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Resumen

Describimos las actividades de data que se han
llevado a cabo en los Gltimos 20 afios en el Proyecto
de la Opacidad y el Proyecto del Hierro,
principalmente el desarrollo y mantenimiento de la
base de datos atomicos TIPTOPbase y el servidor
interactivo de opacidades OPserver. Dentro del
contexto del nuevo paradigma computacional de la e-
Ciencia, discutimos los cambios de enfoque que se
tienen que introducir para poder manejar la nueva
escala en volimenes y diversidad de datos, sobre todo
en relacion a los estdndares de intercambio de datos
basados en XML que se estan estableciendo.

Abstract

We describe the data activities that have been carried
out in the past 20 years within the Opacity Project and
Iron Project, namely the development and
maintenance of the TIPTOPbase atomic database and
the OPserver interactive opacity server. In the context
of the new computational paradigm of e-Science, we
discuss the approach changes that must be introduced
to manage the new scale in data volumes and diversity,
especially in relation to the data interchange
standards based on XML that are being established.

1. Introduccidn

En el presente reporte hacemos un recuento de los
aciertos y problemas que se derivaron de nuestra
participacion en colaboraciones internacionales para
llevar a cabo proyectos de computacion de alto
rendimiento a largo plazo (mas de 20 afios), sobre todo
en relacion a las actividades de data. Estas Gltimas se
emprendieron con el proposito de facilitar el acceso a
los datos por parte de los usuarios, pero tuvieron que
sobrevivir en un entorno evolutivo muy dinamico

marcado por el establecimiento de las bases de datos
relacionales, la Internet, el World Wide Web y, mas
recientemente, la e-Ciencia. En la Seccién 2,
describimos el Proyecto de la Opacidad y del Hierro,
sobre todo en relacion al portafolio computacional que
se utilizé (Seccion 3), y las actividades de data que se
llevaron a cabo (Secciones 4-5). En la Seccion 6
introducimos el nuevo paradigma computacional de la
e-Ciencia, y discutimos en la Seccion 7 los cambios
que se pronostican en relacion al manejo de datos
cientificos debido a su diversidad y localizacién en
depositorios distribuidos, donde se aparenta establecer
el XML como estandar para el intercambio de datos
(Seccion 8). En la Seccion 9 presentamos algunas
conclusiones.

2. Proyecto de la Opacidad y Proyecto del
Hierro

Desde mediados de la década de los Ochenta,
hemos participado en colaboraciones internacionales a
largo plazo para calcular los conjuntos masivos de
datos atdmicos que se necesitan en aplicaciones
astrofisicas, especificamente el Proyecto de la
Opacidad (OP) [1] y el Proyecto del Hierro (IP) [2].
Estas iniciativas han involucrado a grupos de
investigacion de Canada, Francia, Alemania, el Reino
Unido, los Estados Unidos y Venezuela.

La opacidad es la propiedad fisica de un plasma que
determina la transferencia de luz, y su estimacion
implica el calculo de las probabilidades de absorcién
radiativa de todas las transiciones entre estados ligado-
ligado, ligado-libre y libre-libre para cada uno de los
iones contenidos en el medio transmisor. Esto permite
obtener opacidades promedio y aceleraciones
radiativas a partir de las caracteristicas de la mezcla
quimica del plasma y sus propiedades termodinamicas
tales como la temperatura y densidad electrdnicas. Para
lograr la precision requerida (mejor que el 10%), los
modelos atdmicos que se utilizan estan
caracterizados
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Figura 1. Estructura por etapas de un célculo de la Matriz-R [6] indicando los archivos de entrada, salida e

intermedios, Estos Ultimos suelen ser voluminosos.

por expansiones mecano-cuanticas complejas que
implican computos a gran escala. La opacidad y las
aceleraciones radiativas son componentes integrales en
los modelos numéricos de estructura y evolucién
estelar, cuyas precisiones fueron  seriamente
cuestionada a comienzos de los Ochenta [3] dando
lugar a varios proyectos de revision, entre ellos el OP y
el OPAL [4]. El éxito final de estas iniciativas queda
registrado con el excelente grado de acuerdo que
finalmente se logra entre ellas, lo que ha invalidado
nuevas solicitudes de revision basadas, por ejemplo, en
re-estimaciones de las abundancias solares [5].

El IP, por otra parte, se ha concentrado en el calculo
de probabilidades de transicion radiativa y secciones
eficaces de excitacion electrénica para los iones del
elemento  hierro. Estos pardmetros  permiten
implementar  diagndsticos para determinar las
condiciones de los plasma astrofisicos (temperatura y
densidad electrénicas, las abundancias y fracciones de
ionizacion) aprovechando las lineas del hierro que se
observan en la mayoria de los espectros astronémicos.
Debido al alto grado de ionizacién de algunos de los
iones del hierro de interés, el calculo de las
propiedades atémicas antes mencionadas implica —
ademas de los complejos modelos atémicos ya
mencionados — correcciones relativistas que
complican los cdmputos enormemente, acercandolos a
los limites de las capacidades actuales de la
computacion de alto rendimiento.

Aunque estos proyectos han sido notoriamente
productivos, tanto en nimero de publicaciones como
en volimenes de datos de confiable calidad, estan lejos
de satisfacer las necesidades actuales de datos
atémicos en la astrofisica: por ejemplo, una base de

(NLTE); niveles energéticos para estados de vacancia
Ky L con precision espectroscopica y sus cascadas de
decaimiento radiativo y Auger; atomos pesados (Z >
28) y datos moleculares en general. En la
investigaciones de reactores de fusion tokamak, existe
también la necesidad urgente de datos atdmicos para el
elemento pesado tungsteno (Z = 74). Por lo tanto,
podemos concluir que existe una necesidad
omnipresente para calculos masivos de datos atdmicos
y moleculares.

3. Paquete computacional de la Matriz-R

Los computos que se han llevado a cabo en el OP e
IP se basan en el portafolio computacional de la
Matriz-R [6] que esencialmente resuelve el problema
mecano-cuantico de dispersion multi-canal de un
electrén por un blanco atémico. Este Ultimo se modela
con programas de estructura atémica tales como
SUPERSTRUCTURE [7] y CIV3 [8], labor que
requiere las destrezas de un experto. Como se indica en
la Figura 1, una caracteristica particular de estos
calculos es que se estructuran en una cadena de etapas
interconectadas por archivos intermedios que pueden
ser de gran volumen.

4. TIPTOPbase

En el OP e IP no s6lo hemos atendido los célculos
de los datos atomicos basicos y derivados sino también



los aspectos relacionados a su acceso y utilizacién por

atributos. Tiene también una bitdcora de busquedas
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la comunidad astronémica. Estas  actividades
comenzaron en el Centro Cientifico de IBM de
Venezuela con bases de datos operadas con interfaces
de usuario basadas en comandos mucho antes de la
popularizacién de la Internet, y con la aparicion el
WWW a mediados de la década de los Noventa,
progresivamente se conformaron en la base de datos en
linea TIPTOPbase [9, 10]. El apoyo de los centros de
datos, especificamente el Centre de Donées
astronomiques de Strasbourg (CDS) [11] y el NASA
High Energy Astrophysics Science Archive Research
Center (HEASARC) [12], en el desarrollo, residencia,
instalacion y mantenimiento de TIPTOPbase ha sido
decisivo.

TIPTOPbase contiene datos para iones con nimero
atomico 1 < Z < 28, y permite dos tipos de blsquedas:
una basada en tablas de contenido activas y otra por
medio de consultas delimitadas por rangos de

gue guarda en cada sesion un registro de las consultas
hechas por el usuario y permite bajar multiples
archivos de datos al final de la sesién. Cada vista de la
base de datos genera tablas de nUmeros con sus
respectivas unidades, hiperenlaces que apuntan hacia
las fuentes de documentacion (articulos en pdf o
resimenes) y permite procesamiento grafico por medio
de applets de Java interactivos.

5. OPserver

Las actividades de data dentro del IP/OP no sélo se
han limitado a la implantacion de bases de datos
(TIPTOPbase, ver Seccion 4) sino también a
servidores que calculan datos derivados en linea. Este
es el caso del OPserver [13], un servidor interactivo de
opacidades y aceleraciones radiativas para aplicaciones



astrofisicas. Como se muestra en la Figura 2, este
servidor, localizado en el Ohio Supercomputer Center
(OSC) [14], permite tres modos para calcular
opacidades promedio y aceleraciones radiativas desde
la aplicacion del usuario. En el modo A, el usuario baja
desde el OSC e instala localmente tanto la base de
datos de opacidades como una libreria de funciones de
comunicacion que empalma a su aplicacién. Esta
opcion requiere al menos 1 Gb de RAM ya que la base
de opacidades se carga y maneja en memoria principal
durante la ejecucion de la aplicacion. En el modo B,
s6lo se baja e instala la libreria de funciones,
accediendo a la base de opacidades remotamente en el
OSC. Esta opcion esta destinada a ambientes de
cémputo distribuido en grid. En el modo C, el usuario
solicita un computo de opacidades en el OSC desde un
cliente web, bajando los datos al disco local para ser
entonces post-procesados por su aplicacion.

6. La e-Ciencia

A pesar de todos los esfuerzos que se han hecho en
el OP/IP para facilitar el acceso y uso de la data por
parte de los usuarios, estamos conscientes que son
insuficientes  dentro  del nuevo  paradigma
computacional que se establece rapidamente y se
empieza a conocer como “e-Ciencia” [15]. Usando las
propias palabras de uno de sus principales promotores,
John Taylor (ex-Director General de los Research
Councils, Office of Science and Technology, Reino
Unido), “la e-Ciencia es ciencia computacionalmente
intensiva”. También ha declarado con mucha
conviccion que “la e-Ciencia estd cambiando la
dindmica de hacer ciencia”. En realidad es ciencia
computacionalmente intensiva pero a mayor escala,
donde colaboraciones distribuidas globalmente se
manejan sobre una Internet de segunda generacién
para minar grandes volimenes de datos cientificos y
llevar a cabo simulaciones de alto rendimiento en la
tera-escala y con visualizaciones sofisticadas. En el
presente, la e-Ciencia es propulsada principalmente por
campos tradicionalmente basados en datos como la
fisica de particulas (Large Hadron Collider), la fusion
nuclear (International Thermonuclear Experimental
Reactor) y la astronomia (Virtual Observatories), pero
también por nuevas areas como las biociencias (la
gendémica, protedmica, farmacogenética,
bioinformatica), climatologia y las ciencias sociales.

Como la fisica atdbmica computacional siempre ha
respondido a las demandas y retos de disciplinas como
la astrofisica y la fisica de plasmas de fusion, los
computos masivos y actividades de data estan

destinados a prosperar en el nuevo ambiente de la e-
Ciencia, y se deben ajustar a los requerimientos y
formatos que exigen las nuevas organizaciones
virtuales; por ejemplo, los observatorios virtuales. Sin
embargo, nos vemos en la necesidad imperiosa de
adaptar los portafolios de codigos computacionales
(ver Seccion 3) para trabajar en entornos distribuidos
de grid y de redimensionar las bases de datos (ver
Seccion 4) hacia el nuevo concepto de “espacio de
datos”. Ya que los aspectos relacionados al grid van a
ser tratados en esta reunion por Oldenhof & Mendoza,
entre otros, discutimos en las préximas secciones el
innovador concepto de “espacio de datos”.

7. De bases de datos a espacios de datos

En el nuevo paradigma de la e-Ciencia, la mayoria
de los conjuntos de datos cientificos, debido a los
volimenes que se tienen que manejar, van a estar
almacenados en repositorios distribuidos que no
cumplen necesariamente con un modelo estandar de
datos o la estructura especifica de un manejador de
bases de datos (DBMS). Como se indica en la Figura
3, la proximidad administrativa e integracion
semantica de dichos conjuntos de datos pueden ser
muy diferentes; por ejemplo, los portales corporativos
y organizaciones virtuales estan lejos de alcanzar el
grado de integracion de un DBMS. Mas adn, en
relacion a los diversos DBMSs con datos atémicos que
se mantienen actualmente, se ha desarrollado un motor
de busqueda general y bastante Gtil bajo el nombre de
GENIE [16], el cual actta como un sistema de
integracion de datos. Sin embargo, no incluye
busquedas en el web.

Segin Franklin et al. [17], los desarrolladores
enfrentan ahora retos tales como implantar nuevos
procedimientos de bisqueda y consultas en conjuntos
de datos muy diversos y distribuidos; establecer
nuevas convenciones para etiquetar, identificar e
integrar la data; controlar el acceso, disponibilidad y
recuperacion; y gerenciar la evolucion de la data y
metadata. M&s aln, proponen el nuevo concepto de
“espacios de data” como abstraccién para el manejo de
data, y el desarrollo de “Plataformas de Soporte a
Espacios de Datos” (DSSPs) en sustitucion de los
tradicionales DBMSs relacionales. Esto permite al
desarrollador concentrarse en su aplicacion mas que en
intentos infructuosos de integrarse a esquemas de
manejo de datos de acentuada diversidad. El “espacio
de datos” no es un enfoque de integracién de datos
sino de coexistencia de datos. EI DSSP debe manejar
datos y aplicaciones en una variedad de formatos sin



tener el control total sobre algunos grupos de ellos. Las
consultas de datos entonces tienen que ofrecer
diferentes niveles de servicio y en algunos casos
retornar con respuestas aproximadas.

el cual hemos participado, que desarrolla un dialecto
XML especifico para el intercambio de datos atomicos
y moleculares bajo el nombre de “Atomic and
Molecular Data Markup Language” (AMDML). Este
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Figura 3. Un espacio para la solucién del manejo de datos. Fuente: Ref. [17].

Una importante innovacion en este contexto es el
nuevo formato de documento abierto OASIS (ISO/IEC
26300) [18] basado en XML que permite la edicion,
almacenamiento e intercambio de datos de oficina
(texto, hojas de célculo, base de datos, graficos y
presentaciones) independientemente de la plataforma y
aplicacién. Otra es Google Docs & Spreadsheets [19]
que ofrece el manejo de documentos centrado en la
red, especificamente las posibilidades de crear,
compartir, almacenar y publicar documentos utilizando
el browser gratuitamente.

8. Data XML

Con el establecimiento de estandares como el
OASIS (ver Seccion 7), XML se esta rapidamente
convirtiendo en el vehiculo por excelencia para
intercambiar datos en el web. En este sentido, Yuri
Ralchenko del National Institute of Standards and
Technology (NIST) dirige un grupo internacional, en

le daré a los archivos de datos atdmicos y moleculares
una semi-estructura flexible pero estandarizada que
promovera que se cataloguen en las busquedas de
Google.

Sin embargo, como discute Freire & Benedikt [20],
la tecnologia XML todavia no ha llegado a la madurez
sobretodo en problemas basicos como
almacenamiento, acceso, publicacion y consultas. La
data todavia se va a almacenar en DBMSs relacionales
con consultas bajo lenguajes como SQL, lo que
implica la implantacion de interfaces de mapeo a XML
que pueden ser bastante complicadas de lograr. Méas
aun, el parseo, validacion y mantenimiento de archivos
XML todavia son ineficientes.

9. Conclusiones

Estamos ya involucrados en un nuevo paradigma
computacional que se empieza a conocer como e-
Ciencia, caracterizado por la mineria de grandes



volimenes de datos cientificos almacenados en
repositorios  distribuidos  globalmente. En este
contexto, los proyectos de computacién de alto
rendimiento que generen datos deben dedicar cierto
esfuerzo al desarrollo de bases de datos de segunda
generacion (“espacios de datos” mas que bases de
datos) y a la definicion de dialectos XML para el
intercambio e indexacién de dichos datos.
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