos de laboratorio, el Unico requisito es que cumpla con la estructura del
formato establecido en los archivos (.pdb).

Una vez teniendo este archivo, se comenzard el analisis de la estructura
primaria de la molécula. Para ello lo primero que se tiene que hacer es la
extraccion de la informacién que se tiene de cada atomo, la parte que se
refiere a la composicion quimica servira para validar que es una molécula
valida para su andlisis y la parte de las coordenadas cartesianas para realizar
el andlisis estructural, como se puede apreciar en la Figura 21.

Secuencia de aminoacidos
de una estructura primaria

Aminoéacidos

ATnogroup
NH 2

Figura 21: Estructura primaria de la proteina

Proceso 2

Una vez validado el archivo (.pdb), se procede a separar los atomos por
aminoacido, para armar la informaciéon de los aminoacidos que conforman la
estructura primaria, de alguna manera desde aqui, se comienza con el proceso
de la paralelizacion, ya que al separar los datos por grupos la informacién se
comienza a trabajar de manera independiente, para que esta sea manejada de
manera simple en el algoritmo que procesara los datos.
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Enlace peptidico

Figura 22: Representacion de tipos de aminoacidos

Figura 23: estructura quimica de los aminoacidos
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Proceso 3

De acuerdo a la Ecuaciéon 10 nos interesan las interacciones que tienen entre
atomos con respecto a los enlaces, angulos y diedros que se forman entre
ellos, pues son los que determinan la estructura de la molécula y de la que
depende su funcion.

Figura 24: Campo de fuerzas por cada atomo de la molécula

Al ver la Figura 24 podra quedar un poco mas claro que la gran cantidad de
relaciones que se tienen que generar y finalmente procesar. Es conveniente
aclarar que todos estos calculos son para obtener sélo una de las
configuraciones estructurales de la superficie de energia potencial, tal y como
se explico en el apartado de 3.3.6 Energia potencial.
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Una vez que se tiene identificados los Id. de los atomos que intervienen en
alguna de las interacciones, se realiza las tres listas, la primera correspondera
a los todos los enlaces, la seqgunda a los angulos y la tercera a los diedros. Esta
lista se genera por niveles, el primero es por aminoacido y el segundo es a
nivel molécula.

Proceso 4

Para la evaluacién de la energia potencial con un algoritmo en paralelo, este se
debe de dividir en dos partes, la parte que se procesara en forma secuencial o
lineal y la otra en paralelo. Con respecto al algoritmo de la Figura 20 los
procesos (1-3) se procesan por medio de la CPU, ya que Unicamente se
encargan de realizar la relacién entre datos.

1. Leer archivo (.PDB) y obtener
las coordenadas cartesianas
de los atomos de la molécula

2. Analisis de los atomos, para Host
validar los aminoacidos que la
componente

-~

3. Generacion de la lista de
interacciones

Al tener las interacciones separados || Devie
por enlaces, angulos y diedros, se
procesan en paralelo de la siguiente
manera

— Thread
Kernel enlaces <<<>>>
Kernel angulos <<<>>>

Kernel diedros <<<>>>
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La lista de interacciones que se genera depende de la molécula o proteina que
se esta trabajando, por lo que entre mas grande sea el nUmero de atomos que
tenga la molécula, mayor sera el numero de interacciones. Por lo general son
cantidades realmente grandes las cuales se pueden dividir en grupos mas
pequenos pero que al final siguen siendo enormes y las cuales necesitan
ejecutar la misma operacion.

En el proceso de la evaluacion de la energia lo mas complicado es tener la
topologia de la molécula, ya que esta es la que no determinara las
interacciones que tienen los atomos, pero como en este punto ya la tenemos,
lo que resta es evaluar cada una de las interacciones de acuerdo a la Ecuacion
10, por lo que si se trata de ejecutar el mismo cdédigo N veces lo mas facil es
llamar funciones kernel, o sea funciones que se ejecuten en la GPU y se
ejecuten las operaciones del mismo tipo a la vez, por ultimo para obtener el
calculo de la energia potencial, hay que hacer uso de ciertos parametros ya
definidos.

El resultado que obtendremos de la energia, es la forma en que se esta
comportando la molécula, pero como anteriormente se menciond lo que se
busca es que la proteina cumpla su funcion y por lo tanto sus valores deben de
estar dentro de los parametros naturales.

Proceso 5

Para saber si esta estructura molecular esta dentro de los parametros
naturales, es necesario realizar un analisis a detalle por dtomo, auxiliandonos
de tablas que nos definen los valores dentro del rango que deben de cumplir.

H-H 74 436 H-C 109 413 c..c 154 348 C=C 134 614

C--C 154 348 H-N 101 391 C-.N 147 308 C=C 120 839

N--N 145 170 H--O 96 366 C--0 143 360

0--0 148 145 H--F 92 568 C--§ 182 272 0--0 148 145
F--F 142 158 H--CI 127 432 C--F 135 488 O=0 121 498

Cl-Cl1 199 243 H--Br 141 366 C--Cl 177 330

Br-Br 228 193 H--1 161 298 C--Br 194 288 N--N 145 170
-1 267 151 C--I 214 216 N=N 110 945

Figura 25: Longitudes y energias de enlace
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En caso de no estar dentro del rango, es necesario hacer un ajuste de
parametros, mediante el siguiente algoritmo:

( Inicio )
Y

a) Evaluacion de la lista de interacciones por aminoacido

[ b) Seleccionaruna interaccion fuera de rango por aminoacido J

c) Ajustar el valor por medio de transformaciones geométricas

|

d) Evaluacion de interacciones

!

No

Valores en
rango

e) Geometria y energia final

Figura 26: Algoritmo de minimizacion de energia
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La forma en que se procesara este algoritmo esta representado con la Figura
26 y a continuacion la forma en que seran procesados los datos.

a) Evaluacién de la lista de Host 2
interacciones por aminoacido. '

b) Seleccionar una interaccion
fuera de rango por aminoacido.

c) Ajustar el valor por medio de
transformaciones geométricas.

Kernel transformaEnlaces
<<<>>>

— Thread

Kernel transformaAngulos
<<<>>>

Kernel transformDdiedros
<<<>>>

d) Evaluacién. Host

~r

e) Energia final.

e) Geometria final
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Proceso 6

Finalmente tendremos una molécula, que esta dentro de los valores naturales
como la de la FIGURA 27 y por lo tanto cumplira con su funcién.

Figura 27: Molécula en equilibrio
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Capitulo 5

Resultados

Como primer resultado se puede mencionar que se cumplid el objetivo del
trabajo, dado que se pudo realizar la evaluacidon y minimizacién de la energia
potencial, cumpliéndose con lo establecido en la hipétesis y haciendo uso de
las unidades graficas de procesamiento (GPU), por ende se obtuvo una mayor
aceleracion.

La afirmacion en cuanto a la aceleracién esta hecha con base a Hun Joo Myung
[26], en el articulo donde se analiza la aceleracion de simulaciones de
dinamica molecular y en donde se demuestra que el tiempo que tarda una GPU
es mucho menor en comparacién a que tardaria en procesarlos la CPU, tal y
como se muestra en la siguiente grafica.

Timing (seconds/100 steps)

B e

GPU (single ,
precision GPU (double
precision

Figura 28: Resultados del rendimiento obtenido en 100 iteraciones realizadas
para simulaciones de dindmica molecular de la CPU y GPU
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Los resultados generados durante el proceso pueden ser analizados a nivel de
datos por medio de los archivos generados en cada uno de los pasos de este
proceso o bien por medio de graficos, los cuales pueden representarse de
forma muy simple como la Figura 29 o un poco mas a detalle como en la
Figura 30.

Figura 28: Representacién simple de la molécula

Figura 28: Representacion de los atomos como esferas
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En cuanto a los archivos de datos generados, una persona que conoce del
area puede analizar por medio de estos la geometria de las posibles
conformaciones.

Dado que para este trabajo se propuso un método y un algoritmo diferente
para llevar a cabo la minimizacion, se observa que el algoritmo es eficiente
en cuanto a la cantidad de modificaciones geométricas que se tienen que
realizar y por tanto al tiempo que estas emplean al realizarse en paralelo,
por lo que al no haber alguna aplicacién que utilice la misma técnica solo se
puede decir que se reportan mejorias al tiempo invertido en Ia
optimizacién.
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Capitulo 6

Conclusiones y trabajos futuros

6.1 Conclusiones

o CUDA es una arquitectura que facilita y hace posible coémputo de
propdsito general y de alto desempeno en las unidades de procesamiento
grafico.

o La programacion en CUDA puede resultar facil de aprender, lo complejo
es saber optimizar las operaciones que se realizan para obtener una verdadera
aceleracion, de lo contrario puede tardar mas que lo que se tara un programa
secuencial.

o Debido a que el fabricante de las GPU no divulga los detalles de la
arquitectura, se complica el uso para aprovechar al maximo su potencia.

. Las simulaciones son de gran ayuda para estudiantes e investigadores
bioquimicos, para realizar mas rapido y eficientes sus investigaciones.

. Este tipo de aplicaciones se pueden utilizar como laboratorios virtuales,
efectivos y de bajo costo.

. La evaluacion y minimizacion de la energia potencial fue realizada con
éxito empleando una técnica diferente para la minimizacién obteniendo buenos
resultados en tiempos muy considerados.

o Los resultados graficos que se obtuvieron para este trabajo se limitan
a presentar la molécula por medio de diferentes representaciones y a
utilizar el mouse y el teclado para ver la conformacion completa de la
molécula, pero este visualizador puede ser tan simple o tan complejo como
se desee, pero se puede mostrar que hay una buena interoperabilidad que
hace atractiva la aplicacién, ya que por lo general ninguna incluye este
maodulo en las aplicaciones de dindmica molecular.

6.2 Trabajos futuros
e Incorporar un visualizador que nos permita visualizar la molécula y sus

propiedades a detalle y con valores confiables.
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Incluir todos aquellos procesos que para un estudio mas complejo de la
molécula, como lo es el plegamiento.

Algo que es muy complejo pero util, como lo es el andlisis
conformacional dindmico, el cual se centra en el estudio de aquellas
propiedades moleculares que no se pueden explicar en funcion de las
diferencias de estabilidad entre conférmeros estaticos y requieren la
conformacion en equilibrio, es decir se trata de una concepcién
dinamica de una molécula en movimiento.
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Apéndice A

Requerimientos de CUDA

Los requerimientos necesarios para poder realizar cdmputo paralelo en la
arquitectura de NVIDIA CUDA son los siguientes:

Un procesador grafico con arquitectura CUDA

El controlador de desarrollo de NVIDIA

El conjunto de herramientas de CUDA (CUDA Toolkit)
Un compilador de C estandar

PWNE

A.1. Procesador grafico con arquitectura CUDA

En http://www.nvidia.com.mx/object/geforce_family_la.html se podran
encontrar las especificaciones de todas las unidades graficas de procesamiento
habilitadas para CUDA, la capacidad de procesamiento que tienen, el niumero
de multiprocesadores y la cantidad de nucleos con los que cuentan.

A.1. El controlador de desarrollo de NVIDIA

Nvidia proporciona un controlador o driver de desarrollo mediante el cual son
soportadas todas los GPUs que estén basados en la arquitectura CUDA; el
driver puede obtenerse del sitio de CUDA

A.3. El conjunto de herramientas de CUDA (CUDA Toolkit)

Una vez que se tiene el hardware (GPU) y el driver de Nvidia, es posible
ejecutar codigo compilado de CUDA C. Esto es, se pueden descargar y ejecutar
aplicaciones que exploten la capacidad de paralelismo de la arquitectura
CUDA. Sin embargo para poder desarrollar software en CUDA C es necesario
software adicional, el cual puede obtenerse de manera gratuita en la pagina de
CUDA.

Dentro de las herramientas que se proporcionan por parte de Nvidia
encontramos:

Compilador (nvcc): Debido a que una parte del cédigo que se desarrolla se
ejecuta en el GPU, Nvidia proporciona un compilador que genera cédigo
ejecutable para el GPU. Este compilador se llama nvcc y esta basado en gcc de
GNU.
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CUDA-GDB: Cuda-GDB es una herramienta de depuracidon basada en el GDB
de GNU Visual Profiler: Es una interfaz grafica para medir el rendimiento de
una aplicacion y encontrar posibles optimizaciones para aprovechar al maximo
las capacidades del GPU.

Bibliotecas: CUDA proporciona una serie de bibliotecas que contienen
funciones optimizadas para realizar tareas comunes.

* CUBLAS. Es una implementacion en GPU de BLAS (Basic Linear Algebra
Subprograms), que es una API para realizar operaciones de algebra lineal tales
como multiplicacidon de matrices y vectores.

e CUFFT. Es la biblioteca de CUDA para la transformada rapida de Fourier. Esta
biblioteca cuenta con implementaciones de varios algoritmos para realizar la
transformada rapida de Fourier aprovechando el paralelismo de los GPUs. La
CUFFT puede ser ampliamente utilizada en aplicaciones de fisica o tratamiento
de senales.

e CUSPARSE. La biblioteca CUSPARSE contiene un conjunto de subrutinas de
algebra lineal utilizadas para la manipulacion de matrices dispersas disefiadas
para ser llamadas desde C o C++.

e CURAND. Es la biblioteca de CUDA para el uso y generacidon de numeros
aleatorios. Posee diferentes algoritmos para la generacién de numeros
aleatorios dependiendo de las propiedades estadisticas que se quiere que
tengan éstos.

e Thrust. Esta es una de las bibliotecas més recientes introducidas en el CUDA
Toolkit y esta basada plantillas basada en la STL de C++.

A.4. Un compilador de C estandar

Como se menciond anteriormente, Nvidia proporciona un compilador (nvcc)
para generar cédigo ejecutable en el GPU. Sin embargo se requiere un
compilador que genere la parte que sera ejecutada en el CPU. Los
compiladores mas soportados por Nvidia son gcc de GNU.
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Apéndice B

Especificaciones técnicas del ambiente de desarrollo.

B.1 SISTEMA OPERATIVO

El sistema operativo en el que se
desarrollard la aplicacion es LINUX, ya
que es un sistema operativo gratuito y de
libre distribucion, el cual tiene las
siguientes caracterist icas:

e Admite mdltiples usuarios
e Ejecuta mdltiples tareas
e Sistema fiable, sélido y potente

e Seguro
e Estable
e Soporte

B.2 API DE GRAFICACION

OpenGL version 4.10
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B.3 ESPECIFICACIENES DE LA GPU UTILIZADA

CARACTERISTICA

ESPECIFICACION

Device 0:

"GeForce GT 430"

CUDA Driver Version / Runtime Versio

4.0/ 4.0

CUDA Capability Major/Minor version
number:

2.1

Total amount of global memory:

1023 MBytes (1072889856
bytes)

( 2) Multiprocessors x (48) CUDA
Cores/MP:

96 CUDA Cores

GPU Clock Speed:

1.40 GHz

Memory Clock rate:

800.00 Mhz

Memory Bus Width:

128-bit

L2 Cache Size:

131072 bytes

Max Texture Dimension Size (x,y,z)

1D=(65536),
2D=(65536,65535),
3D=(2048,2048,2048)

Max Layered Texture Size (dim) x layers

1D=(16384) x 2048,
2D=(16384,16384) x 2048

Total amount of constant memory:

65536 bytes

Total amount of shared memory per block:

49152 bytes

Total number of registers available per
block

: 32768
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Warp size:

32

Maximum number of threads per block:

1024

Maximum sizes of each dimension of a
block:

1024 x 1024 x 64

Maximum sizes of each dimension of a grid:

65535 x 65535 x 65535

Maximum memory pitch:

2147483647 bytes

Texture alignment:

512 bytes

Concurrent copy and execution:

Yes with 2 copy engine(s)

Run time limit on kernels:

Yes

Integrated GPU sharing Host Memory:

No

Support host page-locked memory
mapping:

Yes

Concurrent kernel execution:

Yes

Alignment requirement for Surfaces:

Yes

Device has ECC support enabled:

No

Device is using TCC driver mode:

No

Device supports Unified Addressing (UVA):

Yes

Device PCI Bus ID / PCI location ID:

1/0
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