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Abstract. The Santos Dumont supercomputer is the fourth largest in Latin Ame-
rica according to the TOP500 list, summarizing 5.1 petaflops. It is hosted at
the National Laboratory for Scientific Computing (Petrópolis, Brazil), a rese-
arch unit of the Brazilian Ministry of Science, Technology and Innovation. This
work briefly presents the main architectural characteristics of the supercompu-
ter, its areas and research projects, scientific HPC software and gateways using
it, ongoing work to optimizing its execution, and finally useful information to
potential users for Santos Dumont project submissions.

Resumo. O supercomputador Santos Dumont é o quarto maior da América La-
tina segundo a lista TOP500 com um total de 5.1 petaflops. Ele está hospe-
dado no Laboratório Nacional de Computação Cientı́fica (Petrópolis, Brazil),
uma unidade de pesquisa do Ministério da Ciência, Tecnologia e Inovação do
Brasil. Neste trabalho apresentamos as principais caracterı́sticas do super-
computador, suas áreas e projetos de pesquisa envolvidos, software e portais
cientı́ficos acoplados nele, trabalhos em andamento do nosso grupo para oti-
mizar as execuções e informações gerais a usuários potenciais que pretendam
submeter projetos nas chamadas para o uso do Santos Dumont.

1. Introdução
Santos Dumont (SDumont) é o maior supercomputador disponı́vel para a pesquisa ci-
entı́fica da América Latina. É administrado pelo Laboratório Nacional de Computação Ci-
entı́fica, sob encomenda do Ministério da Ciência, Tecnologia, Inovação e Comunicação
(MCTI) do Brasil. A plataforma SDumont atende atualmente 133 projetos cientı́ficos
pertencentes a 28 áreas de pesquisa e é a primeira plataforma petascale da América La-
tina. Ele realiza chamadas para apoio a projetos cientı́ficos que pretendam usufruir da sua
capacidade, como por exemplo, seu papel como principal plataforma de execução nas cri-
ses epidemiológicas causadas pelo Zika em 2016 e atualmente o COVID-19, consideradas



prioridades estratégicas em saúde pública. SDumont é usado também pela comunidade de
pesquisa brasileira no apoio a análise de várias doenças tropicais negligenciadas (DTNs)
como Dengue, Chikungunya, malária, entre outras, as quais são consideradas endêmicas
no Brasil e afetam também grande parte de América Latina. Assim, o SDumont participa
constantemente de importantes projetos nacionais e internacionais, como os atualmente
em andamento projetados para o desenvolvimento de vacinas contra Zika e COVID-19,
cuja presença e transmissão comunitária no Brasil foram identificadas em março de 2020
por pesquisadores com projetos submetidos nas chamadas do SDumont.

Conforme informado acima, temos hoje 28 áreas de pesquisa distintas desenvol-
vendo projetos de pesquisa no SDumont, muitas delas em áreas estratégicas tais como
as áreas de óleo e gás, de modelagem atmosférica e de dinâmica molecular entre outras.
Gostarı́amos de chamar a atenção que é a arquitetura de computação de alto desempenho
(CAD) hı́brida do SDumont que permite atender as diferentes áreas da pesquisas brasi-
leira desde as Ciências Exatas até as Ciências Biológicas que requeiram de tecnologias
CAD e de inteligência artificial (AI) necessárias para acelerar o processamento dos seus
experimentos cientı́ficos com eficiência e reprodutibilidade.

Neste trabalho nos apresentamos diferentes frentes sobre a arquitetura, uso e pes-
quisas que são realizadas nos projetos de chamadas do SDumont/LNCC na forma de ex-
periências que visem chamar a atenção da comunidade cientı́fica sobre como acoplar pla-
taformas de CAD nos seus experimentos. Na próxima Seção é apresentada a configuração
do SDumont, na Seção 3 as pesquisas relevantes relacionadas ao SDumont. Finalmente
na Seção 4 apresentamos as informações necessárias de como submeter um projeto de
pesquisa para utilizar o SDumont.

2. Configuração
O supercomputador Santos Dumont (SDumont),(Figura 1a), adquirido junto a empresa
francesa ATOS/BULL, está localizado na sede do Laboratório Nacional de Computação
Cientı́fica (LNCC) em Petrópolis-RJ, atuando como nó central (Tier-0) do Sistema Naci-
onal de Processamento de Alto Desempenho (SINAPAD (https://lncc.br/sinapad.)).

(a) O Supercomputador Santos Dumont

(b) Áreas de conhecimento de pesquisas

SDumont possui capacidade instalada de processamento na ordem de 5,1 Peta-
flop/s (5,1 x 1015 float-point operations per second), apresentando uma configuração
hı́brida de nós computacionais, no que se refere à arquitetura de processamento para-
lelo disponı́vel. SDumont possui um total de 36.472 núcleos de CPU, distribuidos em
1.134 nós computacionais, dos quais são compostos, na sua maioria, exclusivamente por



CPUs com arquitetura multi-core. Há, no entanto, uma quantidade adicional significa-
tiva de nós que além das CPUs multi-core, contém outros tipos de dispositivos com a
chamada arquitetura many-core como as GPU e MIC. SDumont é dotado de um nó di-
ferenciado, o MESCA2 que possui um número elevado de núcleos (240 núcleus) e ar-
quitetura de memória compartilhada de grande capacidade (6 Tb em um único espaço
de endereçamento). Além disso, existe um nó especialmente projetado para aplicações
de Inteligencia Artificial (Aprendizado de Máquinas e Aprendizado de Máquinas Pro-
funda) que dispõe de 8 GPUs NVIDIA Tesla V100-16Gb com Nvlink, totalizando 40.960
CUDAcore e 5120 Tensor-core. Uma descrição detalhada da configuração dos nós do
SDumont pode ser obtida em https://sdumont.lncc.br/ e é apresentada a seguir:

504 nós de computação B710 (thin node), onde cada nó possui 2 CPU Intel Xeon
E5-2695v2 Ivy Bridge (12c @2,4GHz) e 64Gb de memória RAM. 198 nós de computação
B715 (thin node) com GPUs K40, onde cada nó possui 2 x CPU Intel Xeon E5-2695v2
Ivy Bridge (12c @2,4GHz) e 64Gb de memória RAM. 54 nós de computação B715 (thin
node) com XEON PHI, onde cada nó possui 2 x CPU Intel Xeon E5-2695v2 Ivy Bridge
(12c @2,4GHz) e 64Gb de memória RAM. 1 nó de computação MESCA 2 com memória
compartilhada, 16 x CPU Intel Xeon Ivy Bridge (15c @2,4GHz) e 6TB de memória RAM.
246 nós computacionais (CPU), cada um com 2x Intel Xeon Cascade Lake Gold 6252 e
384Gb de memória RAM. 36 nós computacionais (CPU), cada um com 2x Intel Xeon
Cascade Lake Gold 6252 e 768 Gb de memória RAM. 94 nós computacionais (GPUs),
cada um com 2x Intel Xeon Cascade Lake Gold 6252, 4x NVIDIA Volta V100 GPU e
384Gb de memória RAM.

Os 1.134 nós do SDumont são interligados por uma rede de interconexão Infini-
band proporcionando alto rendimento e baixa latência tanto para comunicação entre os
processos quanto para o acesso ao sistema de arquivos. Por fim, o SDumont dispõe de um
sistema de arquivos paralelo Lustre, integrado a rede Infiniband, com capacidade bruta de
armazenamento da ordem de 1,7 PBytes, bem como um sistema de arquivos secundário
com capacidade bruta de 640 TBytes.

3. Pesquisas desenvolvidas para uso eficiente do SDumont

As aplicações executadas em infraestruturas de CAD geralmente inserem ou produ-
zem grande quantidade de dados heterogêneos. Isso geralmente é realizado executando
operações de E/S em um Parallel File System (PFS). Como o desempenho de E/S é um fa-
tor limitante para muitas aplicações cientı́ficas, há uma necessidade importante de avaliar
a E/S quando usada a infraestrutura do SDumont. Considerando os altos custos finan-
ceiros associados à aquisição e manutenção de um supercomputador, o uso eficiente da
máquina é de suma importância. Para fornecer informações valiosas que podem ser le-
vadas em consideração pelos administradores para promover o uso eficiente do sistema
e para orientar futuras atualizações, estudamos a carga de trabalho de E/S do SDumont.
Ao ajudar os usuários a obter melhor desempenho para seus aplicativos, promovemos um
melhor uso da máquina [Bez et al. 2020]. Existe o desafio de ajudar os usuários a usar a
máquina de maneira eficiente o que depende muitas vezes do tipo de dados, experimentos
e aplicações a serem acoplados na infraestrutura do SDumont.

LNCC possui um grupo de pesquisa de CAD que colabora com os usuários
do SDumont para ajudar a melhorar a eficiência do código [Cabral et al. 2018b],



[Cabral et al. 2018a] que é de extrema importância pois o uso de uma infraestrutura
tão especializada como é no caso do SDumont pode ser difı́cil, especialmente se usado
por não especialistas em CAD, acarretando em um processamento de dados inefici-
ente, quando ocorre um uso não otimizado das aplicações no nı́vel de CAD e ge-
rando sobrecarga nas filas de espera para os usuários da máquina. As publicações
desenvolvidas pelo CENAPAD podem ser acessadas no site (http://www.cenapad-
rj.lncc.br/publicacoes/). De forma a melhorar a utilização dos usuários, LNCC ofe-
rece uma Escola de Verão de ”Computação de Alto Desempenho (https://www.cenapad-
rj.lncc.br/cursos-e-seminarios)”, em colaboração com institutos de pesquisa nacionais
e internacionais que tem como objetivo para disseminar conhecimento na área de
programação para além dos usuários do SDumont.

3.1. Portais Cientı́ficos

O SDumont disponibiliza diversas aplicações e softwares, dentre deles, portais para
a comunicade cientı́fica, que cobrem diversas áreas. Alguns exemplos desses portais
são BRAMS, Gaussina, CAM-Grid. Gdidk, TruRNG, Dance, Profranger, GROMACS,
Docthor e Bioinfo-Portal [Ocaña et al. 2020]. Dentre os portais mais acessados, gos-
tarı́amos de destacar os portais Bioinfo-Portal e Dockthor, que serão mais detalhados
a seguir. Maiores detalhes sobre os portais podem ser encontrados no site do LNCC
(https://www.lncc.br/) ou do SDumont (https://sdumont.lncc.br/).

Portal Bioinfo: As instituições cientı́ficas latino-americanas têm uma comuni-
dade de bioinformática ativa altamente diversificada. A Rede Brasileira de Bioinformática
(RNBio) visa fortalecer projetos de pesquisa multi-institucionais com a formação de
recursos humanos especializados. RNBio tem colaborações cientı́ficas com LNCC no
desenvolvimento de portais ou chamados também de gateways cientı́ficos para bioin-
formática, como o Bioinfo-Portal (www.bioinfo.lncc.br). SDumont fornece a in-
fraestrutura computacional combinando a adaptação de metodologias analı́ticas de Inte-
ligência Artificial (IA) eficientes para análises de dados e execuções em larga escala de
aplicativos e fluxos de trabalho especializados [Ocaña et al. 2019a]. Os portais cientı́ficos
são soluções de software de infraestrutura eletrônica que trazem a integração de dados
reutilizáveis e técnicas especializadas por meio de servidores da Web, ao mesmo tempo
em que escondem a complexidade de uso dos recursos de CAD subjacentes para comu-
nidades de pesquisa. No entanto, os requisitos para planejar e projetar portais cientı́ficos
exigem esforços para implementar e manter infraestruturas extensı́veis, escaláveis, fáceis
de usar e sustentáveis. A plataforma multiusuário do Bioinfo-Portal fornece uma interface
personalizada fácil de usar e que permite acessar e usufruir dos recursos de CAD espe-
cializados que suportem execuções de bioinformática paralelas e distribuı́das em grande
escala. Bioinfo-Portal registra o processo e a proveniência dos dados para melhor apoiar a
reprodutibilidade computacional [Ocaña et al. 2019b]. A tarefa de desenho das camadas
propostas do Bioinfo-Portal é um processo contı́nuo e iterativo, planejamos processos de
melhoria contı́nua.

Portal Docthor: SDumont disponibiliza o servidor DockThor para a comunidade
cientı́fica (www.dockthor.lncc.br) dedicado à triagem virtual de ligantes e doc-
king de pequenas moléculas. DockThor usa técnicas de Inteligência Computacional para
CAD desenvolvidas por pesquisadores do LNCC, que permitem experimentos de triagem
virtual de alto rendimento para identificar compostos quı́micos que podem se ligar a de-

www.bioinfo.lncc.br
www.dockthor.lncc.br


terminados alvos de drogas. SDumont forneceu a infraestrutura computacional para os
esforços contı́nuos do LNCC na pesquisa de predição da estrutura de proteı́nas, permi-
tindo que a instituição participasse do experimento bi anual mundial, a partir de 2016,
para a Avaliação Crı́tica da Predição da Estrutura da Proteı́na (CASP). Recentemente, a
expansão do supercomputador reforçou os esforços do LNCC para participar da comuni-
dade iniciativa de modelagem de estrutura SARS-2-CoV em toda a extensão organizada
pelo Protein Structure Prediction Center.

4. Submissão de Projetos de Pesquisa
SINAPAD é uma infraestrutura de CAD disponı́vel para instituições brasileiras, públicas
ou privadas, que visam oferecer suporte a atividades de ensino, pesquisa e desenvolvi-
mento no Brasil. Todo pesquisador vinculado a uma instituição brasileira, com um pro-
blema relevante e que demande um sistema computacional de larga escala, pode submeter
propostas para utilizar os recursos computacionais do SINAPAD. SDumont é o nó prin-
cipal dessa infraestrutura e, por esse motivo, apresenta um processo de avaliação de pro-
postas próprio, que pode ser acessado no site do LNCC (www.lncc.br). A Figura 1b
apresenta as 28 áreas de pesquisa que atualmente utilizam atualmente o SDumont.
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