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PROGRAMACION AVANZADA
PRESENTACION

La necesidad de utilizar cada vez mas la potencia de los ordenadores para realizar tareas de calculo,
tratamiento de datos e inteligencia artificial, ha dado lugar de forma natural a lo que llamamos
computacion avanzada (“High performance computing” en inglés). El presente es un curso de
programacion en paralelo con un cardcter esencialmente practico y orientado a la resolucion de
problemas cientificos, tanto de modelado como de procesamiento de datos.

Con vistas al calculo en paralelo, se puede utilizar la tarjeta gréfica de nuestros ordenadores para
ejecutar parte de las operaciones que necesitamos realizar (“GPU computing”). La primera parte del
curso se centrard sobre cdmo podemos utilizar de forma practica esta tarjeta gréafica para realizar
calculos cientificos y analisis de datos.

Por otra parte, se puede sub-dividir un problema numérico en varias partes que cada uno de los
procesadores pueden atacar de forma independiente. En el caso de tener un problema distribuido, las
comunicaciones entre los procesadores se realizan a través de unas librerias (OpenMP/MPI) que
permiten el envio y la recepcidn de datos entre los distintos procesadores para su ejecucién. En esta
introduccion veremos los elementos que configuran estas librerias y veremos aplicaciones practicas
para su buen uso.

Finalmente, la inteligencia artificial se ha convertido en una herramienta esencial para la ciencia. En
la ultima parte de la asignatura estudiaremos los elementos principales que componen a una red
neuronal y trabajaremos en programas sencillos para construir/entrenar redes neuronales simples en
Python.

e Titulacion: MASTER UNIVERSITARIO EN CIENCIA DE DATOS PARA CIENCIAS
EXPERIMENTALES

e Maddulo y materia: Mddulo Il Optativo. Materia 3.1. Optativas

e Caracter: Optativa

e ECTS:3

e Cursoysemestre: Curso 12 y semestre 29

e Idioma: Espafiol (bibliografia en inglés).

e Profesor responsable de la asignatura: Reinaldo Garcia Garcia

e Horario y aula: consultar calendario del master

e Es recomendable disponer de un ordenador portatil para instalar los programas necesarios.
Se requiere conocimiento previo de programacion en lenguaje Python.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

RAO3 Desarrollar e implementar algoritmos de programacién paralela y utilizar GPUs para el analisis
de grandes conjuntos de datos.

PROGRAMA
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Parte |: Cuda-GPU

1) Introduccidn a la programacién sobre tarjetas graficas (GPU), CUDA-NVIDIA en Python. Estructura
de programacion en CUDA-NVIDIA. Declaracién, reserva e inicializacién de memoria en host (CPU) y
device (GPU). Transferencia de datos host-device-host. Funciones y Kernels.

2) Bloques (Blocks) y hilos (Threads). Recursos asignados a los bloques.

Sincronizacidn entre hilos, orden de ejecucidn. Tipos de memoria, la memoria como limitante.

3) Desarrollo de kernels en CUDA-NVIDIA. Compilacién y ejecucién de algoritmos sencillos.
Manipulacién de matrices de datos. CUDA-toolkit.

4) Modelacién de Elementos Discretos (DEM) y dinamica molecular usando CUDA-NVIDIA. Desarrollo
de algoritmos de promediacidn espacial y promediacién temporal usando CUDA-NVIDIA.

5) Introduccidn al desarrollo de algoritmos CUDA-NVIDIA usando MATLAB. Generalidades y ejemplos.

Parte Il: Manejo de la libreria de calculo paralelo OpenMP.

1) Introduccion a la utilizacidon de la libreria OpenMP dentro de unos programas en Python.
Necesidad de la computacién paralela en Ciencias y Ciencias de datos. El problema de la comunicacion
entre procesadores.

2) Programa basico usando OpenMP. Primer ejemplo “Hello World” programa. Envio y recepcion
de informacion (datos) entre procesadores. Tipos de comunicaciones.

3) Una aplicacion numérica de la programacion paralela. Integracién numérica con el método de
trapecio.

4)  Una segunda aplicacién: El camino aleatorio.

5)  Tercera aplicacidn: La ecuacidn de la difusidn en un sistema bidimensional.

6)  Discusiones de posibles proyectos realizables en programacién paralela.

Parte Ill: Introduccién a las redes neuronales
1) Perceptrén. Caracteristicas fundamentales. Funcién de activacion.

2) Conectando neuronas: Estructura de una red neuronal.

3) Back propagation y aprendizaje no supervisado.

ACTIVIDADES FORMATIVAS

ACTIVIDADES FORMATIVAS

ACTIVIDADES | Horas totales Horas % % Interaccion

FORMATIVAS lectivas* Presencialida | virtual***
d**

AF1 - Clase | 20 20 100% 0%

expositiva

AF2 - Clases | 10 10 100% 0%

practicas,

seminarios

y/o talleres

AF3- Trabajos | 20 0 0% 0%

dirigidos,
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individuales o
en equipo

AF4 - Estudio | 20 0 0% 0%
personal

AF6 -13 3 100% 0%
Evaluacidn

AF7 - Tutorias | 2 2 100% 0%

SISTEMAS DE EVALUACION

SISTEMAS DE EVALUACION

SISTEMA DE EVALUACION PONDERACI | PONDERACION MAX
ON MIN

SE2 - Resolucién de problemas, | 50 80

casos practicos y trabajos

SE3 - Evaluaciones parciales y/o | 20 50

evaluacion final

OBSERVACIONES

Las asignaturas que abordan contenidos relacionados con el analisis de secuencias de
bioinformatica estructural, analisis de datos bioldgicos macroscopicos y/o genético-
moleculares, y analisis de datos quimicos y modelado de procesos incluyen ademds como
sistema de evaluacidn la intervencidn en clases, seminarios y clases practicas (SE13)
(Ponderacion minima 10% - Ponderacidon maxima 40%).




