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Infrastruktura PLGrid

Superkomputer Zeus z AGH — najmocniejszym komputerem
w Polsce w 2014 . ...

Komputer Zeus z ACK Cyfronet AGH w Krakowie ponownie
znalazt sie na prestizowej liScie TOP500, pieciuset najpotez-
niejszych superkomputeréw swiata — tym razem na 211 miej-
scu — i po raz kolejny (10-ty) z rzedu uzyskat tytut najszybsze-
go komputera w Polsce.

Najnowsza edycja listy TOP500 zostata ogtoszona 17 listo-
pada 2014 r. na konferencji SC'’2014 w Nowym Orleanie, USA.

Krakowski superkomputer posiada aktualnie 25468 rdze-
ni obliczeniowych o facznej teoretycznej mocy obliczeniowe;j
374Tflops (teraflopsow), 60 TB (terabajtéw) pamieci opera-
cyjnej RAM oraz pamiec¢ dyskowg o pojemnosci 2,3 PB (pe-
tabajta). Klaster Zeus zbudowany jest z ponad tysigca trzystu
pojedynczych serwerdéw typu blade, potgczonych ze sobg za
pomocg sieci Infiniband o predkosci 40 Gb/s. Czes$é serweréw
wyposazona jest w karty GPGPU firmy NVIDIA, umozliwiajace
wielokrotne przyspieszenie wybranych algorytmow uzywa-
nych w aplikacjach naukowych. Klaster pracuje pod kontrolg
systemu operacyjnego Scientific Linux.
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Zeus jest najwiekszym superkomputerem Infrastruktury
PLGrid, ogdlnopolskiej infrastruktury prowadzenia badan na-
ukowych in silico. Jego moc obliczeniowa pozwala mu wyko-
nywac ponad 370 biliondw operacji matematycznych w ciggu
sekundy. Odpowiada to wydajnosci ponad 20 tysiecy standar-
dowych komputeréw klasy PC. Superszybka sie¢ Infiniband
pomiedzy serwerami wchodzgcymi w sktad Zeusa umozliwia
przestanie zawartosci catej ptyty DVD w czasie nieco przekra-
czajacym jedng sekunde, a przestrzen dyskowa, przeznaczona
dla uzytkownikéw klastra, bytaby w stanie pomiesci¢ zawar-
tos¢ niemal 500 tysiecy takich ptyt.

Dzieki Infrastrukturze PLGrid i gridom dziedzinowym — de-

dykowanym srodowiskom badan — naukowcy z catej Polski
majg mozliwos¢ tatwego wykorzystywania olbrzymiej mocy
Zeusa do rozwigzywania coraz bardziej ztozonych probleméw
obliczeniowych. Modelowanie sieci energetycznych i zapo-
trzebowania na energie, projektowanie lekdéw i nowych ma-
teriatéw to jedynie wybrane zagadnienia badawcze z blisko
trzydziestu gridéw dziedzinowych, realizowanych przy jego
pomocy.

Zeus jest czescig ogdlnopolskiej infrastruktury gridowej
stworzonej w ramach projektu PL-Grid i rozwijanej w projek-
tach PLGrid Plus, PLGrid NG i PLGrid Core.

...a Prometheus juz szykuje sie do pracy

20 pazdziernika 2014 roku, w ACK Cyfronet AGH nastgpito
uroczyste podpisanie umowy na dostawe najpotezniejszego
superkomputera w historii Polski — Prometheusa. Bedzie on
cztery razy mocniejszy niz stynny Zeus - do tej pory najlepszy
komputer w Europie Srodkowo-Wschodniej.

Nowy superkomputer zostanie zbudowany przez firme
Hewlett-Packard i zostanie ztozony z ponad 1700 serwerdw
platformy HP Apollo 8000, potaczonych superszybky siecig
Infiniband o przepustowosci 56 Gbit/s. Komputer bedzie po-

siadat ponad 41 tysiecy rdzeni obliczeniowych (procesorow
Intel Haswell najnowszej generacji) oraz ponad 215 TB pamie-
ci operacyjnej w technologii DDR4. Do Prometheusa zostang
dotgczone dwa systemy plikdéw o tgcznej pojemnosci 10 PB
oraz ogromnej szybkos$ci dostepu: 150 GB/s. Teoretyczna moc
obliczeniowa nowego polskiego superkomputera wynosi¢ be-
dzie niemal 1,7 Pflops (petaflopséw). Oznacza to, ze wedtug
obecnej listy TOP500 bedzie to jeden z 30 najszybszych kom-
puteréow na Swiecie i 13 w Europie.

str. 2

PLGrid Newsletter (grudzien 2014)



Prometheus, dzieki innowacyjnej technologii bezposred-
niego chtodzenia wodg procesoréw i modutéw pamieci ope-
racyjnej, stanie sie jednoczesnie jednym z najbardziej energo-
oszczednych komputerdw tej klasy na swiecie — efektywnos¢
energetyczna tego systemu bedzie dorownywac systemom
najwiekszych centrow danych na swiecie, takich jak Google czy
Facebook. Chtodzenie wodg umozliwi osiggniecie ekstremal-
nie wysokiej gestosci instalacji, dzieki czemu wazgca ponad

trzydziesci ton czesc obliczeniowa zmiesci sie w zaledwie piet-
nastu szafach — w przypadku zastosowania tradycyjnego chtfo-
dzenia powietrzem bytoby ich co najmniej dwa razy wiecej.
Caty system obliczeniowy zostanie zainstalowany w niedawno
oddanej do uzytku hali komputerowej w nowym budynku ACK
Cyfronet AGH. Oprdcz samego komputera i systemu dysko-
wego, zostang tam takze zainstalowane niezbedne elementy
infrastruktury technicznej, takie jak system gwarantowanego
zasilania elektrycznego z dodatko-
wym generatorem awaryjnym.

Najpotezniejszy polski super-
komputer, podobnie jak Zeus, stu-
2y¢ bedzie naukowcom z réznych
dziedzin - beda to obliczenia z
dziedziny chemii, fizyki, astrofizy-
ki, biologii, energetyki czy nano-
technologii. Komputer realizowa¢
bedzie takze zadania na potrzeby
wielkich projektéw naukowych, w
ktérych uczestniczy ACK Cyfronet
AGH. Tak jak w przypadku Zeusa,
réwniez z zasobow Prometheusa
naukowcy bedg korzystaé bezptat-
nie.

Prometheus wejdzie w sktad
ogdlnopolskiej infrastruktury gri-
dowej, stworzonej i rozbudowy-
wanej w ramach projektéw reali-
zujacych Program PLGrid.

Prometeusz zostanie zainstalowany w nowym budynku Cyfronetu

Sukces zespotu Onedata w konkursie Copernicus Masters

Zespot Wykonawcow z Katedry Informatyki AGH
i ACK Cyfronet AGH realizujacy system Onedata,
w ramach projektéw PLGrid Plus i PLGrid Core,
zajat 3. miejsce w kategorii ,T-SYSTEMS BIG DATA
CHALLENGE” miedzynarodowego konkursu orga-
nizowanego przez Program Copernicus.

Program Copernicus to program monitoro-
wania Ziemi i $rodowiska, wspétfinansowany
przez Unie Europejskg, European Space Agency i
European Environment Agency, we wspétpracy z
bawarskim Ministerstwem Gospodarki, T-Systems
GmbH oraz Centrum Aplikacyjnym w Oberpfaf-
fenhofen. Od roku 2011, corocznie, odbywa sie
konkurs Copernicus Masters, w ramach ktorego
przyznawane sg nagrody za rozwigzania innowa-
cyjne dla gospodarki i spoteczenstwa, zwigzane z
obstugg danych otrzymywanych z obserwacji Zie-
mi. W 2014 r. w 9 kategoriach zgtoszono 171 prac
z 43 krajéw.
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Onedata to system, ktéry zapewnia jednolity i efektywny
dostep do danych przechowywanych w srodowiskach rozpro-
szonych organizacyjnie.

Przeznaczony jest zaréwno dla administratorow zarzadza-
jacych systemami sktadowania danych dostepnymi w obre-
bie infrastruktury osrodkéw, jak np. w obrebie Infrastruktury

Uzytkownicy, granty, zespoty

Uzytkownicy. Na poczatku listopada 2014 w Portalu
PLGrid byto zarejestrowanych 2586 kont, co oznacza, ze od lip-
ca zanotowalismy przyrost liczby uzytkownikéw Infrastruktury
PLGrid 0 456 0sdb. Z kolei liczba uzytkownikéw posiadajgcych
certyfikat uprawniajgcy do wykonywania obliczen w trybie gri-
dowym wzrosta w tym czasie z 1177 do 1397 osdb.

Zespoty. Od lipca utworzone zostaty 64 nowe zespoty uzyt-
kownikow i obecnie liczba aktywnych zespotéw uzytkownikow
zarejestrowanych w Portalu PLGrid wynosi 540.

PLGrid, jak i uzytkownikéw tej infrastruktury.

Unikalng cechg Onedata jest zdolnos¢ do
elastycznego integrowania danych z réznych
zrédet (np. publicznych i prywatnych) oraz z
réznych typdéw zrodet (np. systeméw plikdw,
baz danych lub zasobéw chmurowych) w
jedna logiczna, zdefiniowang przez uzytkow-
nika, przestrzen danych.

Wiecej informacji o systemie Onedata
mozna znalez¢ w broszurze ,Onedata - Uni-
fied and Efficient Access to Your Data”, do-
stepnej na stronie:

http://www.plgrid.pl/projekty/plus/mate-
rialy_promocyjne/broszury/pliki/flyer_onedata.pdf

System Onedata jest dostepny dla uzytkownikéw PLGrid ze
strony: https://veilfs.plgrid.pl/

Granty. Liczba aktywnych grantéw osobistych na poczatku
listopada wynosita 2659, a zarejestrowanych grantéw wtasci-
wych byto 184.

Helpdesk. Uzytkownicy aktywnie korzystajg z ustug wspar-
cia w systemie helpdesk, o czym Swiadczg 194 nowe problemy
zgtoszone w ostatnim miesigcu do tego systemu. Liczba zgto-
szen rozwigzanych w tym okresie wyniosta 172.

Nowe ustugi i narzedzia w Infrastrukturze
PLGrid

W ostatnich miesigcach, w Infrastrukturze PLGrid zostaty za-
implementowane kolejne ustugi ogdlnego zastosowania oraz
zorientowane dziedzinowo, przygotowane w ramach prac pro-
wadzonych w projekcie PLGrid Plus we wspofpracy z naukow-
cami z dziedziny akustyki, ekologii, nanotechnologii i synchro-
gridu. Do aktywowania ustug w Portalu PLGrid niezbedne jest
posiadanie konta uzytkownika, ktére mozna zatozy¢ poprzez
Portal PLGrid (https://portal.plgrid.pl).

Ponizej przedstawiamy kroétkie opisy tych nowych ustug, a
wiecej informacji o wszystkich dostepnych ustugach w Infra-
strukturze PLGrid mozna znalez¢ w Podreczniku Uzytkownika,
udostepnianym ze strony www.plgrid.pl.
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Ustugi ogodlne

Narzedzia pracy zespotowej

Celem ustugi jest udostepnienie profesjonalnych narzedzi
wspomagajacych wspdtprace podczas realizacji réznego typu
projektéw. Dzieki pakietowi narzedzi firmy Atlassian, uzytkow-
nicy mogg tworzy¢ wtasng dokumentacje (w narzedziu Conflu-
ence), zarzadzac¢ przydzielonymi w ramach wspodtpracy zada-
niami (uzywajac JIRA) oraz sledzi¢ postepy prac (korzystajac z
narzedzia Stash). Zespo6t moze tez zorganizowac profesjonalng
telekonferencje przy uzyciu narzedzia Adobe Connect.

WSszystkie narzedzia oferowane w ramach ustugi sg chetnie
uzywane przez jedne z najwiekszych firm zajmujgcych sie ba-
daniami i rozwojem specjalistycznego oprogramowania, m.in.
przez NASA oraz Audi.

Ustuga dostepna jest w Portalu PLGrid, w zaktadce ,,Moje
konto”, w sekcji ,Narzedzia pracy zespotowej”.

Adobe Connect — to cenione na rynku rozwigzanie do pro-
wadzenia telekonferencji. Az 50 uczestnikédw jednoczesnie
moze brac udziat w spotkaniach, szkoleniach, czy odczytach
referatdw. W trakcie konferencji narzedzie umozliwia oma-
wianie dostepnej dla wszystkich prezentacji, wspétdzielenie
pulpitu czy jednoczesng prace nad dokumentem. Wiecej infor-
macji o platformie Adobe Connect dostepnych jest na stronie:
http://www.plgrid.pl/oferta/telekonferencje_adobe_connect

Confluence — to przestrzen do agregowania wiedzy typu
~wiki”, w ktdrej zespoty wspotpracuja i dzielg sie efektami swo-
jej pracy. Mozna w niej tworzy¢ dokumenty, kalendarze czy
prezentacje, wspodlnie na nich pracowac i dyskutowac. Wiedza
i ustalenia, rozproszone dotychczas na réznych urzadzeniach
czy zaginione w korespondencji, moga teraz znalez¢ sie w jed-
nym miejscu.

Jira —to narzedzie do planowania pracy i $ledzenia jej efek-
téw. Pomaga dzieli¢ zadania pomiedzy cztonkéw zespotu i mo-
nitorowac postep ich realizacji. Dzieki niemu mozna tez fatwo
kategoryzowad prace wg priorytetdw i termindw.

Stash — to repozytorium Git wraz z dodatkowymi narze-
dziami. Pomaga w $ledzeniu i tgczeniu zmian dokonywanych
w kodzie przez wiele oséb w réznym czasie. Niezastgpione w
programistycznej pracy zespotowej.

Wiecej informacji na temat ustugi zawiera Podrecznik
Uzytkownika:

https://docs.plgrid.pl/pages/viewpage.action?page-
1d=14190615.

Ustugi PLGrid Plus dedykowane wybranym dziedzinom nauki

Baza Danych Projektowych (platforma dziedzinowa: Akustyka)

Ustuge stanowi portal internetowy, majacy na celu udostep-
nienie uzytkownikom PLGrid bazy danych numerycznych (re-
zultaty symulacji) oraz eksperymentalnych (wyniki pomiaréw),

uzyskanych podczas koordynacji europejskich projektéw,
badajgcych oddziatywania fali uderzeniowej z warstwa przy-
scienng w przeptywach okoto- i naddzwiekowych.

Jednym z gtéwnych zrédet hatasu aerodynamicz-
nego, wystepujgcym powszechnie w aeronautyce,
sg fale uderzeniowe. Niestacjonarne zachowanie
fal uderzeniowych oraz ich wptyw na warstwe przy-
Scienng i oderwanie generuje silne impulsy akustycz-
ne, ktére odbierane sg przez ucho ludzkie jako hatas.
W europejskiej przestrzeni badawczej realizowane
sg projekty naukowe skoncentrowane na analizie
zachowania fal uderzeniowych i ich kontroli, takie
jak: EUROSHOCK, EUROSHOCK I, UFAST, czy TFAST.
W ich wyniku powstaje ogrom danych, zaréwno eks-
perymentalnych jak i numerycznych, niezmiernie po-
mocnych badaczom przy tworzeniu i weryfikacji no-
wych modeli teoretycznych i zrozumieniu podstaw
fizycznych zjawiska. Niestety, ich dostepnos¢ jest za-
zwyczaj ograniczona do waskiego grona uczestnikow
konsorcjum projektu.
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Gtéwnym celem uruchomienia nowej ustugi dziedzinowe;j
sktadowania i udostepniania wynikdéw europejskich projektéw
badawczych - Baza Danych Projektowych (BDP) — jest umoz-
liwienie badaczom uzyskania dostepu do wartosciowych da-
nych dotyczgcych badan eksperymentalnych i numerycznych
oddziatywania fali uderzeniowej z warstwg przyscienng (row-
niez niestacjonarnego) w zastosowaniach aeronautycznych w
Europie. Jest to pierwsza ustuga tego rodzaju, ktéra pozwoli-

Stuch (platforma dziedzinowa: Akustyka)

Ustuga umozliwia oszacowanie skutkéw stuchowych wywota-
nych na skutek zadanych warunkéw ekspozycji na hatas. Do
realizacji tego celu wykorzystano nowatorskie metody obli-
czeniowe, tzw. dozymetrie psychoakustyczng. Dzieki ustudze
mozliwe jest okreslenie charakteru czasowego przesuniecia
progu styszenia (ang. Temporary Threshold Shift, TTS) dla da-
nego rodzaju hatasu i w konsekwencji — doktadne okreslenie
stopnia zagrozen stuchowych dla zadanych warunkéw aku-
stycznych.

Aby skorzystac¢ z ustugi, nalezy mie¢ zatozone konto w Por-
talu PLGrid. Ustuga dostepna jest w zaktadce ,,Moje konto”,
w sekcji ,Platforma dziedzinowa: Akustyka”. Dostep do ustugi
jest realizowany za pomoca klienta tekstowego QCG, dlatego
wymagane jest zaaplikowanie o ustuge ,Globalny dostep Qo-
sCosGrid” (wiecej na stronie https://docs.cyfronet.pl/pages/
viewpage.action?pageld=7078623).

Wiecej informacji na temat ustugi ,,Stuch”: https://docs.cy-
fronet.pl/pages/viewpage.action?pageld=14194142

taby, zaréwno polskim naukowcom jak i innym, wykorzystaé
uzyskane wyniki projektéw bezposrednio w ich pracach ba-
dawczych.

Aby skorzystac z ustugi, nalezy mie¢ zatozone konto w Por-
talu PLGrid. Ustuga dostepna jest w zaktadce ,,Moje konto”, w
sekcji ,Platforma dziedzinowa: Akustyka”.

Wiecej informacji: https://docs.plgrid.pl/display/PLGDoc/
Akustyka%3A+Baza+Danych+Projektowych

Obserwacje nasion (platforma dziedzinowa: Ekologia)

W lesnictwie istotnym zadaniem jest zachowanie i wzbogaca-
nie lasdw istniejgcych (odnawianie) oraz tworzenie nowych
(zalesianie). Pierwszym etapem jest zbidrka i przechowywanie
nasion w odpowiednich warunkach. W tym celu cze$¢ nad-
lesnictw posiada specjalne przechowalnie nasion, w ktérych
sg one sktadowane na okres od kilku miesiecy do nawet kilku
lat. Ustuga ,,Obserwacje nasion” ma na celu ciggty monitoring

warunkéw panujgcych w pomieszczeniach oraz kontenerach
uzywanych do przechowywania nasion oraz informowanie
uzytkownikédw w przypadku wykrycia anomalii.

Przechowalnia nasion przewaznie podzielona jest na kilka
komor, w ktdrych panujg zréznicowane warunki atmosferycz-
ne, a ktdre wykorzystywane sg na réznych etapach przechowy-
wania. Parametry mierzone w pomieszczeniach to wilgotnos¢
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i temperatura, natomiast kontenery, w ktdorych sktadowane
sg nasiona (beczki), wyposazone sg w dwa zestawy czujnikéw
umieszczonych na dole oraz na gorze, mierzgce temperature,
wilgotnos¢ oraz stezenie CO,.

W ramach ustugi, na terenie przechowalni nasion w nadle-
$nictwie topuchowko, zainstalowany zostat zestaw czujnikéw
oraz niezbedne elementy infrastruktury, takie jak sie¢ oraz za-
silanie. Dane zbierane w wyniku dziatania sensoréw wysytane
sg do serwera gtéwnego oraz sktadowane w bazie danych. Do-
step do zbieranych danych jest mozliwy w portalu Obserwa-

cje Nasion (https://nasiona.plgrid.pl/). Uprawnione osoby sg
réwniez w stanie konfigurowac¢ dziatanie systemu — modyfiko-
wac typy sensoréw, zmienia¢ ustawienia wyswietlania typow
danych, ustawia¢ wartosci alarmowe, powodujgce przestanie
alertéw do zainteresowanych osdb.

Aby skorzystac z ustugi, nalezy mie¢ zatozone konto w Por-
talu PLGrid. Ustuga dostepna jest w zaktadce ,,Moje konto”, w
sekcji ,,Platforma dziedzinowa: Ekologia”.

Wiecej informacji na temat ustugi: https.//docs.cyfronet.
pl/display/PLGDoc/Ekologia%3A+0Obserwacje+nasion

Portal Nanomechanika (platforma dziedzinowa: Nanotechnologie)

Ustuga przeznaczona jest dla oséb, ktére jako podstawowe
narzedzie badawcze wykorzystujg metody Dynamiki Moleku-
larnej. Ustuga dostarcza szeregu narzedzi, w tym: 1) narzedzi
umozliwiajacych przygotowanie i przeprowadzenie symulacji
dynamiczno-molekularnej, 2) narzedzi stuzgcych do analizy re-
zultatow symulacji, w szczegdlnosci do charakteryzacji struk-
tury materiatéw symulowanych numerycznie.

W sktad Portalu NanoMech wchodzg nastepujgce narze-
dzia sktadowe: 1) narzedzie ,Molecular Dynamics” - umozli-
wia przygotowanie oraz przeprowadzenie symulacji dynamicz-
no-molekularnej, stanowi interfejs uzytkownika umozliwiajgcy
zlecenie zadan wykorzystujgcych programy LAMMPS oraz na-
noMD, 2) narzedzie ,Anelli” - stuzy do analizy pierscieniowe;j
materiatéw symulowanych numerycznie, umozliwia charak-
teryzacje uporzadkowania Sredniego zasiegu, 3) narzedzie
,Simpl” — umozliwia charakteryzacje uporzgdkowania kroétkie-
go zasiegu przy uzyciu analizy wieloScianéw Voronoi‘a.

Aby skorzystac z ustugi, nalezy mie¢ zatozone konto w Por-
talu PLGrid. Ustuga dostepna jest w zaktadce ,Moje konto”,

w sekcji ,Platforma dziedzinowa: Nanotechnologie”. Portal
Nanomech do zlecania oraz monitoringu zadan wykorzystuje
oprogramowanie posredniczgce QosCosGrid, konieczne jest
wiec rowniez aktywowanie ustugi ,,Globalny dostep QosCos-
Grid” (https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?page-
1d=7078623).

Wiecej informacji: https://docs.cyfronet.pl/display/PLG-
Doc/Nanotechnologie%3A+Portal+Nanomechanika

Wirtualny Akcelerator (platforma dziedzinowa: SynchroGrid)

Ustuga przeznaczona jest przede wszystkim dla
operatoréw oraz osob tworzacych oprogramo-
wanie dla synchrotronu. Dodatkowymi uzyt-
kownikami mogg w przysztosci by¢ prowadzacy
zajecia oraz studenci zaje¢ fizyki akceleratoro-
wej.

W ramach ustugi oferowany jest model sys-
temu sterowania synchrotronu (warstwa Tango)
wraz z podstawowym modelem obliczeniowym
akceleratora. Modele te moga by¢ konfigurowa-
ne w zaleznosci od potrzeb uzytkownika.

Aby skorzystac z ustugi, nalezy miec¢ zatozo-
ne konto w Portalu PLGrid, posiadac certyfikat
gridowy oraz aktywnga ustuge ,,Globalny dostep
UNICORE”. Warto mie¢ rowniez aktywne ustu-
gi potrzebne do obliczen modelu akceleratora:
,Elegant” oraz ,Tracy”.

Wiecej informacji: https://docs.cyfronet.pl/
display/PLGDoc/Synchrogrid%3A+Wirtualny-
+Akcelerator
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Nowe inicjatywy gridow dziedzinowych
w projekcie PLGrid NG

Gridy dziedzinowe to unikalna inicjatywa, pozwalajgca na t3-
czenie wiedzy dziedzinowe] ekspertdw z inzynierig oprogra-
mowania i wsparciem technicznym. Potgczenie takie pozwa-
la na maksymalnie efektywne wykorzystanie infrastruktury
PLGrid przez jej uzytkownikéw. Bezposrednim efektem utwo-
rzenia gridu dla danej dziedziny nauki bedzie nie tylko lepsze
wykorzystanie dostepnych mocy obliczeniowych, ale przede
wszystkim state podnoszenie poziomu naukowego badaczy
danej dyscypliny.

W ramach projektu PLGrid Plus, zrealizowano juz wiek-
sz0$¢ sposréd zaplanowanych domenowo-specyficznych sro-
dowisk dla uzytkownikéw z 13 strategicznych dziedzin nauki.
Cel zostat osiggniety dzieki rozbudowie infrastruktury, rozwo-
jowi zaawansowanych aplikacji i ustug poprzez zapewnienie

ponadregionalnosci proponowanych dziatan oraz ciggtemu
rozwojowi bazy sprzetowej przy zachowaniu wysokiej dostep-
nosci dla uzytkownikdéw.

Sukces projektu PLGrid Plus, a w szczegdlnosci przygoto-
wanych ustug, spowodowat wzrost zapotrzebowania na po-
dobne narzedzia dla innych dziedzin nauki. Dlatego, celem
projektu PLGrid NG jest dostarczenie dedykowanych dziedzi-
nowych ustug obliczeniowych dla 14 nowych grup badaczy z
réznych dyscyplin naukowych — uznanych jako priorytetowe w
Krajowym Programie Badan - i wdrozenie tych ustug w naro-
dowej infrastrukturze obliczeniowe]j PLGrid. Ponizej przedsta-
wiamy wiecej informacji na temat wybranych dwéch gridow
dziedzinowych projektu PLGrid NG.

Gridowe ustugi obliczeniowe z dziedziny ,,Chemia Obliczeniowa”

Informacji na temat ustug i ich zastosowania udzielili nam naukowcy z Wydziatu Chemii Uniwersytetu Jagielloriskiego:

dr hab. Andrzej Eilmes
koordynator gridu
dziedzinowego ,,Chemia
Obliczeniowa”

dr Grzegorz Mazur
wykonawca zadan w
gridzie dziedzinowym

dr Marcin Makowski
wykonawca zadan w
gridzie dziedzinowym

Jaka jest tematyka prac gridu dziedzinowego ,,Chemia Obliczeniowa” w projekcie PLGrid NG?

Grid ,,Chemia Obliczeniowa” ukierunkowany jest na badaczy
wykorzystujacych w swych pracach metody chemii teore-
tycznej i szeroko pojetej chemii obliczeniowej — od symula-
cji klasycznej dynamiki molekularnej do doktadnych obliczen
kwantowochemicznych. Doskonalenie metodologii chemii
teoretycznej, rozwdj oprogramowania oraz zwiekszenie
jego dostepnosci, a takze staty wzrost mocy obliczeniowych
wspotczesnych komputeréw spowodowaty, ze metody che-
mii obliczeniowej staty sie typowym narzedziem badacza
pozwalajgcym na interpretacje wynikow eksperymentdw, a
czasem nawet ich przewidywanie, oraz pomagajagcym w ra-

cjonalnym projektowaniu nowych materiatéw o pozadanych
wtasnosciach. Warto zwrdci¢ uwage, iz przedmiotem zainte-
resowania chemika sg uktady o rozmiarach réznigcych sie o
rzedy wielkosci: od atomdéw i dwuatomowych molekut, po-
przez wieksze czgsteczki az do makroczasteczek (np. biatek
lub polimerdéw), czy uktadow wielu czasteczek (krysztaty, agre-
gaty molekularne, roztwory, warstwy czgsteczek — np. btony
biologiczne). Analogicznie, wsrdd narzedzi chemii teoretycz-
nej s3 metody skrajnie roznigce sie kosztem obliczeniowym.
Badanie konkretnego uktadu wymaga zatem odpowiedniego
doboru metody, a w przypadku zastosowan w biochemii czy
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nanotechnologii, na ogét umiejetnego potfaczenia wielu do-
stepnych metodologii przy budowie ztozonych modeli opisu-
jacych ukfad na réznych poziomach. Dowodem dostrzegania
znaczenia takiego modelowania jest przyznanie w 2013 roku
Nagrody Nobla z chemii za ,,rozwdj wieloskalowych modeli do
opisu ztozonych uktadéw chemicznych”.

Wobec praktycznie nieograniczonej mnogosci interesu-
jacych uktadéw chemicznych oraz mozliwosci modelowania
ich réznorakich wtfasnosci nie powinno by¢ zaskakujace, iz
badacze stosujagcy metody chemii obliczeniowej s3g jedng z
najliczniejszych grup uzytkownikéw Infrastruktury PLGrid — i
jednoczesnie bardzo intensywnie wykorzystujacych zasoby

Infrastruktury. Grupa ta jest bardzo réznorodna: poczgwszy
od studentéw pragnacych wspoméc swoje badania ekspery-
mentalne obliczeniami, poprzez coraz bardziej doswiadczo-
nych badaczy, az do ekspertéw rozwijajgcych metodologie lub
oprogramowanie chemii obliczeniowej. W trakcie realizacji
konczgcego sie projektu PLGrid Plus rozwinieta zostata plat-
forma InSilicoLab for Chemistry, uftatwiajaca uruchamianie
obliczen kwantowochemicznych w Infrastrukturze PLGrid oraz
wspomagajaca sekwencyjne taczenie modeli. Obecnie prace
gridu dziedzinowego w projekcie PLGrid NG ukierunkowane
sg zasadniczo na uzytkownikow o wiekszym doswiadczeniu, a
takze tych, ktorzy prowadzg czasochtonne obliczenia.

Jakie nowe ustugi zostaty zaplanowane do wdrozenia w ramach prac gridu ,,Chemia Obliczeniowa”?

W wyniku prac gridu dziedzinowego powstanie baza danych
spektroskopowych MOOSE (ang. Molecular Optical Spec-
troscopy Database), ktéra bedzie agregowaé doktadne dane
eksperymentalne dotyczace standw wzbudzonych czasteczek
oraz referencyjne wyniki obliczeniowe. Adekwatny opis sta-
néw wzbudzonych jest z jednej strony kluczowy dla badaczy
zajmujacych sie zagadnieniami z zakresu fotochemii czy spek-
troskopii molekularnej, z drugiej stajg oni czesto przed pro-
blemem dokonania racjonalnego wyboru sposréd rozmaitosci
dostepnych metod obliczeniowych (lub ich wariantéw - np.
doboru odpowiedniego funkcjonatu DFT). Aplikacja bazoda-

nowa ma dostarczy¢ im informacji pomocnych w wyborze
sposrod nich takich metod, ktére bedg wystarczajgco doktad-
ne dla rozwigzania ich konkretnego problemu badawczego.
Oprocz tej podstawowej funkcjonalnosci, baza ma stanowic
takze zrédto danych dla naukowcdw tworzgcych narzedzia ob-
liczeniowe, w szczegdlnosci implementujacych i testujacych
nowe metody obliczeniowe. Zamierzamy rowniez sprzgc two-
rzong ustuge ze srodowiskiem InSilicoLab for Chemistry, aby
wykorzystac jej potencjat jako systemu ekspertowego oraz
utatwié proces przygotowywania obliczen.

Baza danych spektroskopowych
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Czy dziatania w ramach gridu ,,Chemia Obliczeniowa” przyniosg rowniez jakies korzysci dla badaczy

prowadzacych dtugotrwate obliczenia?

Mimo ustawicznego zwiekszania sie szybkosci procesoréw
oraz doskonalenia oprogramowania (implementacja wydaj-
niejszych metod) widzimy, ze zapotrzebowanie na czas obli-
czeniowy ze strony chemikéw nie tylko nie maleje, ale syste-
matycznie wzrasta. Zjawisko to mozna okresli¢ popularnym
powiedzeniem ,apetyt rosnie w miare jedzenia”. Zwiekszajgca
sie moc obliczeniowa dostepna dla naukowcéw zacheca do
podejmowania ambitniejszych wyzwan — badania uktaddéw
wiekszych niz byto to mozliwe do tej pory oraz stosowania do-
ktadniejszych (lecz bardziej kosztownych) metod. Rozmaitos¢
i ztozonos$¢ natury dostarczy zajecia kolejnym pokoleniom
badaczy, zatem przyspieszenie obliczen bedzie zawsze aktual-
nym wyzwaniem.

Ograniczenia natury fizycznej powodujg, ze zwiekszenie
wydajnosci systemow obliczeniowych uzyskuje sie obecnie
gtéwnie nie poprzez przyspieszenie pracy elementarnych
jednostek obliczeniowych, zwanych popularnie rdzeniami, a
przez zwiekszenie ich liczby. Jakkolwiek ten trend jest widocz-
ny we wszystkich uktadach, specyfika grafiki komputerowe;j
spowodowata, ze najbardziej zaawansowane w tym wzgle-
dzie sg karty graficzne (ang. Graphics Processing Unit, GPU).
W przeciwienstwie do typowych procesoréw (ang. Central
Processing Unit, CPU), zawierajacych kilka do kilkudziesieciu
rdzeni, karty graficzne zbudowane s3 z kilkuset do kilku tysie-
cy rdzeni. Dlatego tez za przetomowe nalezy uznac rozszerze-
nie funkcjonalnosci GPU umozliwiajgce wykonywanie na nich
obliczen dowolnego rodzaju, a nie jedynie takich, ktére stuzg

do generowania grafiki komputerowej. To podejscie, nazywa-
ne General Purpose computing on Graphics Processing Units
(GPGPU), umozliwia znaczace przyspieszenie obliczert nauko-
wych poprzez wykorzystanie duzej mocy obliczeniowej nowo-
czesnych kart graficznych.

Oczywistym problemem kazdej nowej architektury jest
ograniczona dostepnos$¢ oprogramowania umozliwiajgcego
wykorzystanie jej mozliwosci. Na szczesdcie, potencjat drzemia-
cy w kartach graficznych spowodowat ich duza popularnosé¢ w
centrach obliczeniowych, co pociggneto za sobg szybki rozwdj
aplikacji naukowych wykorzystujagcych nowe uktady. Wérod
nich znajduje sie TeraChem, pakiet do obliczert kwantowoche-
micznych przeznaczony do uruchamiania na kartach graficz-
nych firmy Nvidia. Pozwala on na wyrazne, nawet kilkunasto-
krotne, przyspieszenie niektorych typowych obliczen.

Niestety, uruchamianie nowego oprogramowania, na
dodatek wykorzystujgcego nietypowe uktady obliczeniowe,
oznacza koniecznos¢ nie tylko opanowania przez uzytkowni-
ka innego formatu danych wejsciowych, ale tez specyficznego
sposobu uruchamiania obliczen. Dlatego, aby utatwi¢ uzyt-
kownikom wykorzystanie dostepnej w klastrze Zeus mocy ob-
liczeniowej, opracowujemy rozszerzenie platformy InSilicoLab
for Chemistry o funkcjonalnos¢ umozliwiajgcg prowadzenie
obliczen kwantowochemicznych z wykorzystaniem kart gra-
ficznych. Utatwi to uzytkownikom rozpoczecie pracy z nowym
dla nich oprogramowaniem.

W jaki sposéb Infrastruktura PLGrid bedzie wykorzystana w pracach zwigzanych z chemia

obliczeniowa?

W ACK Cyfronet AGH dostepny jest klaster Zeus GPGPU skta-
dajacy sie z maszyn wyposazonych w przeznaczone do obli-
czen naukowych karty GPU Nvidia — w sumie ponad 200 kart.
Uzytkownicy mogg korzysta¢ na nim z szeregu programow, w

Zeus GPGPU

tym pakietu TeraChem do obliczert kwantowochemicznych -
obecnie poprzez system kolejkowy. Poszerzenie funkcjonalno-
Sci portalu InSilicoLab for Chemistry o wsparcie obliczer na
GPGPU zacheci uzytkownikéw gridu do skorzystania z mozli-
wosci, jakie stwarzajg karty graficzne, pomagajgc w ten spo-
sob lepiej wykorzystac potencjat klastra Zeus GPGPU.

Przyspieszenie obliczen z uzyciem GPU ma oczywiste zna-
czenie dla uzytkownika — krdécej czeka on na wyniki, zatem
moze szybciej rozwigzac¢ postawiony problem lub w tym sa-
mym czasie zbada¢ wiecej uktadow. Warto jednak zwrécic¢
uwage na nieco mniej oczywistg strone zagadnienia, a istotng
z punktu widzenia infrastruktury: dzieki wykorzystaniu kart
graficznych wynik mozemy otrzymac nie tylko szybciej, ale i
przy mniejszym zuzyciu energii elektrycznej. O ile ,zwykty”
uzytkownik nie zaprzata sobie gtowy takimi szczegdtami, o
tyle zmniejszenie zapotrzebowania na energie jest wazne dla
centrow komputerowych, nieustannie stojgcych przed pro-
blemem dostarczenia mocy niezbednej do zasilenia sprzetu, a
pdzniej odprowadzenia wytworzonego ciepta. Oprécz aspektu
»lokalnego”, dla centrum obliczeniowego, mozna dostrzec tez
aspekt globalny — potrzebujemy rozwigzan ograniczajgcych
zuzycie energii przez nasza cywilizacje. Mozemy sie wiec po-
kusi¢ o stwierdzenie, ze skuteczne wykorzystanie kart graficz-
nych do przyspieszania obliczert naukowych pomaga chroni¢
srodowisko.

str. 10

PLGrid Newsletter (grudzien 2014)



Gridowe ustugi obliczeniowe z dziedziny ,,eBalticGrid”

Informacji na temat ustug i ich zastosowania udzielili nam naukowcy z Instytutu Oceanologii PAN w Sopocie:

Jaromir Jakacki
koordynator

Michat Przyborski
specjalista analityk

Artur Nowicki
specjalista analityk

Anna Przyborska
specjalista analityk

Jakie zagadnienia sg przedmiotem Waszych badan i prac w projekcie PLGrid NG ?

W ramach badan i prac w PLGrid NG planujemy udostepnic
mozliwosci, na jakie pozwala modelowanie numeryczne pro-
cesow wielkoskalowych w Morzu Battyckim. Rozwdj technolo-
gii informatycznych spowodowat bardzo szybki rozwdéj modeli
numerycznych, polegajacy przede wszystkim na zwiekszeniu
rozdzielczosci, z czym zwigzane sg modyfikacje parametryzacji
stosowanych w modelach. 10-20 lat temu pozioma rozdziel-
czo$¢ modeli o skali globalnej byta rzedu jednego stopnia, co
odpowiada odlegtosci okoto 120 km, i byta traktowana jako
wysoka rozdzielczos$¢. Obecnie jako standard w skali globalne;j
przyjmuje sie 1/10 stopnia. Wzrost mocy obliczeniowych aktu-
alnie dostepnych maszyn cyfrowych pozwala na wykonywanie

tego typu obliczen w trybie operacyjnym. Gtéwnym celem na-
szych prac jest dostarczenie uzytkownikom wynikéw potgczo-
nych modeli lodu i oceanu dla Battyku.

Rezultaty dziatania takiego uktadu modeli to nic innego jak
stan fizyczny Battyku, czyli trojwymiarowe rozktady tempe-
ratury, zasolenia oraz prgddéw, wysokosci powierzchni morza
oraz poziomu zlodzenia. Powyzsze parametry bedg obliczane
w trybie operacyjnym (inaczej méwigc, przygotowana zosta-
nie prognoza stanu Battyku — uzytkownik bedzie miat dostep
do wynikow modelu 24 godziny wstecz oraz 48 godzin do
przodu).

Zasolenie powierzchni dla wybranego, powiekszonego obszaru Battyku
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Struktura modelu jest bardzo skomplikowana. Obecnie
nie istnieje model hydrodynamiczny Battyku udostepniony
jako tzw. open source. Dodatkowo, struktura modelu wymaga
dostepu do wieloprocesorowych jednostek obliczeniowych,
takich jak klastry lub superkomputery. W zwigzku z tym, licz-
ba o0séb potrafigcych wykorzystywac takie modele jest w skali

kraju bardzo ograniczona. Udostepnienie takiej struktury uzyt-
kownikom pozwoli na wykonywanie analiz bez koniecznosci
poznawania nietrywialnej struktury modelu. Warto dodag, iz
w naszym przypadku rozdzielczos¢ pozioma modelu wynosi
okoto 2,3 kilometra (doktadnie 1/48 stopnia), natomiast pio-
nowa to 5 metréw dla prawie catego Battyku.

Jakie narzedzia i ustugi beda opracowywane w ramach Infrastruktury PLGrid, aby rozwigza¢

powyisze zagadnienia i problemy?

Elementem, ktéry pozwoli potencjalnym uzytkownikom na
dostep do wynikéw modelu, bedzie portal internetowy. Jed-
nak jest to wytacznie koricowy, najbardziej zauwazany przez

uzytkownikéw element budowanej struktury. Cato$¢ mozna
przedstawi¢ jako:

1. Przygotowanie danych atmosferycznych (obecnie sami skonfigurowalismy wtasny model prognostyczny,
ktéry pracuje raz na dobe, natomiast docelowo planowane jest uzycie danych z innej, obecnie tworzo-

nej, ustugi dziedzinowej).

Uruchomienie prognozy modelu Battyku.

ukhwnN

PHP i JavaScript.
6. Udostepnienie wybranych danych do pobrania.

Dane wysokosci powierzchni morza z Géteborga, uzywane jako warunek brzegowy.

Wprowadzenie wynikdéw do bazy danych PostgreSQL z rozszerzeniem PostGIS.
Udostepnienie wynikow oraz pewnych operacji na nich uzytkownikom poprzez portal oparty na jezyku

Co bedzie wynikiem prowadzonych prac? Co umozliwig wyniki i rozwigzania uzyskane dzieki
wspotpracy realizowanej w ramach projektu PLGrid NG?

Jak juz wczesniej wspomnieliSmy, w wyniku prac powstanie
portal zawierajacy prognoze stanu fizycznego Battyku. Wyniki
beda mogty by¢ wykorzystywane przez pracownikéw nauko-
wych zajmujgcych sie oceanografig. Bedg mogty takze stuzy¢
jako pomoc naukowa dla studentéw. W sezonie urlopowym
bedzie mozna sprawdzi¢ temperature wody oraz czy nie wy-

stgpi ochtodzenie wody w wyniku dziatan innych czynnikéw
niz temperatura powietrza. ldgc dalej, bardzo istotne s3 in-
formacje o zlodzeniu w pétnocnej czesci Battyku i prawdopo-
dobnie bedzie zainteresowanie w uzyskaniu tego typu danych.
Struktura pragdéw mogtaby by¢ natomiast wykorzystywana do
optymalizacji tras statkow.

Rozktad temperatury powierzchniowej Battyku.
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Zmiany temperatury dla okreslonego punktu.

W jaki sposob Infrastruktura PLGrid bedzie wykorzystana do prac prowadzonych w opisanych

zagadnieniach zwigzanych z eBalticGrid?

Bez Infrastruktury PLGrid niemozliwe bytoby wykonanie pro-
jektu. Wszystkie obliczenia bedg wykonywane przy uzyciu za-
sobdéw PLGrid. Sktadowanie danych tez bedzie sie odbywato
wewnatrz tej infrastruktury informatycznej. Dane meteorolo-

giczne beda dostarczane w ramach obecnie opracowywanej
ustugi ,,Meteorologia”. Serwery obstugujace portal, Postgre-
SQL, PHP i JavaScript beda réwniez pracowaty w ramach in-
frastruktury.

Konferencja CGW Workshop w Krakowie

CGW Workshop jest uznang, miedzynarodowg konferencjg,
gromadzacga corocznie okoto 150 uczestnikdow. Tematyka kon-
ferencji obejmuje: nowe technologie informatyczne z zakre-
su obliczen wielkiej skali, obliczenia w chmurze i, tradycyjnie,
gridy komputerowe. Konferencja CGW’14 odbyta sie w dniach

27 — 29 pazdziernika w Auli Gtéwnej AGH i salach Katedry In-
formatyki AGH. Obejmowata prezentacje zaproszonych wy-
ktadowcow, prezentacje uczestnikéw oraz plakaty — w sumie
ok. 65 referatow (w tym 24 dotyczace prac realizowanych w
ramach projektow PLGrid Plus, PLGrid NG i PLGrid Core).
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W ramach przeprowadzonego konkursu na najlepszy plakat CGW’14, sposrdd 26 zgtoszonych prezentacji plakatowych, zostaty
wyfonione do nagrody dwa plakaty (lI. i Ill. miejsce) prezentujgce rezultaty prac w ramach projektu PLGrid Plus:

I.  The Performance of the Czech National Grid Infrastructure after Major Reconfiguration of Job Scheduling
System, D. Klusacek and S. Toth

Il.  Autoconfiguration of Remote Desktop Clients for Cloud-Based, Secure and Interactive Visualization,
D. Harezlak and M. Bubak

Ill. A Novel Environment for Simulation of Quantum Computing, J. Patrzyk, B. Patrzyk, K. Rycerz, and M. Bubak

Nagrodzone prezentacje posterowe oraz wiecej informacji o tegorocznym programie mozna znalez¢ na stronie
konferencji http://www.cyfronet.krakow.pl/cgw14/programme.html|

Kolejna, pietnasta edycja konferencji CGW zaplanowana jest na
26 — 28 pazdziernika 2015.

Zapraszamy!

CVFRO(. CGW Workshop jest organizowany przez ACK Cyfronet AGH
we wspotpracy z Katedrg Informatyki AGH

Konsorcjum PL-Grid

Newsletter zostat opracowany we wspotpracy z Partnerami Konsorcjum PL-Grid.

Projekty PLGrid Plus, PLGrid NG i PLGrid Core sq wspdtfinansowane ze Srodkow
Europejskiego Funduszu Rozwoju Regionalnego w ramach Programu Operacyjnego
Innowacyjna Gospodarka
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