( 1973/2023

1t CYFRONET

Akademickie Centrum Komputerowe

CYFRONET AGH

|
W TR T I

k= =TI S

4 s | Ll Uit -
e g - &




ACK CYFRONET AGH jest jednostka wiodaca, ustanowiona przez Komitet Badan Naukowych,
w zakresie eksploatacji i rozbudowy komputeréow duzej mocy (KDM) oraz miejskiej akademickiej
sieci komputerowej (MAN). CYFRONET jest koordynatorem Programu PLGrid oraz uznanym
przez NCBiR Centrum Kompetencji w zakresie rozproszonych infrastruktur obliczeniowych typu
gridowego i chmurowego.



Szanowni Panstwo!

W roku 2023 Cyfronet obchodzi jubileusz 50-lecia swojej dziatalnosci. Przez te
piecdziesiat lat stuzyliSmy polskiej nauce poprzez udostepnianie zasobéw oblicze-
niowych i sieciowych oraz pomoc w ramach posiadanych kompetencji. Byt to czas
niezwykle wielkich przetoméw technologicznych, ktére umozliwity prowadzenie
badan naukowych w coraz to bardziej zaawansowany sposéb. Zmienita sie rola
komputeréw: z maszyn dostepnych tylko w wybranych specjalizowanych jednost-
kach staty sie powszechnie dostepnymi i wszechobecnymi narzedziami informa-
tycznymi. Rowniez w Cyfronecie nastapito wiele niezwykle waznych zmian. Jed-
nak istota naszej dziatalnosci, nasza misja, ktéra spetniamy przez te wszystkie lata,
pozostata taka sama. Wspieramy nauke, innowacyjna gospodarke i spoteczeristwo

informacyjne dostarczajac moc obliczeniowa, systemy sktadowania danych, ustugi sieciowe, oprogramowanie oraz pomagajac
i przekazujac specjalistyczna wiedze. Traktujac potrzebe zmian jako naturalny ciag zdarzen nie tylko w nauce, stale pracuje-
my nad modyfikacja oferowanych ustug poprzez stosowanie najnowszych rozwiazan technologicznych, a te w informatyce sa
ciagiem nieustajacych radykalnych zmian.

Lata 2021-2022 przyniosty kilka znaczacych owocéw naszych statych staran o zapewnienie polskiej nauce jak najlepszych
mozliwosci obliczeniowych. Uruchomilismy dwa nowe superkomputery: Aresa i Athene, ktéra stata sie najszybszym super-
komputerem w Polsce. Konfiguracja Atheny obejmuje serwery z procesorami AMD EPYC oraz karty NVIDIA z procesorami
GPGPU A100. Dzigki tym zasobom teoretyczna moc obliczeniowa Atheny wynosi 7,7 PetaFlopsa, a na potrzeby obliczen
Al to moc obliczeniowa niemalze 240 PetaFlopséw!

W czerwcu 2022 roku po raz pierwszy w historii na liscie TOP500 najszybszych superkomputeréw znalazty sie jednoczesnie
3 maszyny z jednego polskiego centrum obliczeniowego. Sa to dziatajace w Cyfronecie: Athena (miejsce 105), Ares (290)
i Prometheus (475). Superkomputery z Cyfronetu zajety réwniez wysokie miejsca na liscie Green500 najbardziej efektywnych
energetycznie superkomputerow — na czele z Atheng na prestizowym 9. miejscu. Jednoczesnie wspélnie z partnerami two-
rzacymi kierowane przez Finlandie konsorcjum LUMI $wietowalismy uzyskanie na liscie TOP500 przez superkomputer LUMI
trzeciego miejsca na Swiecie i pierwszego w Europie. To niezwykle wazne osiagniecie, bowiem polscy naukowcy uzyskali
mozliwos¢ wykonywania obliczen na superkomputerze z ,najwyzszej Swiatowej pétki”. Dostep do LUMI odbywa sie za po-
$rednictwem portalu programu PL-Grid, ktéry koordynuje Cyfronet.

Dodatkowo, Europejskie Wspdlne Przedsiewziecie w Dziedzinie Obliczen Wielkiej Skali (EuroHPC JU) wytypowato Polske
jako miejsce na instalacje systemu superkomputerowego nowej generacji, jako czesci pan-europejskiej infrastruktury prze-
twarzania danych. Superkomputer w skali mid-range o mocy przynajmniej kilkukrotnie przewyzszajacej moc Atheny zostanie
zainstalowany juz pod koniec 2023 roku. Operatorem bedzie ACK Cyfronet AGH, co potwierdza uznanie naszych kompetencji
w zakresie HPC (High Performance Computing) na arenie miedzynarodowe;j.

Jakie wyzwania stana przed $wiatem w ciagu kolejnych 50 lat? Cze$¢ z nich, jak sprawy energetyki, zwiazane z ochrona
Srodowiska i zagrozeniami antropogenicznymi, mozemy juz zarysowa¢ obecnie. Inne pojawia sie niespodziewanie. Jednak
doswiadczenie potwiecza naszej dziatalnosci pokazuje, ze bez wzgledu na panujace wokét warunki, kluczowa jest wspétpra-
ca oparta na zaufaniu i wzajemnym zrozumieniu. Dlatego w imieniu Cyfronetu dzigkuje Panstwu za ostatnie 50 lat owocnej
wspotpracy i zapraszam do dalszych wspélnie podejmowanych dziatan!

Z wyrazami szacunku

Prof. Kazimierz Wiatr
Dyrektor ACK Cyfronet AGH
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RADA UZYTKOWNIKOW

Kadencja 2021-2024

prof. dr hab. Marek Jarnicki Uniwersytet Jagiellonski
Przewodniczacy
prof. dr hab. Tadeusz Lesiak Instytut Fizyki Jadrowej PAN

Zastepca Przewodniczacego

mgr Jakub Badowski Instytut Nafty i Gazu
Paristwowy Instytut Badawczy
prof. dr hab. inz. Marek Gorgon Akademia Gérniczo-Hutnicza
mgr inz. Jarostaw Gorski Akademia Wychowania Fizycznego
dr Robert Grybo$ Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN
prof. dr hab. Tomasz Hachaj Uniwersytet Pedagogiczny
prof. dr hab. inz. Marek Kisiel-Dorohinicki Akademia Gérniczo-Hutnicza
mgr inz. Mariusz Kwinta-Pudetko Uniwersytet Rolniczy
mgr inz. Wojciech Majka Uniwersytet Jagiellonski Collegium Medicum
mgr inz. Tomasz Masier Instytut Ekspertyz Sadowych
ks. dr Roman Mazur SDB Uniwersytet Papieski Jana Pawta Il
mgr Pawel Miklaszewski Akademia Muzyczna

Akademia Sztuk Pieknych
Akademia Sztuk Teatralnych

dr Wojciech Palacz Uniwersytet Jagielloriski
prof. dr hab. Dariusz Put Uniwersytet Ekonomiczny
mgr Elzbieta Tomczyk Sie¢ Badawcza tukasiewicz

Krakowski Instytut Technologiczny

mgr inz. Dariusz Zelasko Politechnika Krakowska
Z-ca Dyrektora Jacek Barski Urzad Marszatkowski Wojewddztwa Matopolskiego
Dyrektor Pawet Schmidt Urzad Miasta Krakowa
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Athena — mocne wsparcie dla obliczen
naukowych

Athena osiaga teoretyczng moc obliczeniowa ponad 7,7 PetaFlopséw (7709 TeraFlopséw), co za-
pewnito maszynie zajecie 105 miejsca w czerwcu 2022 r. na liscie TOP500 oraz sprawia, ze jest
to obecnie najszybszy superkomputer w Polsce. Zainstalowany w 2021 roku w Cyfronecie system
ma dostarczy¢ polskiemu srodowisku naukowemu i gospodarce najnowoczesniejszych zasobéw ob-
liczeniowych opartych o procesory i akceleratory GPGPU najnowszej generacji wraz z niezbednym
podsystemem sktadowania danych opartym o bardzo szybkie pamieci flash. Konfiguracja Atheny obej-
muje: 48 serweréw z procesorami AMD EPYC i 1 TB pamieci RAM (w sumie 6144 rdzenie obliczenio-
we CPU) oraz 384 karty GPGPU NVIDIA A100.
Niezbednym elementem umozliwiajacym wyko-
Athena w liczbach rzystanie tak duzej mocy obliczeniowej w efektyw-
ny sposob jest zapewnienie wysokowydajnej sie-

Liczba rdzeni obliczeniowych 6 144
ci wewnetrznej superkomputera (Infiniband HDR

Liczba kart z procesorami g"aﬁélz"(‘;)’;’lj 384 o przepustowosci 4 x 200 Gb/s na serwer) oraz
bardzo szybkiego podsystemu dyskowego. Jest on
Moc obliczeniowa 7,7 PFlops zbudowany w oparciu o otwarte oprogramowanie
Lustre, uzywane réwniez w systemach dyskowych

Ranking TOP500 najszybszych 105 lok Y . . y y Y
komputeréw $wiata (czerwiec 2022) Okata superkomputeréw Ares i Prometheus, oraz dedyko-

wane serwery dyskowe wyposazone w pamieci flash
w standardzie NVMe. System zostat zainstalowany
w istniejacym centrum danych Cyfronetu oraz zintegrowany z infrastruktura PLGrid.

Tego typu infrastruktura wychodzi naprzeciw potrzebom uzytkownikéw superkomputeréw Cyfro-
netu, ktérzy wykorzystuja infrastrukture obliczeniowa zaréwno do wykonywania standardowych
wysokowydajnych symulacji naukowych (HPC), jak i do aplikowania metod sztucznej inteligencji
(Al) i uczenia maszynowego (ML) w badaniach z zakresu medycyny, farmakologii, biologii, che-
mii, fizyki oraz wielu innych dziedzin nauki. Moc obliczeniowa Atheny dla obliczen Al to prawie
240 PetaFlopsow!

Spodziewanym efektem dostarczenia specjalizowanych zasobéw obliczeniowych Atheny bedzie
poszerzenie zakresu prowadzonych prac badawczych, mozliwos¢ podejmowania zaawansowa-
nych symulacji i analiz oraz zwiekszenie mozliwosci przetwarzania sptywajacych w sposéb ciagty
danych z laboratoriéw z catego swiata. Bezposrednim spodziewanym efektem prowadzonych prac
beda artykuty i opracowania naukowe, patenty, a w dalszej perspektywie nowatorskie rozwiaza-

nia, ktére moga by¢ podstawa dla powstawania nowych rozwiazan w gospodarce.
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Ares — w kierunku krotszego czasu obliczen

W roku 2021 zostat uruchomiony w Cyfronecie superkomputer Ares. Jest on zbudowany z serweréw obliczeniowych z pro-

cesorami firmy Intel (model Xeon Platinum), podzielonych na trzy grupy:

e 532 serwery wyposazone w 192 GB pamigci RAM,
e 256 serwerdow wyposazonych w 384 GB pamieci RAM,

e 9 serweréw, kazdy posiadajacy 8 kart NVIDIA Tesla V100.

. Sumaryczna, teoretyczna wydajnos¢ czesci CPU to

A M e ponad 3,5 PFlops, a czesci GPU to ponad 500 TFlops.
Liczba rdzeni obliczeniowych 37 824 Aresa wspomaga réwniez system dyskowy o pojem-
Pamieé operacyjna | 147,7 T8 nosci ponad 11 PB. Do przesytania danych uzywana
jest siec typu InfiniBand EDR. Superkomputer posiada

Liczba kart z procesorami graficznymi

GPCPU 72 37 824 rdzenie obliczeniowe oraz 147,7 TB pamieci
RAM. Zostat tez wyposazony w system chtodzenia
Moc obliczeniowa 4 PFlops ciecza.
Ranking TOP500 najszybszych 290 lokata Ares stanowi uzupetnienie zasobéw obliczenio-

komputeréw swiata (czerwiec 2022) i )
wych Cyfronetu poprzez dostarczenie nowszej ge-

neracji procesoréw i serweréw z wieksza iloscia
pamieci. Umozliwi to skrécenie czasu obliczert zadan naukowych oraz zaadresowanie probleméw, ktére do tej pory nie
mogty by¢ uruchamiane w duzej skali ze wzgledu na niewystarczajaca ilos¢ pamieci. Dodatkowo, umiejscowienie Aresa

w innej geograficznie lokalizacji niz Prometheus gwarantuje zachowanie ciagtosci Swiadczenia ustug obliczeniowych.
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Prometheus — PetaFlops’owa moc

Bardzo szybko nastepujace zmiany w $wiecie nauki wptywaja na tempo rozwoju zaplecza informatycznego, oferowanego
naukowcom przez Cyfronet. Rosnace coraz wyrazniej zapotrzebowanie srodowisk naukowych na moc obliczeniowa i coraz
wieksze magazyny danych jest wyraznie zauwazalne ze strony dziedzin niemalze tradycyjnie zwiazanych z Komputerami
Duzej Mocy: chemii, fizyki, astronomii, szeroko rozumianych nauk o zyciu oraz dziedzinach im pokrewnych. Astronomia,
astrofizyka czy fizyka przestrzeni kosmicznej z jednej strony opieraja sie na akwizycji i analizie danych, a z drugiej na
ztozonych symulacjach komputerowych. Nauki biologiczne, chemiczne, medyczne, jak i wyzej wymienione, cechuja sie
dynamicznym rozwojem oraz wprowadzaniem nowych, coraz bardziej wyrafinowanych metod badawczych, np. technik
molekularnych opierajacych sie na wysokowydajnym sekwencjonowaniu DNA. Multidyscyplinarna dziedzina, jaka jest me-
dycyna, mierzy sie z wieloma czasochtonnymi analizami, m.in. genomu ludzkiego. W efekcie wzrasta zapotrzebowanie
na automatyczne zbieranie, przechowywanie i analizowanie sygnatéw oraz obrazéw biomedycznych, a do realizacji tych
proceséw niezbedne staja sie zasoby superkomputerowe. Mozliwos$¢ powiazania ze soba wielu unikatowych danych, to jest
danych klinicznych, genetycznych oraz srodowiskowych i spotecznych, niesie ze sobg wiele korzysci, ale i tu konieczne s3

dedykowane ustugi, ktére moga zaoferowac jedynie centra superkomputerowe.

To wiasnie z tego

typu zadaniami mie-

o )m‘ WETl rzy sie Prometheus
: -—-F]gr' EEEE e — najszybszy polski

— — g — | —— — —

T superkomputer. Jako
W, e %
e ﬂ\'—"-——- RN 0% nastepca Zeusa, zo-
m AN

stat wlaczony do in-

frastruktury PLGrid
i nieodptatnie stuzy
naukowcom, takze
w ramach miedzynarodowych projektéw badawczych. Wykorzystanie superkomputera obejmuje: analize wynikéw badan,
symulacje numeryczne, przetwarzanie danych z sieci, zaawansowane wizualizacje oraz réwnolegta analize ogromnych zbio-

réw danych (big data).

Prometheus skfada sie z ponad 2239 serweréw platformy HP Apollo 8000, potaczonych superszybka siecia InfiniBand FDR
o przepustowosci 56 Gbit/s. Superkomputer posiada 53 748 rdzeni obliczeniowych (procesoréw Intel Haswell oraz Intel Skylake) oraz
283,5 TB pamieci operacyjnej w technologii DDR4. Zostat wyposazony w dwa systemy plikéw o tacznej pojemnosci 10 PB oraz bardzo
duzej szybkosci dostepu wynoszacej 180 GB/s. Prometheus jest réwniez wyposazony w 144 karty NVIDIA z procesorami graficznymi
GPGPU Tesla K40 XL oraz w 32 karty NVIDIA Tesla V100. Teoretyczna moc obliczeniowa superkomputera to 2,7 PFlops (PetaFlops)!

Co wazne, dzieki innowacyjnej technologii bezposredniego chfodzenia ciecza procesoréw i modutéw pamieci operacyjnej, Pro-
metheus zaliczany jest do najbardziej energooszczednych systeméw obliczeniowych tej klasy na Swiecie. Zostato to osiagniete
dzieki wykorzystaniu do chfodzenia mikroprocesoréw cieczy o temperaturze 28°C, do wychtodzenia ktérej w naszym klimacie
wystarcza tzw. dry-coolery, zamiast konsumujacych duze iloéci energii elektrycznej generatoréw wody lodowej oraz klasycznych
klimatyzatoréw technologicznych. Dzieki zastosowaniu chfodzenia ciecza, elementy elektroniczne pracuja w nizszych niz zwykle
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temperaturach, co pozytywnie wptywa nie tylko na ich mniej-

Prometheus w liczbach
sza awaryjnos¢, ale takze pozwala uzyska¢ wydajnosé o ponad

5% wieksza niz dla analogicznej instalacji opartej na klasycznym Liezion el dllezenionyen 58 743

chtodzeniu powietrzem. Ponadto, chtodzenie ciecza umozliwia Pamiec operacyjna 283,5TB
osiagniecie ekstremalnie wysokiej gestosci instalacji — 144 ser- Liczba kart z procesorami graficznymi o
weréw obliczeniowych, dzieki czemu wazaca ponad czterdzie- GPGPU

Sci ton cze$¢ obliczeniowa Prometheusa miesci sie w zaledwie Moc obliczeniowa 2,7 PFlops
dwudziestu szafach. Ma to istotny wplyw takze na wewnetrzng Rank’ing’TQPSOO najszybszych P
transmisje danych, bowiem odlegtosci potaczen sa tu krytyczne. komputeréw $wiata (czerwiec 2022)

Caty system obliczeniowy, wraz z niezbednymi elementami
towarzyszacymi, w tym m.in. systemem gwarantowanego zasilania z dodatkowym agregatem pradotwé6rczym oraz nowo-
czesnymi systemami klimatyzacji technologicznej i gaszenia gazem, zostat zainstalowany w nowoczesnym Centrum Przetwa-

rzania Danych (Data Center) Cyfronetu, specjalnie przy-
stosowanym do eksploatacji Prometheusa. Architektura superkomputera Prometheus

Prometheus po raz kolejny znalazt sie w zestawieniu 500
najszybszych komputerow $wiata (lista TOP500, edycja
z czerwca 2022 r) zajmujac 475 miejsce, jako jeden
z pieciu superkomputeréw z Polski.

Partycja GPU G "

Moc obliczeniowa: 2654 TFLOPS

Poniewaz zastosowany w superkomputerze Zeus podziat

o

=
=
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=

o
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na partycje o r6znej funkcjonalnosci zostat bardzo dobrze
wykorzystany przez uzytkownikow, architektura super-

i $HOME $ARCHIVE $SCRATCH
| 1078 5PB 5PB
|

Zasohv dvskowe

komputera Prometheus sktada sie réwniez z kilku klas

weztéw o zréznicowanym przeznaczeniu:

e klasycznej partycji ogélnego przeznaczenia z wydajnymi dwuprocesorowymi weztami obliczeniowymi (Intel Xeon
E5-2680v3 Haswell i Intel Xeon Gold 6128),

e zestawu serwerow wyposazonych w akceleratory graficzne GPGPU NVIDIA Tesla K40 XL,

e partycji akceleracyjnej wyposazonej w zestaw urzadzen uzupetniajacych konfiguracje Prometheusa o kilka ro-
dzajow akceleratoréw (m.in.: karty GPGPU — NVIDIA K80, karty Intel Xeon Phi 7120P oraz karty Nallatech
z uktadami FPGA Altera Stratix V: P395-AB2-330A-30 i P395-D8-330A-30),

e partycji dedykowanej dla obliczen zwiazanych ze sztuczna inteligencja, wyposazonej w akceleratory graficz-
ne GPGPU NVIDIA Tesla V100. Warto wspomnie¢, ze partycja ta stanowi system o mocy obliczeniowej ponad
4 PFlops dla operacji tensorowych i 256 TFlops dla standardowych obliczer wykonywanych na liczbach podwéjnej
precyzji, co czyni go najszybszym dedykowanym rozwiazaniem dla sztucznej inteligencji dostepnym dla potrzeb
nauki w Polsce.

Dzieki uruchomieniu superkomputera Prometheus uzytkownicy otrzymali ponad siedmiokrotnie wieksze mozliwosci w po-
réwnaniu z wczeéniej wykorzystywanym Zeusem. Znacznie wydajniejsze procesory, szybsza sie¢ potaczerr wewnetrznych
oraz wieksza iloS¢ pamieci operacyjnej pozwalaja realizowac obliczenia w skali niemozliwej do osiagniecia na wczesniej-
szych zasobach Cyfronetu.
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Zeus — ponad 60 000 lat obliczen

Nieprzerwanie od roku 2008 w Cyfronecie dziata superkomputer

Architektura superkomputera Zeus Zeus — dtugoletni lider wydajnosciowy rankingéw najszybszych
systemdw obliczeniowych w Polsce. Superkomputer ten posiada

m aktualnie 25 468 rdzeni obliczeniowych o tacznej teoretycznej

mocy obliczeniowej 374 TFlops, 60 TB pamieci operacyjnej RAM

Partycla Pertyds Partyelh oraz pamie¢ dyskowa o pojemnosci 2,3 PB. Wyposazony dodat-
cre e il kowo w ponad 200 kart GPGPU, stanowi bardzo duze wsparcie

dla obliczers wykonywanych przez spotecznosci naukowe.
Moc ohlu:zenlowa 374 TFIops

Od momentu instalacji Zeus nieprzerwanie notowany byt na liscie

$HOME SWORK $SCRATCH i TOP500, najszybszych superkomputeréw éwiata (12 razy), zajmu-
1078 600 TB 500 T8 {

i jac bardzo wysokie miejsca: cztery razy w pierwszej setce, a naj-

Zasoby dyskowe _ | wyzej — na 80 pozycji. Zeus byt 10-krotnie najszybszy w Polsce.

Monitoring

Architektura

Zeus jest heterogenicznym superkomputerem obliczeniowym. Sktada sie z czterech klas weztéw,
zr6znicowanych pod wzgledem architektury zasobéw obliczeniowych, specjalnie dostosowanych
do wymagari srodowisk naukowych:

o klasycznego klastra serweréw obliczeniowych, z wysoko wydajnymi weztami CPU
wyposazonymi w dwa procesory Intel Xeon i 16-24 GB pamieci na wezet,

e klastra serweréw z duza iloSciag pamieci — ztozonego z weztéw z czterema procesorami
AMD Opteron i 256 GB pamieci na wezel,

e zestawu serweréw wyposazonych w akceleratory GPGPU (procesory Intel Xeon i karty
NVIDIA M2050 oraz karty NVIDIA M2090) i FPGA (moduty Pico Computing M-503
z uktadami Xilinx Virtex-6 LX240T),

e ,wirtualnego” komputera SMP z duzg iloscia pamieci wspotdzielonej, wykorzystujacego
dodatkowe oprogramowanie vSMP firmy ScaleMP, ktére pozwala na uruchamianie ma-

szyn posiadajacych do 768 rdzeni i 6 TB pamieci RAM.

Zréznicowanie rodzajow weztéw umozliwia dopasowanie aplikacji uzytkownikéw do sprzetu,

ktory jest najlepiej dobrany do cech i specjalnych wymagan tych aplikacji. Na przyktad, grupa



KOMPUTERY DUZEJ] MOCY

klasycznych weztéw CPU jest najczesciej wykorzystywana do realizacji szeregowych i réwno-

legtych (MPI) zadan obliczeniowych, podczas gdy druga grupa (,grube” wezly) jest idealna dla
zadan wymagajacych duzej ilosci pamieci operacyjnej. Wezty GPU pozwalaja niektérym aplika-
cjom na korzystanie z akceleratoréw GPGPU, a z kolei wezty vSMP umozliwiaja uruchamianie za-

dan wymagajacych ogromnej pamieci lub pozwalaja na skalowanie aplikacji, ktére nie korzystaja

Wi
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z zadnej biblioteki komunikacji miedzy weztami, takiej jak MPI, w celu zréwnoleglenia obliczen.
Uzytkownicy

Od poczatku swego istnienia, superkomputer Zeus stuzyt catemu polskiemu Srodowisku na-
ukowemu. W 2021 roku, tylko sam Zeus wykonat ponad 1,6 miliona zadan dla naukowcéw
z wielu uczelni i instytutéw badawczych. Wiekszos¢ z nich realizowanych byto na wiecej niz jed-
nym procesorze, a typowe obliczenia uzytkownika zadaja nawet kilku tysiecy rdzeni dla jednego
zadania!



KOMPUTERY DUZE]J] MOCY

3 superkomputery Cyfronetu na liscie TOP500
superkomputeréow o najwyzszej mocy obliczeniowej

Superkomputery z Cyfronetu na liscie TOP500

Superkomputer Zeus

2010-VI, 161 miejsce,
2010 - XI, 85 miejsce,
2011 -VI, 80 miejsce,
2011 - XI, 88 miejsce,
2012 -VI, 89 miejsce,
2012 - XI, 106 miejsce,
2013 -VI, 114 miejsce,
2013 - XI, 146 miejsce,
2014 -VI, 176 miejsce,
2014 - XI, 211 miejsce,

55TF
105 TF
124 TF
162 TF
271TF
357 TF
374 TF
374 TF
374 TF
374 TF

Superkomputery Zeus i Prometheus
e 2015-VII, 269 i 49 miejsce,

374 + 1659 TF

e 2015-XI, 38738 miejsce,

374 + 2399 TF

Superkomputer Prometheus

2016 -VI, 49 miejsce,
2016 - XI, 60 miejsce,
2017 -VI, 72 miejsce,
2017 - XI, 78 miejsce,
2018 -VI, 103 miejsce,
2018 - XI, 131 miejsce,
2019 - VI, 174 miejsce,
2019 - XI, 241 miejsce,
2020 - VI, 288 miejsce,
2020 - XI, 324 miejsce,

2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF
2399 TF

Superkomputery Prometheus i Ares
e 2021-VI, 373216 miejsce,

2399 + 3510 TF

e 2021 -XI, 440267 miejsce,

2399 + 3510 TF

Superkomputery Prometheus, Ares i Athena

e 2022 -VI, 475,290 i 105 miejsce,

2399 + 3510 + 7709 TF

500 CERTIFICATE

Athena - FormatServer THOR ERG21, AMD EPYC 7742 84C 2.25GHz, NVIDIA A100 SXM& 40 GB,
Infiniband HOR

Cyirenet, Poland

i raniied

ameng the World's TOFS00 Supercamputers

i the S1h TOPSIO List published o the 15022
Conference en June 01, 2027

Congratulations fram the TOPSO00 Editors

i e TR e /s Paa . Wi

30 maja 2022 roku, w czasie konferencji ISC High Perfor-
mance w Hamburgu ogtoszono najnowsza liste TOP500
superkomputerow o najwiekszej mocy obliczeniowej na
Swiecie. Po raz pierwszy w historii na li§cie znalazly sie jed-
nocze$nie 3 superkomputery z jednego polskiego centrum
obliczeniowego. Sa to dzialajace w Cyfronecie: Athena (105
lokata), Ares (290) i Prometheus (475).

Historia obecnosci zainstalowanych w Cyfronecie maszyn na
liscie TOP500 siega roku 1996, kiedy to komputer SPP1200/
XA-32 zajat 408 miejsce. Po dtuzszym okresie bez notowan,
w 2010 roku na liste trafit Zeus i pozostat tam az do 2015
roku. Od tamtej pory Cyfronet jest w zestawieniu reprezento-
wany przez Prometheusa, do ktérego w czerwcu 2021 dota-
czyt Ares, a w 2022 roku Athena.

Obok zaprezentowano zestawienie miejsc, jakie superkom-
putery Zeus, Prometheus, Ares i Athena zajmowaty na liscie
TOP500 w ciagu ostatnich lat.

Obecnos¢ superkomputerow Cyfronetu na liscie TOP500 jest
waznym potwierdzeniem kompetencji w zakresie: dostepno-
Sci zasobéw, jakosci ustug, zaufania uzytkownikéw, nieza-

wodnej pracy i wiekszej dostepnosci do programéw UE.
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Czotéwka swiatowej wydajnosci energetycznej

E’EE{H
3 superkomputery Cyfronetu znalazly sie réwniez na liscie Green500 — 50Q CERTIFICATE

superkomputeréw najbardziej ekologicznych, czyli o najwyzszej wydaj- Athan  FormatSrvar THOR ERG1, AMD EPYC 772 44C 2256, VIDA A100 S04 406,
nosci energetycznej, obliczanej jako wspotczynnik ilosci operacji zmien- Cyfranet, Poland

noprzecinkowych na sekunde (mocy obliczeniowej superkomputera) do Py

poboru energii: Gflops/W. Szczegélnym sukcesem jest zajecie przez o ey

i the GreenS00 List pubteahed ot the ISC2T

Athene 9. miejsca na liscie Green500 najbardziej efektywnych energe- Slervseon b 1, g2

Congratulations from the GreenS00 Editors

tycznie superkomputeréw $wiata. Ta pozycja Swiadczy o doskonatym sto-

sunku udostepnianej mocy obliczeniowej do poboru energii elektryczne;.
Na liscie Green500 nie zabraklo tez Aresa i Prometheusa. Ares znalazt sie
w pierwszej setce, na 83 miejscu, natomiast Prometheus zajat 162 miejsce.

Wykorzystanie superkomputeréw

Krakowskie superkomputery sa czescia europejskiej chmurowej i gridowej infrastruktury w ramach Europejskiej Infrastruktury
Gridowej (ECI). Jednoczesnie, sa rowniez waznymi superkomputerami w ogdlnopolskiej infrastrukturze obliczeniowej PLGrid
— platformie umozliwiajacej prowadzenie badan naukowych in silico i wykonywanie obliczen na komputerach duzej mocy,

takze w architekturze chmurowej i gridowe;j.

Dzieki infrastrukturze PLGrid mozliwe jest intensywne wykorzystanie mocy obliczeniowych superkomputeréw przez naukow-
céw. Dedykowane srodowiska obliczeniowe, tzw. gridy dziedzinowe, oraz specjalistyczne platformy informatyczne umozliwiaja
efektywna realizacje coraz bardziej zlozonych probleméw obliczeniowych. Tematyka badan naukowych realizowanych przy
pomocy superkomputeréw ACK Cyfronet AGH jest bardzo bogata. Oto wybrane przyktady tematéw obliczen:

e planowanie wieloetapowych obliczen z zastosowaniem akceleratoréw kwantowych,
e  badanie wtasciwosci fizykochemicznych makroczasteczek,

e modelowanie proceséw polimeryzacji rodnikowych,

e badania nowych materiatéw nadprzewodzacych,

e analizy numeryczne procesu spalania w komorze hybrydowego silnika rakietowego,
e predykcja fal grawitacyjnych za pomoca uczenia maszynowego,

e procesy mikrofizyczne w plazmie kosmicznej,

e uczenie maszynowe w medycynie weterynaryjnej,

e projektowanie sond fluorescencyjnych wykorzystywanych w obrazowaniu medycznym.

Szeroki zakres tematéw badawczych jest dowodem ciagle rosnacej liczby naukowcéw, ktérzy sa swiadomi korzysci ptynacych
z wykorzystania superkomputeréw. Z ich pomoca mozna uzyskaé wyniki ztozonych symulacji wiele, wiele razy szybciej niz na
zwyktym komputerze stacjonarnym. Obliczenia, ktére przy uzyciu pojedynczych komputeréw czesto zajetyby wiele lat (w kon-
kretnych rzeczywistych przypadkach ponad 150, 700 czy nawet 1000 lat), tu moga by¢ wykonane najczesciej w ciagu zaledwie
kilku dni. Co wazne, uzytkownicy Cyfronetu moga korzysta¢ z profesjonalnego wsparcia — od petnej dokumentacji, poprzez
szkolenia, az po indywidualne konsultacje z ekspertami.
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Poza indywidualnymi naukowcami i matymi grupami badawczymi obliczenia w ramach wielu réznych dyscyplin na-

ukowych prowadza z pomoca superkomputeréw nawet miedzynarodowe konsorcja, oczywiscie z udziatem polskich na-

ukowcéw. Dzieki krakowskim superkomputerom polscy uczeni moga uczestniczyé w waznych miedzynarodowych pro-
jektach naukowych, w tym w eksperymentach z listy ESFRI i PMIB: CTA, LOFAR, EPOS, Wielkiego Zderzacza Hadronéw
w CERNie oraz niedawno odkrytych fal grawitacyjnych w detektorach LIGO i VIRGO.

Rok Liczba zadan Czas CPU w latach
Superkomputer Zeus
2008 603 525 207
2009 2 227 804 876
2010 4 009 049 990
2011 7 557 817 5052
2012 8126 522 7 923
2013 7932 978 11 016
2014 7 694 224 12 980
Superkomputery Zeus i Prometheus tacznie
2015 7 505 763 15 952
2016 7 748 677 24 653
2017 9 066 892 39232
2018 8 342 686 42 436
2019 4993 639 44 027
2020 5696 919 41 761

Superkomputery Zeus, Prometheus i Ares facznie

2021 5549 582

Punktacja artykutéw naukowych wedtug MEiN, powstatych w 2021

roku dzieki zasobom ACK Cyfronet AGH

43 409
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Oczywiscie, nawet najwyzsze lokaty w zestawie-
niu TOP500, czy tez najnowocze$niejsze techno-
logie wykorzystane do budowy komputeréow duzej
mocy nie oddaja w petni znaczenia tego rodzaju
zasob6éw obliczeniowych dla polskiego Srodowi-
ska naukowego. O uzytecznosci superkomputeréw
udostepnianych przez ACK Cyfronet AGH jako na-
rzedzia prowadzenia prac naukowo-badawczych,
najlepiej Swiadcza dane statystyczne dotyczace ich
wykorzystywania.

W  tabeli przedstawione zostaty zagregowa-
ne najwazniejsze dane dotyczace liczby zadan
obliczeniowych oraz czasu ich trwania, wykona-

nych przez Cyfronet dla innych jednostek.

Warto podkresli¢, ze ogromne zapotrzebowanie
uzytkownikéw na moc obliczeniowa i przestrzen
do przechowywania danych nie zostatoby zaspo-
kojone bez ciagtego powiekszania zasobéw obli-
czeniowych i pamieci dyskowej. Dlatego uwaz-
nie analizujemy sugestie uzytkownikéw i dane
statystyczne dotyczace prowadzonych obliczen,
nie zapominajac jednoczesnie o ciagtej obserwacji

$wiatowych trendéw w informatyce.

Poziom naukowy zadan zrealizowanych z wyko-
rzystaniem infrastruktury udostepnianej przez ACK
Cyfronet AGH jest bardzo wysoki. Dowodem tego
sa wyniki prac naukowo-badawczych, prowadzo-
nych w roku 2021 przy wykorzystaniu tej infra-
struktury, ktére zostaty zaprezentowane w wielu

publikacjach.
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Kompleksowa infrastruktura wydajnego
i bezpiecznego sktadowania danych cyfrowych

Obserwowane obecnie zjawisko lawinowo rosnacej ilosci wytwarzanych informacji w postaci cyfrowej dotyczy takze $ro-
dowiska naukowego. Dostep do bardzo wydajnych superkomputeréw umozliwia podejmowanie analiz wielkoskalowych
probleméw badawczych, w efekcie czego powstaja olbrzymie zbiory danych. Wymagaja one catkowicie nowego podejscia
do proceséw przetwarzania i przechowywania informacji. Problem ten, stanowigcy obecnie jedno z najwazniejszych wyzwan
wspdtczesnego Swiata cyfrowego, okreslany jest pojeciem BigData. Réwniez i w ACK Cyfronet AGH wyraznie widoczna
jest korelacja pomiedzy wzrostem oczekiwar w zakresie dostepnej pojemnosci, szybkosci oraz dodatkowych funkcjonalno-
$ci zasobdw pamieci masowej, spowodowanym oferowaniem coraz wydajniejszych systeméw obliczeniowych. Architektura
Systemu Sktadowania Danych Cyfronetu — gtéwnej platformy pamieci masowej dla Komputeréw Duzej Mocy, ztozona jest

z kilku podstawowych elementéw:

e sieci SAN — wydajnej i wysokodostepnej sieci przeznaczonej do komunikacji urzadzers wchodzacych w sktad Syste-

mu Sktadowania Danych oraz klientéw wykorzystujacych udostepniane zasoby lub ustugi,

e macierzy oraz serweréow dyskowych oferujacych przestrzen przeznaczona na sktadowanie danych uzytkownikéw
o duzej rozpietosci parametrycznej — poczawszy od szybkich lecz réwnoczesnie drogich i mato pojemnych rozwig-

zan, a skoficzywszy na urzadzeniach bardzo pojemnych i relatywnie tanich, ale zarazem o ograniczonej wydajnosci,

e serwerdw ustugowych wraz ze specjalistycznym oprogramowaniem ustugowym i wirtualizacyjnym, udostepniaja-
cych dla uzytkownikéw funkcjonalnosci takie jak: automatyczne kopie zapasowe i archiwalne, hierarchiczne syste-

my sktadowania danych, wydajne sprzetowe platformy plikéw lub rozproszone sieciowe systemy plikow,

e Dbibliotek taSmowych oraz specjalizowanego oprogramowania stuzacego do zapisywania krytycznych danych
uzytkownikéw na nosnikach magnetycznych,

e infrastruktury dodatkowej, w tym sieci Ethernet, Infiniband, rozwigzarh wspomagajacych zarzadzanie infrastruktura

IT oraz umozliwiajacych bezpieczne przechowywanie nosnikéw magnetycznych.

Aktualnie catkowita fizyczna pojemnos¢ zasobéw dyskowych i tasmowych Cyfronetu wynosi ponad 70 PB.

Pamie¢ masowa dla superkomputerow

Odpowiednie skorelowanie projektu architektury infrastruktury obliczeniowej z wtasciwym doborem technologii rozwiazan
sktadowania danych pozwala zoptymalizowa¢ ustugi $wiadczone na rzecz uzytkownikéow naukowych. Skala probleméw
w tym obszarze ro$nie wraz ze ztozonoscia i wydajnoscia eksploatowanych superkomputeréw — obecnie systemy sktadowania
danych dotaczone do superkomputeréw Cyfronetu przechowuja miliardy plikéw o rozmiarach siegajacych terabajtéw. Szeroki
zakres tematyczny prac badawczych realizowanych na zasobach udostepnianych przez Cyfronet znajduje swoje odbicie
w réznorodnosci konfiguracji kluczowych superkomputeréw Centrum, a przez to réwniez w konfiguracji dedykowanych im

zasobéw pamieci masowej. Zasoby systemu sktadowania danych Cyfronetu znajduja sie w dwéch lokalizacjach.
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W superkomputerach stosuje sie m.in.

wydajng przestrzer tymczasowa, tzw.

scratch. Tu kluczowym elementem

jest szybko$¢ dziatania, dlatego

jest ona oparta na bardzo szybkiej

architekturze rozproszonego systemu

plikow — Lustre. Zaleta Lustre jest

mozliwos¢ skalowania pojemnosci

jak i wydajnosci przestrzeni dyskowej.

W wyniku taczenia pojemnosci wielu

serweréw, przepustowos¢ /O jest

réwniez zagregowana i skaluje sie
z dodatkowymi serwerami. Ponadto,
przepustowosc i/lub pojemno$¢ moze by¢ tatwo zwigkszona poprzez dynamiczne dodawanie wiekszej liczby serweréw, bez
koniecznosci przerywania obliczen uzytkownikéw. Obecnie w Cyfronecie wszystkie superkomputery korzystaja z przestrzeni
scratch realizowanych przez Lustre. W przypadku Prometheusa przestrzen ta charakteryzuje sie pojemnoscia 5 PB i szybkoscia
120 GB/s. Ares dysponuje przestrzenia o pojemnosci 4 PB i szybkoscia 80 GB/s. W obu tych komputerach przestrzen scratch
jest realizowana przy pomocy dyskow mechanicznych. W przypadku Atheny dane uzytkownikéw przechowywane sa na
dyskach pétprzewodnikowych. Zastosowanie tego typu rozwiazania znaczaca zwieksza wydajno$¢ systemu, planowana

pojemnos¢ tego typu przestrzeni dla Atheny ma wynies¢ 1,5 PB oraz osiagac przepustowo$¢ 400 GB/s.

Wieksza czes¢ zasobéw pamieci dyskowej Cyfronetu jest przeznaczona dla potrzeb uzytkownikéw ustug dziedzinowych
rozwijanych w programie PLGrid. Infrastruktura PLGrid oferuje dedykowana przestrzen robocza dla grup korzystajacych
z ustug dziedzinowych — funkcjonalno$¢ niezbedna do umozliwienia wspdtpracy miedzy naukowcami pracujacymi
w rozproszonych geograficznie lokalizacjach. Funkcjonalno$¢ ta jest realizowana za pomoca systemu plikow Lustre.
Maksymalna pojemnos¢ zasobu /pri w superkomputerze Prometheus to 5 PB, a sumaryczna szybkos$¢ operacji zapisu
i odczytu siega 30 GB/s. W przypadku Aresa i Atheny zaséb /pr2 charakteryzuje sie pojemnoscia 5 PB i szybkoscig 30 GB/s.

Dodatkowymi zasobami do przechowywania zasobéw danych uzytkownikéw oraz projektéw w Cyfronecie jest system
obiektowego przechowywania danych. Jest on oparty o oprogramowanie CEPH. Dane w tym systemie dostepne sa poprzez
protokét S3 oparty na REST APl i znajduja sie w unikalnych globalnie kontenerach (bucket), w ktérych uzytkownicy

przechowuja swoje dane w formie obiektéw.

Szczegblnym przypadkiem pamieci masowej sa zasoby dla duzych projektéw i kolaboracji miedzynarodowych, w ktérych
uczestniczy Cyfronet, takich jak WLCG (Worldwide LHC Computing Grid), analizujacy dane z detektora LHC w CERN czy
CTA (Cherenkov Telescope Array), badajacy promieniowanie gamma za pomoca sieci radioteleskopéw. Tego typu projekty
wymagaja ogromnych zasobéw dyskowych, dostepnych najczesciej za pomoca nietypowych protokotéw takich jak SRM, xroot
czy GridFTP. Cyfronet dostarcza tego typu przestrzer dyskowa przy uzyciu kilku instancji dedykowanego oprogramowania
DPM (Disk Pool Manager) i za pomoca dedykowanych sieci, takich jak LHCone. taczna pojemnos¢ systeméw DPM

w Cyfronecie przekracza 2 PB.

Aktualnie catkowita udostepniana pojemno$¢ dyskowa eksploatowana przez ACK Cyfronet AGH wynosi okoto 45 PB.
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Kopie zapasowe i archiwizacja

ACK Cyfronet AGH zapewnia swoim uzytkownikom szerokie portfolio ustug zwigzanych
z zabezpieczaniem informacji przechowywanej w postaci cyfrowej. Oprécz zaawansowa-
nych rozwigzan technologicznych, takich jak: dedykowane systemom pamieci masowej
sieci komunikacyjne, nowoczesne macierze dyskowe, czy tez sprzetowe serwery plikow,
Centrum realizuje réwniez ustugi kopii zapasowych i archiwalnych, opartych o nosniki
magnetyczne. Wbrew przewidywaniom moéwigcym o nieuchronnym zmierzchu rozwia-
zan wykorzystujacych sktadowanie danych na taSmach magnetycznych, technologia ta
stale sie rozwija, oferujac w kolejnych generacjach nie tylko coraz wieksze pojemnosci
nosnikéw, lecz réwniez zdecydowanie lepsze przepustowosci oraz mechanizmy wspiera-

jace bezpieczenstwo i efektywnos¢ zapisu informacji (np. wbudowane w napedy tasmowe

algorytmy szyfrujace i kompresujace dane).

Cyfronet dysponuje aktualnie dwoma bibliotekami taSmowymi posiadajacymi ponad 5 tysiecy slotéw na taSmy magnetyczne
standardu LTO oraz 25 napedoéw generacji 6 i 7. Pojedynczy nosnik magnetyczny LTO-7 posiada pojemno$¢ fizyczna 6 TB
i pozwala na zapis z predkoscia siegajaca 300 MB/s, co teoretycznie umozliwia przechowywanie w bibliotekach taSmowych
prawie 30 PB nieskompresowanych danych. Opisane zasoby wykorzystywane sa do realizacji biezacych kopii zapasowych oraz
archiwalnych istotnych zasobéw informacyjnych uzytkownikéw Centrum.

Kopia zapasowa wykonywana jest na aktywnych danych poprzez proces replikacji z lokalizacji Zrédtowej do wyodrebnionej
i wyizolowanej lokalizacji docelowej. Procedura wykonania kopii zapasowej zapewnia spéjnos¢ danych Zrédtowych i zapaso-
wych, zaréwno na poziomie pojedynczego pliku, jak i catego Srodowiska (co ma miejsce w przypadku ztozonych systeméw IT,
takich jak serwery baz danych lub poczty oraz systemy wirtualne). Fizycznie, proces klonowania jest zwykle wykonywany przez
kopiowanie danych Zrédtowych z dysku klienta na zasoby dyskowe / taSmowe docelowego serwera archiwizacyjnego, przy
uzyciu dedykowanego lub wspétdzielonego medium dostepowego, takiego jak Ethernet lub sie¢ SAN. Celem utworzenia archi-
wum jest natomiast zapewnienie bezpieczeristwa nieuzywanych danych i zwolnienie zajmowanych zasobéw pamieci masowej.
W odréznieniu od kopii zapasowej, archiwum jest tworzone tylko jeden raz, poprzez migracje danych z lokalizacji Zrédtowej
do docelowe;j.

Cyfronet oferuje szeroki zakres ustug do tworzenia kopii zapasowych, zaréwno dostepnych bezposrednio dla uzytkownikow,
jak i dziatajacych automatycznie, bez ich ingerencji. Wsrdd tych do dyspozycji uzytkownikéw, sa ustugi oparte na protokotach
sieciowych FTP, NFS i SCP, dziatajace w ramach dedykowanych serweréw kopii zapasowych. Udostepniaja one rozwiazania
stuzace do wykonywania kopii zapasowych, umozliwiajac bezposredni dostep do zapasowych danych. W gestii uzytkownikéw

pozostaje natomiast decyzja, ktére dane maja petni¢ role kopii zapasowych, a ktére archiwum.

W szczegdlnych przypadkach, Centrum oferuje ustuge kopii zapasowych i archiwalnych, zwana Systemem Powszechnej
Archiwizacji. W ramach tej ustugi, uzytkownik otrzymuje dedykowana przestrzen dyskowa, zabezpieczong na wielu poziomach.
Dane sa sktadowane na macierzach dyskowych wyposazonych w mechanizmy nadmiarowosci typu RAID 6, wspdtpracujace
z systemem hierarchicznego sktadowania danych HSM. W celu zapewnienia jeszcze wyzszego poziomu bezpieczeristwa danych,
kopie zapasowe danych uzytkownikéw sa dodatkowo chronione przez geograficzna replikacje danych do jednostek stowarzy-
szonych. Uzytkownicy Systemu Powszechnej Archiwizacji moga takze zwiekszy¢ bezpieczerstwo swoich danych poprzez ich

szyfrowanie przy pomocy certyfikatéw. Obecnie, catkowita pojemnos¢ zasobéw tasmowych w Cyfronecie przekracza 25 PB.
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Program PLGrid
Infrastruktura i projekty

W ciagu ostatnich kilkunastu lat Cyfronet aktywnie uczestniczyt w wielu krajowych i ogélnoeuro-
pejskich projektach z zakresu technologii gridowych i cloudowych. Uzyskane w ten sposéb wiedza
i doswiadczenie, a takze podejmowane w wielu krajach Europy inicjatywy gridowe, przyczynity sie
do sformutowania zatozen i rozpoczecia Programu PLGrid. Poczatkiem tego Programu byto podpi-
sanie porozumienia powotujacego Konsorcjum PLGrid w 2007 roku. Obecnie w sktad Konsorcjum

wchodza nastepujace instytucje: Centrum Informatyczne Tréjmiejskiej

Akademickiej Sieci Komputerowej PG, Interdyscyplinarne Centrum Mo-

delowania Matematycznego i Komputerowego UW, Centrum Informatyczne Swierk w

NCBJ w Otwocku-Swierku, Poznariskie Centrum Superkomputerowo Sieciowe IChB ' »}{

PAN, Wroctawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe PWr. oraz Akademickie b/

Centrum Komputerowe Cyfronet AGH jako inicjator i lider Programu i Konsorcjum '

PLGrid. Praca podjeta przez pieciu partneréw Konsorcjum PLGrid zaowocowata

zbudowaniem niezawodnej, dziatajacej 24 godziny na dobe, przez caly rok, roz- Ty

proszonej infrastruktury obliczeniowej dla nauki, w ramach ktérej udostepniana jest

uzytkownikom wielka moc obliczeniowa, a takze duze zasoby pamieci masowej

oraz dedykowane narzedzia umozliwiajace tworzenie zaawansowanych aplikacji

naukowych.
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Proces budowy infrastruktury PLGrid rozpoczat sie w trakcie projektu PL-Grid (Pol-
ska Infrastruktura Informatycznego Wspomagania Nauki w Europejskiej Przestrzeni
Badawczej) i stanowit odpowiedZ na rosnace potrzeby polskich Srodowisk naukowych,
w ktérych coraz istotniejsza role odgrywaty zasoby obliczeniowe. Gtéwnym celem
zbudowanej infrastruktury byto wsparcie badar naukowych poprzez integracje danych
eksperymentalnych i wynikéw zaawansowanych obliczen komputerowych, prowadzo-
nych przez geograficznie rozproszone zespoty naukowcéw, przy uzyciu zasobéw cen-
tréw superkomputerowych. Cel ten zostat osiggniety miedzy innymi poprzez rozbudowe
zasobow obliczeniowych we wszystkich instytucjach wchodzacych w skfad Konsorcjum.
Co wiecej, dzieki pracom realizowanym w projekcie PL-Grid, jesienia 2011 r. superkom-
putery wszystkich polskich akademickich centrow superkomputerowych znalazly sie na

TOP500 - liscie najszybszych superkomputeréw Swiata. Tego samego roku, superkomputer Zeus, zlokalizowany

w Cyfronecie, znalazt sie na 80 pozycji listy TOP500, bedac najszybszym superkomputerem w Polsce.

Kolejnym etapem realizacji Programu PLGrid byto zapewnienie naukowcom profesjonalnego wsparcia informa-

tycznego poprzez opracowanie specyficznych Srodowisk obliczeniowych, czyli ustug i oprogramowania oraz

udzielanej pomocy uzytkownikom w planowaniu, uruchamianiu i analizie wynikéw ztozonych eksperymentéw

naukowych. Przygotowanie dedykowanych $rodowisk informatycznych, nazywanych gridami dziedzinowymi,

dopasowanych do potrzeb 13 réznych grup naukowcéw, byto najwazniejszym zadaniem projektu PLGrid Plus
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(Dziedzinowo zorientowane ustugi i zasoby infrastruktury PL-Grid dla wspomagania Polskiej Nauki w Europejskiej
Przestrzeni Badawczej).

Przystosowanie infrastruktury do potrzeb naukowcéw konkretnych dziedzin byto wielkim sukcesem projektu PLGrid
Plus. Dlatego kierunek tych prac kontynuowano w ramach kolejnego projektu — PLGrid NG (Dziedzinowe Ustugi
Nowej Generacji w Infrastrukturze PL-Grid dla Polskiej Nauki), w ramach ktérego utworzone zostaty ustugi domeno-
wo-specyficzne, spetniajace wymagania kolejnych grup badawczych, reprezentujacych 14 dziedzin nauki (tacznie

w obu projektach zbudowano narzedzia informatycznego wsparcia dla 27 dziedzin nauki).

Uczestnicy Programu PLGrid nie poprzestali jednak na dostarczeniu domeno-
wo-zorientowanych rozwiazan. Dzieki wieloletniemu zaangazowaniu w rozwdj

gridowych infrastruktur obliczeniowych, Cyfronet jest obecnie rozpoznawany

State-of-the-Art

jako Centrum Kompetencji w zakresie ustug cloudowych i gridowych. Potwier-
dzeniem tego faktu bylo przyznanie ACK Cyfronet AGH $rodkéw na realizacje
nowego przedsiewziecia: ,Centrum kompetencji w zakresie rozproszonych
infrastruktur typu gridowego — PLGrid Core”. Bedac kolejnym krokiem imple- e-Infrastructure - PL-Grid
mentacji Programu PLGrid, projekt ten miat na celu rozwéj mozliwosci infra-
struktury, m.in. w zakresie obliczen chmurowych i na duzych zasobach danych.
Oproécz rozbudowy sprzetu komputerowego czy tworzenia nowego oprogramo-
wania, prace w projekcie koncentrowaly sie takze na infrastrukturze towarzy- oo saseany,

0 Sory,
ks %

szacej. Jedna z waznych inwestycji byta budowa nowego zapasowego centrum e
danych, zlokalizowanego w pewnej odlegtosci od dotychczasowej serwerow-
ni Cyfronetu, co przetozylo sie bezposrednio na zwiekszenie bezpieczenstwa

przechowywanych danych naukowych.

a Springer

W ramach prac prowadzonych w projekcie PLGrid Core, w Cyfronecie urucho-

miono nowy superkomputer Prometheus — w edycji listy TOP500 z listopada
2015 roku zostat on sklasyfikowany na 38 miejscu, najwyzszym w historii polskich superkomputerow!

Obecnie w ramach infrastruktury PLGrid udostepniane sa olbrzymie zasoby mocy obliczeniowych i pamieci maso-
wych. W infrastrukturze zaimplementowanych zostato wiele narzedzi wspomagajacych organizacje skomplikowa-
nych eksperymentéw obliczeniowych, projektowanie i uruchamianie aplikacji, wspierajacych obliczeniowo badania

naukowe oraz wizualizacje otrzymywanych wynikéw. Udostepniono takze nowa ustuge — obliczenia w ,chmurze”.

Wszystkie projekty realizujace cele Programu PLGrid uzyskaty finansowanie m.in. ze srodkéw Europejskiego Fundu-
szu Rozwoju Regionalnego w ramach Programu Operacyjnego Innowacyjna Gospodarka. ACK Cyfronet AGH miat
zaszczyt petni¢ odpowiedzialna role koordynatora tychze projektéw. Szeroki wachlarz oferowanych ustug przyczy-
nia sie do umacniania wspétpracy pomiedzy polskimi i miedzynarodowymi grupami specjalistéw z wielu r6znych
dziedzin nauki — takze humanistycznych i spotecznych. Istotnym jest fakt, iz kazda osoba prowadzaca badania
naukowe moze by¢ uzytkownikiem infrastruktury. Dostep do wielkich mocy obliczeniowych, ogromnych zasobéw
pamieci oraz zaawansowanych ustug na Swiatowym poziomie jest nieodptatny dla polskich naukowcéw i wszyst-
kich os6b prowadzacych dziatalno$¢ naukowa, zwiazang z uczelnia lub instytutem naukowym w Polsce. Jedynym
warunkiem jest zatozenie konta przez Portal PLGrid.

Building a National Distributed

Scientific and Technical Achievements
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eScience on Distributed
Computing Infrastructure

Achievements of PLGrid Plus
Domain-Specific Services and Tools
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Ustugi zorientowane dziedzinowo

w infrastrukturze PLGrid

Infrastruktura PLGrid powstata dzieki inicjatywie Cyfronetu oferuje jednolity dostep do
zasob6éw wszystkich pieciu polskich centrow Komputeréw Duzej Mocy. Unifikacja ma
miejsce na wielu poziomach, poczynajac od jednego loginu i hasta uzytkownika w catej
infrastrukturze, az po dostep do aplikacji naukowych.

Majac na uwadze sygnalizowang przez uzytkownikow
potrzebe implementacji dodatkowych —mechanizmoéw
wsparcia prowadzenia badarn naukowych, infrastruktu-
ra PLGrid zostata rozszerzona o szereg specyficznych
Srodowisk, rozwiazar i ustug, opracowanych zgodnie z wy-
maganiami zdefiniowanymi przez 13 pilotazowych grup
naukowcéw w ramach projektu PLGrid Plus (2011-2015).
Gtéwnym celem projektu byto utatwienie naukowcom ko-
rzystania z infrastruktury, a tym samym, przyciagniecie no-
wych spotecznosci uzytkownikéw, ktérzy potrzebuja duzej
mocy obliczeniowej i przestrzeni dyskowej superkompute-
réw, ale posiadaja zbyt mate umiejetnosci w postugiwaniu sie
nimi. Aby umozliwic¢ i utatwi¢ tworzenie srodowisk domeno-
wo-specyficznych, w ramach projektu miata miejsce szeroka
wspdtpraca z przedstawicielami r6znych dyscyplin, pracuja-
cymi czesto w konsorcjach dziedzinowych.

Dedykowane ustugi dziedzinowe z jednej strony ukrywaja

ztozono$¢ infrastruktury, a z drugiej, w tym samym

czasie, oferuja funkcje istotne z punktu widzenia potrzeb

badaczy z danego obszaru tematycznego. W ten sposéb uzytkownicy otrzymuja doktadnie taka

funkcjonalnos¢, jakiej potrzebuja. Co wiecej, jest ona im dostarczona w sposéb specyficzny dla

danej dziedziny, tak aby osiagna¢ maksymalng intuicyjnos¢ i uzytecznosc.

Osiagniecia naukowe i techniczne projektu PLGrid Plus zostaty przedstawione w ksigzce

opublikowanej w wydawnictwie Springer, we wrze$niu 2014 roku. Ksigzka ta jest waznym

zrodtem informacji dla naukowcéw, programistéw i administratoréw systeméw, ktérzy w swojej

pracy korzystaja ze Srodowisk sieciowych i chmurowych. Ksiazka zawiera 36 rozdziatéw i jest

podzielona na trzy czesci: pierwsza (rozdziaty 1 do 8) zawiera ogélny przeglad prac wykonanych

w ramach projektu i opis obecnego stanu infrastruktury PLGrid, w tym nowych rozwiazan

w dziedzinie bezpieczenstwa i oprogramowania posredniczacego. Druga czesS¢ (rozdziaty od
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9 do 13) prezentuje nowe Srodowiska i ustugi IT, ktére moga

by¢ wykorzystywane przez wszystkie wyzej wymienione grupy
naukowcow. Trzecia cze$¢ (rozdziaty 14 do 36) opisuje, jak specyficzne
Srodowiska, narzedzia i ustugi, przygotowane w ramach projektu
PLGrid Plus, sa wykorzystywane w zaawansowanych obliczeniach

1d-pugonsy

i symulacjach komputerowych przeprowadzonych przez rézne grupy
naukowcow. Rozdziaty te przedstawiaja modele obliczeniowe,
nowe algorytmy i metody ich implementacji przy uzyciu dostepnych
narzedzi i ustug.

Sukces projektu PLGrid Plus, a w szczegdlnosci rosnaca popularnosé

"
specjalistycznych  narzedzi i platform  przygotowanych dla ., =
uzytkownikéw z pierwszych 13 strategicznych obszaréw nauki, N\ \ %
dopr?wadziiy do szybk'!ego Wzrc.)stu .zapotrzebowania n.a podobrTe synchrogria’ | ;_
ustugi dla naukowcéw z innych dziedzin. Dlatego, Konsorcjum PLGrid —— =]
rozpoczeto projekt PLGrid NG (2014-2015), ktérego gtéwnym celem b’ 1% 5‘
byto wdrozenie i udostepnienie, w ramach infrastruktury PLGrid, E’

kilkunastu dodatkowych ustug informatycznych dla grup naukowcow 2.
reprezentujacych 14 kolejnych obszaréw nauki.

Nanotechnologie -

Nowe, zorientowane dziedzinowo ustugi objety szeroki zakres .
aktywnosci: poczawszy od dostarczenia specjalistycznego opro- g 5
gramowania, poprzez mechanizmy przechowywania danych, az po g ""‘: g
nowoczesne platformy zintegrowane z nowym rodzajem narzedzi E Ev
oraz dedykowanymi bazami danych, ktére przyspieszyty prowadzenie g

badan naukowych, jak réwniez usprawnity i zautomatyzowaty prace ¥

grup badawczych.

Przygotowanie i wdrozenie zestawu domenowo-specyficznych

.. ‘j‘

ustug bardzo dobrze wpisato sie w potrzeby wynikajace z rozwoju
zaawansowanej infrastruktury 1T, przeznaczonej do realizacji

LifeScience

nowoczesnych  badarn  naukowych. Optymalnie dopasowana
e-infrastruktura  PLGrid spetnia nie tylko potrzeby naukowcéw
dotyczace odpowiednich zasobow i ustug obliczeniowych, ale takze Metalurgia
umozliwia polskim jednostkom naukowym wspélprace z miedzy-

narodowymi organizacjami badawczymi.

Rozbudowa istniejacej infrastruktury obliczeniowej w  kierunku
domenowo-specyficznych rozwigzari dla zespotéw badawczych
pozwolita w efekcie koricowym na bardziej efektywne prowadzenie

badan naukowych.
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Miejska Sie¢ Komputerowa

ACK Cyfronet AGH stara sie jak najlepiej stuzy¢ srodowisku naukowemu, uczelniom i jednostkom
naukowym w zakresie dostepu do krajowej i Swiatowej sieci Internet oraz do mocy obliczeniowych
na potrzeby badan naukowych. Dlatego waznym zadaniem stawianym przed Cyfronetem jest
zapewnienie bezawaryjnego funkcjonowania sieci oraz ustug teleinformatycznych i obliczeniowych

7 dni w tygodniu przez 24 godziny na dobe.

Miejska Sie¢ Komputerowa w Krakowie
Charakterystyka MSK

ACK Cyfronet AGH, jako administrator Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej MSK w Krakowie,
stale rozbudowuje i modernizuje sie¢, dostosowujac ja do potrzeb i oczekiwan uzytkownikéw.
Obecnie, MSK eksploatuje wiasna infrastrukture swiattowodowa o tacznej dtugosci ponad 200 km.
Swiattowody MSK sa utozone w rejonie Starego Miasta, w okolicach kampusu AGH, docieraja
do Bronowic, Krowodrzy oraz do Czyzyn i Nowej Huty. Zrealizowane zostaty takze przytaczenia
odlegtych instytutéw w Prokocimiu, w rejonie Borku Fateckiego oraz na terenie Ill Kampusu
Uniwersytetu Jagielloriskiego w Pychowicach. Swiattowody sa uktadane w kanalizacji wtasnej,

w dzierzawionej kanalizacji teletechnicznej oraz napowietrznie.

Infrastruktura $wiattowodowa jest podstawa funkcjonowania Miejskiej Akademickiej Sieci
Komputerowej. ACK Cyfronet AGH dazy do tego, aby obejmowata ona jak najwieksza liczbe
obiektéw uczelnianych i instytucji badawczych. Jednoczesnie, z uwagi na stale rosnaca role
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nowoczesnych $rodkéw tacznosci, w codziennej pracy bardzo waznym jest, aby infrastruktura

Swiattowodowa, oprécz duzej przepustowosci, zapewniata réwniez bezpieczna komunikacje,
uzyskiwana w praktyce poprzez wykorzystanie taczy zapasowych pozwalajacych zachowaé
ciagto$¢ dziatania w sytuacjach zerwania tras podstawowych.

W warstwie rdzeniowej zastosowano nowoczesne przefaczniki wyposazone w interfejsy 1 i 10 Gb
Ethernet. Zapoczatkowano stopniowe doposazanie kluczowych przefacznikow w  interfejsy
100 Gb. Wszystkie urzadzenia warstwy rdzeniowej sa potaczone przynajmniej z dwoma lub trze-
ma sasiednimi, co pozwala automatycznie przetaczy¢ ruch w przypadku awarii jednego z urza-
dzen lub awarii linii $wiattowodowej. Warstwe dystrybucyjna sieci oparto o przetaczniki, z ktérych
kazdy jest wyposazony w dwa interfejsy 1 Gb Ethernet (przytaczenie do warstwy rdzeniowej) oraz
szereg interfejsow Ethernet typu 10/100/1000 Mbps stuzacych do przytaczania uzytkownikéw.
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i Distrinution layer

Miejska Akademicka Sie¢ Komputerowa w Krakowie jest waznym weztem Akademickiej Sieci
PIONIER — ogdlnopolskiej szerokopasmowej sieci optycznej stanowigcej istotng baze dla badan
naukowych i prac rozwojowych w Polsce. MSK jest potaczona w kierunku Warszawy, Katowic,
Bielska-Biatej i Rzeszowa taczami sieci PIONIER, kazde o przeptywnosci 2x10 Gbps. tacznosé
pomiedzy Centrami Komputeréw Duzej Mocy w Polsce (Gdansk, Krakéw, Poznan, Warszawa
i Wroctaw) realizowana jest z przepustowoscia 2x100 Gbps. Za posrednictwem sieci PIONIER
realizowana jest komunikacja z wieloma osrodkami krajowymi oraz zagranicznymi. taczno$c¢
zagraniczna odbywa sie poprzez europejska naukowa sie¢ GEANT o przepustowosci 100 Gbps.
Oprécz gtéwnego potaczenia do sieci GEANT, realizowane jest potaczenie rezerwowe o przepu-
stowosci 5 Gbps do sieci operatoréw Telia Carier Poland oraz Lumen Technologies.



MIEJSKA SIEC KOMPUTEROWA

Ustugi sieciowe dedykowane uzytkownikom

Akademickie Centrum Kompute- [§F
rowe Cyfronet AGH od poczat-
ku powstania polskiego Internetu
(w potowie 1991 roku) aktywnie
uczestniczy w rozwoju zaréwno
infrastruktury telekomunikacyjnej,
jak tez, co bardzo istotne, w roz-
woju szeroko rozumianych ustug
internetowych. Realizowane na
bardzo wydajnych komputerach h‘x.:m,.-.._,
| b

ustugi obejmuja miedzy innymi:

e e-mail - internetowa poczta elektroniczna, z dostepem poprzez protokét SMTP lub interfejs
webowy http://poczta.cyfronet.pl,

e www —udostepniane serwisy, obok nowosci ze $wiata nauki, prezentujq informacje dotycza-

ce kultury, zabytkéw oraz wielu innych dziedzin,

e news — forum dyskusyjne podzielone na grupy tematyczne z wielu dziedzin, w tym dyskusje
naukowe przeznaczone dla waskiego grona specjalistow,

e dns - serwery systemu nazw domen — obstugujace ustuge ttumaczenia nazw sieciowych na

adres IP dla uzytkownikéw Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowe;j,

e ftp — serwer przechowuje i stale aktualizuje kopie zagranicznych archiwéw oprogramowania
(tzw. mirror), a takze zawiera oprogramowanie typu shareware i freeware pracujace pod
systemami MS-Windows oraz UNIX; dzieki uruchomieniu serwera ftp zostato znacznie ogra-
niczone obciazenie tacza miedzynarodowego, a takze zwiekszono wygode uzytkownikéw

Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej,

e eduroam - umozliwia facznos¢ z siecig akademicka w kazdym miejscu na Swiecie objetym
zasiegiem eduroamu, przy uzyciu jednego autoryzowanego konta,

e box — dysk sieciowy (http://box.cyfro- Ustugi sieciowe w liczbach (w roku 2021)
net.p) umozliwiajacy wymiane plikéw ; ;
B R Liczba wystanych i odebranych ~ 17 000 000
i ich synchronizacje; dzieki dedykowa- wiadomosci e-mail
likaci 6 by réwnies uav- . . .
nym aplikacjom mf)ze yC VOWf‘IGZ uzy Liczba sesji nawiazanych < 50 000 000
wany na urzadzeniach przenosnych. Z serwerem pocztowym
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Portale i aplikacje mobilne N A i ik

G (AP ———————
Centrum nie ogranicza swojej dziatalnosci jedynie do obszaréw powigzanych
z nauka, ale przyczynia sie takze do rozwoju spoteczenstwa informacyjnego.
Serwer WWW w ACK Cyfronet AGH petni funkcje wezta internetowego dla ca-
tej krakowskiej spotecznosci naukowej. Centrum wciaz ulepsza i rozbudowuje
swoj portal internetowy, ktéry na przestrzeni ostatnich lat zyskat duza popular-
nos¢. W roku 2021 zostata opublikowana nowa wersja portalu, wraz z wersja

dla urzadzen mobilnych.

-~ | Miasto Krakéw

N Szczegblne znaczenie dla

OFERTA

Centrum ma wspdtpraca S OO —

z wtadzami Krakowa. Umo- |
wa pomiedzy Gming Kra-

kéw i Cyfronetem, dotyczaca

promocji miasta, zaowocowata stworzeniem portalu internetowego, ktéry

i

B2

i

oprécz prezentowania informacji naukowych zapoznaje czytelnikéw z kul-
tura, zabytkami, turystyka, transportem lokalnym i wieloma innymi aspektami

E=3  zycia w Krakowie.

A OB spin e
We wspotpracy z Urzedem
. . . P 'p Y ¢ . i3 Krakow.pl “z— v f@ @ = a
Miasta Krakowa zostat przygotowany i uruchomiony Biuletyn Informacji

I e e e

Publicznej dla regionu krakowskiego. W roku 2005, wspdtpraca ta zostata
rozszerzona o $wiadczenie ustug w zakresie publikacji tresci dla miejskich

instytucji, bibliotek, szkot, itp.

Najnowsza wersja oficjalnego serwisu internetowego miasta Krakowa zosta-
ta opublikowana jako Miejska Platforma Internetowa ,Magiczny Krakéw”.
W roku 2007 portal ten — dostepny pod adresem www.krakow.pl — zostat

TR nominowany do World Summit Award jako

!": - najlepszy serwis e-administracji w Polsce.
anY . : .

Mobilna wersja portalu zostata natomiast na-
Krakéw

grodzona podczas konferencji Mobile Trends
w roku 2012 jako najlepsza mobilna strona

miejska w Polsce.

Wspétpraca z Urzedem Miasta wchodzi row-

niez w obszar urzadzer mobilnych — Cyfronet opracowat m.in. mobilna aplikacje Krakéw.pl,
ktéra moze by¢ wykorzystana jako przewodnik miasta Krakowa i Zrédto waznych informacji,
takich jak numery telefonéw, lokalizacje punktéw informacyjnych, konsulatéw lub aptek. Co

wazne, aplikacja umozliwia znalezienie wszystkich tego typu miejsc w trybie mapy off-line.

Aplikacja Krakow.pl jest dostepna w kilku wersjach jezykowych.
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Zasoby obliczeniowe

ACK Cyfronet AGH dysponuje dojrzata i unikatowa infrastruktura obliczeniowa dostepna dla polskich naukowcéw. Jest ona
oparta na pieciu filarach, rozbudowanych o szereg ustug oraz rozwigzan przygotowanych wraz z naukowcami na potrzeby
badaczy z réznych dziedzin nauki. Wraz ze szkoleniami i kompleksowym wsparciem, zasoby dostepne w naszym centrum

obliczeniowym pozwalaja na efektywne przeprowadzanie wszelkich badar naukowych wykorzystujacych infrastrukture kom-
puterowa.

Zasoby obliczeniowe Zasoby dyskowe
Superkomputery Athena, K, A
Ares i Prometheus

o
dostarczaja: C i)

45 PB przestrzeni dyskowe;j
i 25 PB zasob6w tasmowych na

15 PFlops o 3 dane wraz z szybkim systemem
100 000+ rdzeni plikéw Lustre umozliwia analize
600 GPGPU wielkich zbioréw danych.
950+ TB RAM.

)

R/

Profesjonalne oprogramowanie Narzedzia pracy zespotowej
Narzedzia i programy oraz Serwisy i narzedzia takie jak serwer
biblioteki, ktére umozliwiaja repozytoriéw Bitbucket Git oraz
efektywne wykorzystanie zasobéw r srodowisko do zarzadzania projektami
obliczeniowych Cyfronetu, a takze JIRA utatwiaja realizacje i koordynacje
usprawniaja prace w réznych ztozonych projektow oraz wspétprace
dziedzinach nauki. zespotéw badawczych.

Chmura obliczeniowa

Elastyczne rozwiazanie oparte o platforme OpenStack, pozwalajace
na fatwe dostosowanie srodowiska obliczeniowego do potrzeb grupy
badawczej.
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Zaawansowane platformy obliczeniowe
oraz ustugi dla domen badawczych

Naukowcy prowadzacy prace badawcze z wykorzystaniem superkomputeréw i duzych zasobéw pamieci masowej maja rézne
wymagania oraz sposoby pracy, zatem potrzebuja réznego typu dostepu do komputeréw oraz innych zasobéw infrastruktury
IT. Odpowiadajac na potrzeby uzytkownikow, Cyfronet udostepnia szereg zaawansowanych platform informatycznych i dedy-
kowanych ustug. Ukrywaja one ztozonos¢ infrastruktury i jednoczesnie dostarczaja funkcjonalnosci istotne z punktu widzenia

badaczy z danej dziedziny, precyzyjnie dopasowane do ich potrzeb.

=
Wraz z infrastruktura obliczeniowa udostepniamy zbiér narzedzi, ktéry umoz- é
liwia badaczom wykonywanie ztozonych eksperymentéw o wielkiej skali oraz ]
efektywne i fatwe zarzadzanie ich rezultatami. Efektywnos¢ obliczen i analiz oraz 5
n
bezpieczenstwo analizowanych danych sa gwarantowane poprzez odpowiedni G £ s
) . p .. . P ® o m g
dobér rozwiazan IT rozwijanych oraz konfigurowanych przez doswiadczonych % v 3o gg
L Y SRR T8
. dni h f i Platf . 4 4 2838 35 &
programistow zatrudnionych w Cyfronecie. Platformy prezentowane ponizej zo % %, . BRoas o L
) ) o 0, B, &S &
staty z powodzeniem zastosowane w gridach dziedzinowych dostepnych w Pro- «99%’% {9% ® v e
. . . . . . . 2o e,
gramie PLGrid. Wszystkie narzedzia, ustugi oraz serwisy sa udostepniane w ra- oy,
mach infrastruktury PLGrid, co pozwala polskim naukowcom i ich zagranicznym Akuslyics
wsp6tpracownikom na dostep do zasobéw oraz danych w najbardziej dla nich ~themia Dh”czen“‘:lz
) ol
wygodny sposéb. Sune P
ere® P,
W Centrum oferujemy m.in. zaawansowane narzedzia i interfejsy graficzne umoz- A é“‘\\@* A
L . A . . R W@ b ®, #
liwiajace budowe dedykowanych Srodowisk do prowadzenia badar naukowych, 2 ¥ ;?q’ §274%% ?’%’
. . 2 . . . . gﬁe"g 'b& S IE =] C,E‘ ?; ﬂﬁ ’9
przeprowadzanie wirtualnych eksperymentéw, budowe portali webaplikacji, wi- “\@’b é‘}“ § é,%’ 52% % %’0
L Lz . " . . . . . < g 5 :
zualizacje wynikéw obliczenr, uruchamianie ztozonych scenariuszy obliczenio- & 9 _‘T‘-é ‘% -
. . .. L. . L & E &
wych, jak réwniez wspierajace jednolity i efektywny dostep do danych. Wszyst- <§<§> S 9
kie te ustugi sa waznym wsparciem dla oséb prowadzacych badania naukowe, &

wplywaja bowiem na usprawnienie i, tam gdzie to mozliwe, zautomatyzowanie
pracy grup badawczych, co znacznie przyspiesza uzyskanie wynikéw badan na-

ukowych. Na kolejnych stronach znajduja sie opisy ich mozliwosci.

Zaproszenie do wspétpracy

Poszukujemy oséb zainteresowanych rozwojem ustug obliczeniowych, w tym tych zorientowanych na konkretne dziedziny

badawcze. Oferujemy rowniez wsparcie w prowadzeniu badar naukowych.

Zachecamy naukowcow do udostepnienia swoich autorskich kodéw ekspertom naszego Centrum, ktérzy beda mogli poméc
w ich efektywnej kompilacji na naszych superkomputerach. Réwnoczesnie zapewniamy pomoc w ich uzytkowaniu i efektyw-
nym wykorzystaniu. Umozliwiamy réwniez wykorzystanie wtasnych licencji oprogramowania naukowego posiadanych przez

grupy badawcze, gdy umozliwiaja one obliczenia na superkomputerach Cyfronetu.
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AR

na

obok typowych platform obliczeniowych i przechowywania danych, oferujemy
,chmure obliczeniowg”.

Chmura obliczeniowa w infrastrukturze PLGrid

W trakcie tworzenia infrastruktury PLGrid w znacznej mierze kie-

|

GRID

=

rowano sie potrzebami naukowcéw. Dlatego parametry infra-

struktury pozwalaja na jej tatwe dostosowanie do rozwiazywania

s

nawet skomplikowanych probleméw badawczych przez rézne
grupy badaczy — poczawszy od matych zespotéw, a skonczywszy
miedzynarodowych konsorcjach naukowych. Aby spetni¢ ich wymagania,

— Do tej pory, infrastruktura PLCrid dostarczafa szeregu platform informatycznych, wraz

z zasobami obliczeniowymi i pamiecia masowa. Chmura obliczeniowa nie stanowi jedynie ich rozszerzenia. Traktujemy ja jako

nowy poziom jakosci w prowadzeniu badari — méwi Kazimierz Wiatr, Dyrektor Centrum. — Uzytkownik moze w fatwy sposob

polaczy¢ sie z zadanym zestawem maszyn wirtualnych (VM), z petnymi prawami dostepu do systemu operacyjnego. W celu

zapewnienia wysokiego poziomu bezpieczeristwa, wszystkie maszyny wirtualne dziataja w dedykowanej sieci lokalnej. Dostep

do poszczegélnych ustug mozna uzyskac z cafego swiata, co utatwia wspdtprace miedzy naukowcami — dodaje Dyrektor.

Nalezy podkresli¢ nastepujace zalety ptynace z korzystania z chmury obliczeniowej:

Chmura zwieksza elastyczno$¢ badan, poniewaz naukowcy moga dostroi¢ maszyny wirtualne do swych specyficznych
potrzeb. Do tej pory, aby skonfigurowac ,wirtualne laboratorium” stuzace do rozwigzania okreslonego problemu
naukowego, uzytkownik potrzebowat pomocy ze strony ekspertéw PLGrid. Obecnie, kazdy naukowiec moze samodzielnie
stworzy¢ i fatwo rozbudowac takie wirtualne laboratorium.

Katalog maszyn wirtualnych oferowanych przez PLGrid wspiera wiele systeméw operacyjnych. Dzieki temu uzytkownicy
moga uruchamiac swoje aplikacje w systemach operacyjnych innych niz Scientific Linux, np. w Windows lub innych
systemach linuxowych.

Chmura obliczeniowa pozwala na tatwe zbudowanie i uruchomienie Srodowiska testowego. Ta funkcjonalnos¢ jest
bardzo przydatna dla naukowcéw tworzacych swoje wiasne oprogramowanie. Moga w prosty sposéb uruchomi¢ kazde
zadanie testowe i szybko przeanalizowac jego wyniki.

Mozliwe jest utrzymanie komunikacji z juz uruchomionym zadaniem obliczeniowym. Ponadto, kazda maszyna wirtualna
moze by¢ tatwo powielana, nawet w tysiagcach lub wiecej egzemplarzy. Uruchomienie nowej maszyny wirtualnej zajmuje
niespetna 30 sekund.

Chmura obliczeniowa jest takze najlepszym, a w wielu przypadkach jedynym, rozwigzaniem do uruchamiania zadan
za posrednictwem starszych pakietow oprogramowania. W bezpiecznym Srodowisku sieci LAN mozna korzysta¢ nawet
z przestarzatych, wycofanych juz z powszechnego uzycia, systeméw operacyjnych. Ta funkcjonalnos¢ jest réwniez
dobrym rozwiazaniem dla rozproszonych grup miedzynarodowych, wykorzystujacych w swych badaniach wiele réznych
pakietéw. Kazda grupa moze prowadzi¢ wiasne obliczenia i w prosty sposob udostepniac swoje wyniki innym.

— Chmura obliczeniowa w PLGrid i Cyfronecie to innowacyjne rozwigzanie na skale europejska. Mamy silne przekonanie, ze

wprowadzi ona nowy poziom jakosci dla badan prowadzonych przez naszych uzytkownikéw — podsumowuje Profesor Wiatr.

Obecnie, w ramach zasob6éw Cyfronetu eksploatowanych jest ponad 200 r6znych typéw maszyn wirtualnych.

34
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— Onedata jest globalnie skalowalnym systemem zarzadzania

ONZ=IATA s o o <

— anymi, ktéry pozwala na przezroczysty dostep do

danych przechowywanych w rozproszonych systemach

sktadowania danych. Onedata nadaje si¢ réownie dobrze

dla matych grup uzytkownikéw jak i dla duzych miedzynarodowych srodowisk naukowych,

dzieki czemu moga korzysta¢ z tego systemu zaréwno federacje uzytkownikéw naukowych

jak i komercyjnych. Onedata umozliwia uzytkownikom korzystanie z jednorodnego systemu

zarzadzania danymi zaréwno do przechowywania danych osobistych jak i zwigzanych z praca

zawodowa, np. wynikéw badan, oraz daje mozliwos¢ dostepu do nich w wydajny sposéb
z dowolnego urzadzenia.

L] 1 DANE

v, | | ENSPERYMENTALNE

SYMULACIE

PUBLIKACHE

Onedata pozwala na budowanie federacji zaufanych uzytkownikéw oraz dostawcéw
przestrzeni dyskowej, co pozwala uzytkownikom z jednej strony na korzystanie z rozproszonej
przestrzeni dyskowej a z drugiej na kontrolowanie ilosci zasobéw udostepnianych
poszczegblnym uzytkownikom lub grupom roboczym przez administratoréw, bez koniecznosci

stosowania certyfikatow.

Zalety dla uzytkownikéw

e Zunifikowany dostep do danych rozproszonych pomiedzy dostawcow przestrzeni
dyskowej opartych o heterogeniczne systemy. Korzystajac z Onedata, uzytkownicy maja
dostep do swoich danych w kazdym miejscu i z dowolnego urzadzenia.

e Dane uzytkownikéw zorganizowane sa w wirtualne foldery (ang. Space), ktére moga byc¢
rozproszone pomiedzy dostawcow przestrzeni dyskowej i dostepne dla uzytkownikow
z przegladarki WWW lub poprzez protokét POSIX.

e ltatwy w uzyciu Graficzny Interfejs Uzytkownika pozwalajacy na dostep i wyszukiwanie
danych oraz zarzadzanie nimi.

*  Wsparcie dla tatwego dzielenia sie i wspétpracy z innymi uzytkownikami w oparciu
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o dane, przy zachowaniu wysokiego poziomu bezpieczenstwa opartego o listy kontroli

dostepu oraz ztozony system grup i uprawnier do nich.
e Funkcjonalnos¢ publikowania i dostepu do danych otwartych oraz mozliwos¢ tatwej
rejestracji identyfikatoréw typu DOI dla zbioréw danych.
Zalety dla administratoréw
e ltatwosc¢ instalacji i konfiguracji poprzez kontenery Docker i klientéw powtoki.
e Uproszczony mechanizm przy zachowaniu petnej kontroli administratoréw w oparciu
o system tokendw.
e  Zlozony system monitorowania dostarczajacy informacji o wszystkich aspektach systemu,
dostepny poprzez interfejs REST oraz w postaci graficznej w panelu administracyjnym.
e Wsparcie dla wielu systeméw sktadowania danych, w tym POSIX (np. Lustre), Amazon
S3, Ceph, OpenStack Swift, czy GlusterFS.
Zalety dla twoércow aplikacji
e latwa integracja z systemem poprzez interfejsy REST i CDMI.
e Elastyczna autentykacja i autoryzacja dostepna o technologie OpenlD Connect
i Macaroons.
e Kompletna dokumentacja interfejséw w postaci pozwalajacej na automatyczne
generowanie  kodu aplikacji  klienckich  odpowiedzialnego za komunikacje

z ustugami Onedata.

Rozproszona kolejka priorytetowa

Uzytkownicy Onedata

Onedata jest aktualnie uruchomione oraz testowane w ramach kilku infrastruktur europejskich,
w tym w projektach: PLGrid, INDIGO-DataCloud, EGI DataHub, Open Nebula Science Cloud
oraz Human Brain Project. W projekcie HBP Onedata wykazato mozliwos¢ dostarczenia systemu
zarzadzania danymi pozwalajacemu na spetnienie wymagan przepustowosci dla aplikacji wizuali-

zacji przekrojéw mézgu w czasie rzeczywistym.

Wiecej informacji mozna znalez¢ pod adresem https://onedata.org.
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HyperFlow jest narzedziem, ktére umozliwia kompozycje
%H yperF IOW aplikacji naukowych w ztozone przeptywy, tzw. workflowy
naukowe. HyperFlow wspomaga tworzenie przeptywdw,
rozmieszczanie ich w chmurze obliczeniowej oraz ich

uruchamianie.

Programy

Ekosy programistyczny splikacyine |
HyperFlow 3 A
nede D ?hi., @éﬁe {Silnik) Zadminty '——\;“LL“I_ [WF Executor
npm T ¢ o]
spolecanodd ’ | Web

Zadanief;, —» [y =
v 1)~ [service

Graf zadan Wykonywalny opis m—
Edytor tekstu IJ..'.Li - workflowu (ISON) 3 =
(ulubione IDE, lub < e Zedennty _..@ =~
skrypt-generator) = -;'f:";':;?;- ! i Lokalne komendy
Implementacja zadan
Programowanie workflowu Wykonywanie workflowu Uruchamianie zadar workfl

Programowanie workflowéw naukowych

W HyperFlow workflow jest opisywany jako graf zadan (nazywanych procesami) w prostym
formacie opartym o JSON. Zadania workflowu reprezentuja procedury naukowe — kolejne kroki
w przeptywie naukowym. Zadania te moga by¢ albo zaimplementowane w jezyku JavaScript,
albo odwzorowane na programy wykonywalne. W pierwszym przypadku zadania workflowu sg
wykonywane przez Node. js, szeroko wykorzystywane srodowisko uruchomieniowe dla jezyka
JavaScript. Dzieki temu programowanie workflowu osadzone jest w dojrzatym ekosystemie
programistycznym (spoteczno$¢, narzedzia, biblioteki, zasoby sieciowe), nie zas w Srodowisku
specyficznym dla danego systemu, mato znanym i wspieranym w ograniczonym stopniu. Dzieki
mozliwosci niskopoziomowego programowania zadan workflowu, moga one z tatwoscia
wywotywac zewnetrzne Web Service'y, czy tez wykonywac lokalne komendy, w ramach jednego
przeptywu.

W drugim przypadku twérca workflowu nie musi implementowa¢ kodu JavaScript, a jedynie
przypisa¢ kazde zadanie workflowu do uprzednio utworzonej maszyny wirtualnej, na ktérej
zainstalowane sg aplikacje naukowe, oraz okresli¢ komende, ktéra zostanie wykonana w przypadku

uruchomienia danego zadania.

Dzieki wsparciu tych dwéch podejs¢ do programowania workflowu, HyperFlow jest przydatny
zaréwno doSwiadczonym programistom / inzynierom, ktérzy pragna mieé¢ mozliwos¢ pro-
gramowania niskopoziomowego, jak i naukowcom dziedzinowym, ktérzy chca jedynie

komponowac przeptywy z uprzednio istniejacych modutéw.



PLATFORMY

Rozmieszczanie w chmurze

HyperFlow automatycznie rozmieszcza workflow w chmurze obliczeniowej. Aby to byto mozliwe,
uzytkownik musi jedynie przygotowac plik konfiguracyjny, w ktérym okreslone jest odwzorowanie
zadan workflowu na dostepne obrazy maszyn wirtualnych. Nastepnie uzytkownik wykonuje prosta
komende hflowc setup, w wyniku ktérej tworzone sa instancje maszyn wirtualnych w chmurze.
Instancje te zawieraja komponenty $rodowiska uruchomieniowego HyperFlow oraz aplikacje

naukowe uruchamiane z zadan workflowu.
Wykonanie workflowu

Po utworzeniu instancji workflowu w chmurze, uzytkownik moze ja uruchomic¢ przy pomocy
komendy hflow run <workflow_directory>. Kazdy workflow uruchomiony jest ze swoja wtasna
instancja Srodowiska uruchomieniowego HyperFlow. Powoduje to, ze poszczeg6lne workflowy sa

od siebie izolowane, co zwieksza bezpieczenstwo i niezawodnos¢.

Srodowisko uruchomieniowe HyperFlow (tzw. HyperFlow Executor) automatycznie przesyta
dane wejsciowe z katalogu uzytkownika na instancje maszyn wirtualnych, wykonuje aplikacje
naukowe, a nastepnie przesyta dane wyjsciowe z powrotem do katalogu uzytkownika. HyperFlow
obstuguje kilka mechanizméw transferu danych, m.in. sieciowy system plikéw, gridftp oraz
Amazon S3.

Aplikacje

HyperFlow jest czescia kilku wiekszych systeméw, w ktdrych jest wykorzystywany do implemen-
tacji szeregu aplikacji. W infrastrukturze PLGrid HyperFlow jest zintegrowany jako system za-
rzadzania workflowami naukowymi, ktéry umozliwia kompozycje naukowych workflowéw i ich
uruchamianie w chmurze. Przyktadowa aplikacja wspierana przez HyperFlow jest solwer dla
probleméw opartych na metodzie elementéw skoriczonych, ktéry moze by¢ uzyty do rozwiazy-
wania wielu réznorodnych probleméw naukowych. W projekcie Paasage (http://www.paasage.eu)
HyperFlow jest integrowany jako silnik wykonawczy dla aplikacji naukowych uruchamianych
w kontekscie srodowiska multi-cloud. W projekcie ISMOP (http://www.ismop.edu.pl) HyperFlow
jest czescia systemu podejmowania decyzji w sytuacjach zagrozenia powodziowego. Hyperflow
bedzie miat réwniez zastosowanie w obliczeniach parametrycznych i przetwarzaniu typu work-

flow, jako zamiennik technologii Scalarm.
Kontakt

HyperFlow jest rozwijany i utrzymywany przez zespét DICE (http://dice.cyfronet.pl). Zapraszamy
do zgtaszania wszelkich pytan oraz sugestii.

Kod Zrédtowy HyperFlow oraz podreczniki instalacji i uzytkowania sa dostepne na stronie
https://github.com/hyperflow-wms/hyperflow.
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Model Execution Environment

Model Execution Environment (MEE) to stos technologiczny umozliwiajacy wykonywanie strumieni
zadari na infrastrukturach komputerowych wielkiej mocy, w tym na zasobach udostepnianych
przez ACK Cyfronet AGH. Celem platformy jest umozliwienie tatwego prowadzenia obliczen przez
naukowcow dziedzinowych, tj. przez osoby posiadajace podstawowa wiedze z zakresu interakcji
z klastrami obliczeniowymi i innymi rodzajami zasobéw HPC.

Model

Strumien obliczen

Pacjent

Strumienie, kroki i modele obliczeniowe

W ramach MEE zadania obliczeniowe przyjmuja forme tzw. strumieni (pipelines), tj. zbioréw
obliczen, z ktérych kazde nosi nazwe kroku (step), gdzie rezultaty kazdego kroku stanowia
dane wejsciowe dla kolejnych krokéw. MEE udostepnia szeroka game narzedzi pozwalajacych
uzytkownikom na projektowanie krokow, zestawianie ich w strumienie zadar oraz zlecanie

wykonywania tych strumieni na dostepnych zasobach obliczeniowych.

Kazdy krok jest zdefiniowany w oparciu o zestaw modutéw obliczeniowych (tj. wykonywalnego
kodu) przechowywanych w repozytorium GitLab. Moduty te okreslamy zbiorczo mianem modelu.
Gdy pojawia sie potrzeba wykonania danego kroku, platforma MEE automatycznie wczytuje dany
model na zasoby HPC, a nastepnie monitoruje jego wykonywanie w oparciu o wybrane dane
wejsciowe. Przed uruchomieniem strumienia zadan uzytkownik jest w stanie wybra¢ konkretna
wersje modelu (dzieki mechanizmom wersjonowania udostepnianym przez Git), co z kolei

umozliwia $ledzenie rezultatéw oraz gwarantuje powtarzalnos¢ obliczen.

Strumienie moga by¢ uruchamiane w trybie automatycznym lub recznym. Strumieri automatyczny
jest wykonywany w catosci, od poczatku do konca, natomiast w strumieniach recznych po
kazdym kroku nastepuje przerwa, zas uzytkownik musi recznie zleci¢ wykonanie kolejnego kroku.

.p o iv-lE -
| 4

o, Nk




PLATFORMY

Mechanizm ten umozliwia weryfikacje rezultatéw posrednich i pozwala np. na zaoszczedzenie

zasobéw poprzez anulowanie strumienia, ktéry nie generuje pozadanych wynikéw.

MEE jest dostepne poprzez wygodny webowy interfejs Ul. Platforma udostepnia réwniez interfejsy

programistyczne pozwalajace na jej integracje z zewnetrznymi narzedziami.

Zarzadzanie danymi badawczymi

MEE zleca i monitoruje wykonanie strumieni zadan na zasobach HPC, a zatem musi tez dbac
o zarzadzanie zwiazanymi z nimi danymi naukowymi, tak aby kazdy model operowat na
wiasciwych danych i by istniata mozliwos¢ pobrania rezultatéw z infrastruktury HPC. W tym
celu MEE udostepnia zestaw interfejsow zarzadzania danymi — uzytkownicy moga przesytac
dane wejsciowe i pobierac rezultaty. Platforma zarzadza komunikacja z zasobami storage’owymi
HPC, umozliwiajac automatyczne wprowadzanie danych wejSciowych i pobieranie wynikéw.
Opisywana funkcjonalnos$¢ obejmuje réwniez dedykowane elementy interfejsu uzytkownika.

Bezpieczenstwo

Platforma MEE jest zintegrowana z mechanizmami uwierzytelniania i bezpieczenstwa infrastruktury
PLGrid. Uzytkownicy posiadajacy konta w infrastrukturze PLGrid moga uzyskiwa¢ dostep do MEE
za ich posrednictwem oraz zleca¢ obliczenia w ramach swoich przydziatéw. Kazde obliczenie
wykonywane jest w ramach konkretnego grantu badawczego, ktéry moze zosta¢ skonfigurowany

w ramach platformy.

Organizacje

MEE udostepnia poszczeg6lnym zespotom badawczym wyodrebnione Srodowiska pracy. Kazda
organizacja posiada unikalny URL dostepowy i moze definiowa¢ wtasne strumienie oraz kroki,
a takze zarzadza¢ whasnymi danymi badawczymi. MEE dba o rozgraniczenie organizacji — kazda
z nich mozna zarzadza¢ w autonomiczny sposéb, umozliwiajac dostep wybranym grupom

uzytkownikéw.

Aplikacje

Platforma Model Execution Environment znalazta zastosowanie w szeregu projektéw badawczych,
do ktérych zaliczamy europejskie projekty EurValve, PRIMAGE oraz InSilicoWorld, konsorcjum
POLVAS, Centrum Medycyny Obliczeniowej Sano, a takze szereg zespotéw powstajacych na
zasadzie ad hoc i dysponujacych wyodrebnionymi organizacjami w ramach MEE.

https://mee.cyfronet.pl
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Proste narzedzie zarzadzania plikami
na klastrze obliczeniowym
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Ustuga PLG-Data pozwala, za posrednictwem przegladarki WWW, zarzadzac swoimi zbio-
rami danych, zgromadzonymi na zasobach dyskowych infrastruktury PLGrid. Dzieki niej
mozna ogladac, pobiera¢, dodawac i usuwac pliki oraz foldery. Utatwia takze zarzadzanie
P LG g D ata prawami dostepu dla innych oséb, cztonkéw zespotu badawczego lub wspétpracownikéw

spoza tej grupy. Obecnie posiada wsparcie dla klastra Prometheus, a w przysztosci plano-
wane jest rozszerzenie dostepnosci innych superkomputeréw poprzez te ustuge.

Zestaw funkcjonalnosci, na ktére pozwala narzedzie, to m.in.:

o o s a1 7 ] e pobieranie plikéw z klastra na dysk lokalny,
C=mmm * dodawanie nowych i usuwanie istniejacych zbioréw,

. .. e zmiana nazw plikéw i folderéw, jak réwniez zmiana uprawnien
- dostepu do nich,
: e szybka nawigacja pomiedzy katalogami: domowym, roboczym
= i zespotéw, dzieki porecznemu menu skrétow,
— e sprawny podglad plikow graficznych bez koniecznosci pobiera-

nia ich na dysk.

Dzieki odpowiedniej konstrukcji adresu URL do poszczegélnych zbioréw, narzedzie pozwala
fatwo przekaza¢ ich lokalizacje innej osobie, np. poprzez wklejenie wprost tresci URL z paska
adresu przegladarki do wiadomosci e-mail czy komunikatora. Adresat znajdzie wspotdzielony
katalog lub pobierze plik jednym kliknieciem — pod warunkiem, ze posiada odpowiednie upraw-

nienia dostepu.

Ustuga jest zabezpieczona szyfrowanym protokotem HTTPS (na odcinku pofaczenia kompute-
ra uzytkownika z portalem PLG-Data) oraz protokotem GridFTP — pomiedzy portalem ustugi oraz
klastrem obliczeniowym. Zastosowanie tych technik pozwala uzytkownikom korzysta¢ z niej w spo-
séb bezpieczny. Osoba korzystajaca z ustugi PLG-Data nie nabywa zadnych dodatkowych uprawnien
w dostepie do zbioréw danych poza tymi, ktére juz posiada.

Logowanie do narzedzia odbywa sie poprzez pare login-hasto PLGrid lub certyfikat p12 zatadowany
w przegladarce. Ustuga jest dostepna w polskiej i angielskiej wersji jezykowej, posiada takze rozbu-
dowany interfejs programistyczny (API), ktéry pozwala na jej uzycie przy budowie platform, narzedzi
czy innych ustug wykorzystujacych zasoby infrastruktury PLGrid.

Adres narzedzia PLG-Data: https://data.plgrid.pl
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Rimrock to ustuga infrastruktury PLGrid umozliwiajaca

kontrole obliczerr naukowych i zarzadzanie otrzymywa-

rl m I-OCk nymi za ich pomoca rezultatami dzieki nowoczesnym

interfejsom dostepowym opartym o REST. REST (ang.

Representational State Transfer) jest swego rodzaju wzor-

cem projektowania architektur rozproszonych aplikacji. Dzieki wykorzystaniu REST mozliwy jest
tatwy dostep do ustug, aplikacji i zaawansowanych skryptow.

Dostepnos¢ dla r6znorodnych zastosowan

Zastosowanie interfejséw REST przy budowie ustugi rimrock umozliwia wykorzystanie funkcjonalno-
Sci ustugi niezaleznie od jezyka programowania, ktéry zostat wybrany do tworzenia systeméw wyko-
rzystujacych zasoby obliczeniowe. Mozna wiec w oparciu o rimrock budowac aplikacje internetowe
i desktopowe, jak rowniez tworzy¢é zaawansowane skrypty obliczeniowe (np. za pomoca jezyka
powtoki Bash i polecenia curl). Ciekawym rozwiazaniem oferowanym przez ustuge jest mozliwos¢
tworzenia aplikacji internetowych uruchamianych w catosci w przegladarce uzytkownika, przy zmi-

nimalizowaniu udziatu strony serwerowe;.

Klaster A Zlecanie

zadan

Rimrock

Zlecanie

REST API zadan

..............................................................

Integracja z wieloma systemami zarzadzania obliczeniami

Ustuga rimrock wykorzystuje system zarzadzania zadaniami Slurm, dzieki czemu zapewnia wspar-
cie dla jego unikatowych wlasnosci. Pozwala to na tatwa integracje aplikacji juz istniejacych w roz-
wijanych systemach. Dostep do rezultatéw obliczer jest utatwiony poprzez ukrycie wewnetrznego
protokotu przesytania plikéw (CridFTP) i grupowanie wynikéw zadan.

Bezpieczenstwo danych

Wymiana danych z ustuga jest realizowana za pomoca bezpiecznego potaczenia HTTPS, a do

autoryzacji uzytkownikéw wykorzystywany jest tymczasowy certyfikat uzytkownika (tzw. proxy).

https://submit.plgrid.pl
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Chemia i Biologia — struktura elektronowa
i dynamika molekularna

Wspétczesna chemia obliczeniowa wymaga ciagtego zwiekszania zasobéw, ktére umoz-
liwiaja przeprowadzenie symulacji dla coraz wigkszych uktadéw (waznych m.in. w nano-
technologii i naukach biologicznych) oraz poprawe doktadnosci uzyskanych wynikéw. Na
szczescie, ciagly rozwdj technologii w potaczeniu z profesjonalnym oprogramowaniem
oferowanym przez Cyfronet wychodzi naprzeciw rosnagcym wymaganiom i umozliwia
przeprowadzanie réznorodnych obliczen z zakresu chemii kwantowej.

Superkomputery dostepne w naszym Centrum sktadaja sie z weztéw obliczeniowych
dysponujacych nawet 1,5 TB RAM i 48 rdzeniami, co umozliwia wykonywanie obli-
czen kwantowochemicznych wymagajacych ogromnych zasobéw pamieci lub duzej

liczby rdzeni ze wspétdzielona pamiecia operacyjna. Co wiecej, wszystkie wezty su-

perkomputera potaczone sa szybkim interfejsem InfiniBand o wysokiej przepustowosci
A. Eilmes, P. Kubisiak: Potencjat i krétkim czasie dostepu, co przektada sie na zwiekszenie szybkosci wykonywania ob-
elektrostatyczny cieczy jonowej . PP . . . . .

, 4 liczen, jesli sa one rozproszone pomiedzy wezty obliczeniowe. Wiele programéw do
w otoczeniu rozpuszczonej . . . o . .
czgsteczki barwnika symulacji chemicznych wymaga réwniez szybkiego dostepu do systeméw dyskowych,

ktory jest mozliwy dzieki wykorzystaniu rozproszonego systemu plikéw Lustre.

Wydajnos$¢ zadan z chemii obliczeniowej zalezna jest takze od odpowiedniej konfiguracji opro-
gramowania naukowego oraz umiejetnosci jego uzycia. Nasz zespét administratoréw posiada
niezbedna wiedze, umiejetnosci oraz duze doswiadczenie w instalacji oraz efektywnym wyko-
rzystaniu dostepnych aplikacji i narzedzi. W naszym szerokim portfolio mozna odnalez¢ wiele
programow umozliwiajacych réznorodne obliczenia chemiczne. W5réd nich:

e Wszechstronne i powszechnie uzywane programy kwantowochemiczne takie jak
Gaussian, GAMESS US, NWChem, Schrédinger, Q-Chem, Psi4, ORCA czy TURBOMO-
LE, dzieki ktérym mozna przeprowadzi¢ obliczenia struktury elektronowej oraz wielu
wiasciwosci réznorodnych systeméw molekularnych wykorzystujac metody ab initio, p6t
-empiryczne oraz teorie funkcjonatéw gestosci.

e Pakiety Molpro, CFOUR i Dalton do analizy systeméw molekularnych z duza doktadno-
Scia, w oparciu o zaawansowane schematy obliczeniowe, takie jak metody sprzezonych
klastréw (CCSD(T)) oraz multireferencyjne (MCSCF).

e Pakiet Amsterdam Modeling Suite (AMS (dawniej ADF), DFTB, MOPAC, COSMO-RS) udo-
stepniajacy metody do analizy réznorodnych wiasciwosci systeméw molekularnych (w szcze-
gblnosci spektroskopowych, takich jak widma NMR czy ESR) poprzez m.in. wykorzystanie
relatywistycznego przyblizenia ZORA oraz metody COSMO-RS. Dodatkowo, rozbudowane
GUI aplikacji AMS (AMSInput, AMSViev, etc.) utatwia prace naszym uzytkownikom.
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e Znaczaca cze$¢ dostepnych aplikacji moze by¢ uzywana do obliczern witasciwosci systeméw periodycznych. Wsréd
nich dostepne sa BAND, Quantum ESPRESSO oraz SIESTA.

e Srodowisko AlphaFold wykorzystujace uczenie maszynowe do analizy struktur geometrycznych biatek.

¢ Desmond, Gromacs, Amber, LAMMPS, NAMD, Tinker-HP, CPMD, CP2K i Terachem przeznaczone do symulacji
wykorzystujacych mechanike molekularna oraz dynamike molekularng dla systeméw zbudowanych nawet z setek

tysiecy atoméw.

O. Klimas: Obliczona optymalna struktura klastra osmiu czqsteczek czerwieni Kongo widziana
z réznych perspektyw

Wykorzystanie kart graficznych do przeprowadzania obliczert (GPGPU) w wielu dziedzinach nauki pozwala na wielokrotne

przyspieszenie wykonywanych zadan. W naszym Centrum cze$¢ weztéw umozliwia takie obliczenia poprzez uzycie jedno-

cze$nie nawet osmiu kart GPGPU (per wezet) wykorzystujacych srodowisko programistyczne CUDA. Wiele pakietéw dostep-

nych w Cyfronecie umozliwia obliczenia GPGPU, wsréd nich oprogramowanie chemiczne: GAMESS, Terachem, NAMD,

Quantum ESPRESSO, Tinker-HP. Eksperci z ACK Cyfronet AGH wspétpracuja z wieloma grupami tworzacymi i rozwijajacymi

powyzsze pakiety. Warto dodac, ze pracownicy Cyfronetu wiozyli wiele wysitku, aby dopracowac srodowiska obliczeniowe

dla naszych uzytkownikow.
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Potencjat elektrostatyczny czgsteczki
tworzgcej membrane jonowymienng.
Opublikowane przez W. Germer,

J. Leppin, C. Kirchner, H. Cho, H. Kim,
D. Henkensmeier, K. Lee, M. Brela,

A. Michalak oraz A. Dyck w Macromol.
Mater. Eng. 2015, 300, 497-509
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Uczenie maszynowe (ML)
i sztuczna inteligencja (Al)

Analiza danych przyspieszona przez sztuczna inteligencje czyni wielkie postepy w wielu
dziedzinach badan, w tym w naukach o materiatach, naukach przyrodniczych, jezykoznawstwie
i naukach spotecznych. Zdolnos¢ sieci neuronowych do uczenia sig na podstawie ztozonych danych
moze znacznie poprawi¢ analize danych, klasyfikacje i wykrywanie wzorcéw, z potencjalnymi
zastosowaniami w wielu systemach, m.in. w rozpoznawaniu obrazéw, przetwarzaniu jezyka
i optymalizacji.

Centrum superkomputerowe Cyfronet wychodzi naprzeciw tym wyzwaniom i przygotowato kilka
pakietéw:

. PyTorch to pakiet, specjalna biblioteka dla jezyka Python, oparta na bibliotece
P Y TbR C H Torch. Pozwala na implementacje ztozonych algorytméw Uczenia Gtebokiego
z obszaru Przetwarzania Jezyka Naturalnego, przetwarzania wideo i obrazéw oraz
wielu innych. Nadaje sie bardzo dobrze do modelowania nowych architektur z dziedziny uczenia

maszynowego z nastawieniem na eksperymenty.

TensorFlow pozwala podobnie jak Pytorch na implementacje modeli bazujacych
na paradygmacie przeptywu tensoréw. Ze wzgledu na swoj charakter oraz
statyczny graf reprezentacji umozliwia wydajna optymalizacje treningu oraz
inferencji modeli z uwzglednieniem platformy obliczeniowe;j.

Keras to biblioteka do projektowania modeli neuronalnych. Stanowi zewnetrzne
K K API dla silnikéw bazujacych na TensorFlow, Microsoft Cognitive Toolkit, Theano
e ra S lub PlaidML. Keras zostat zaprojektowany tak, aby byt przyjazny dla uzytkownika

— jest aplikacja modutowa i rozszerzalna.

Scikit-learn to biblioteka dla jezyka Python. Posiada rézne algorytmy
klasyfikacji, regresji i grupowania, w tym obstuge maszyn wektorowych, .m
losowych laséw, zwiekszania gradientu, k-Srednich i DBSCAN. Zostat

zaprojektowany do wspétdziatania z bibliotekami numerycznymi
i naukowymi Pythona: NumPy i SciPy.

SchNet to architektura gltebokiego uczenia (deep learning), ktéra umozliwia modelowanie

molekularne materiatéw na poziomie atomowym.

Horovod to zestaw narzedzi dla TensorFlow, Keras, PyTorch i MXNet. Gtéwnym zatozeniem
Horovod jest uczynienie procesu gtebokiego uczenia (deep learning) rozproszonym, aby zwiekszy¢

wydajnos¢ obliczen i rtéwnoczesnie utatwi¢ korzystanie z niego.
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Wizualizacja danych, POVRay/ScPovPlot3D

Wizualizacja danych umozliwia analize i zrozumienie wynikéw nawet bardzo
ztozonych obliczen, szczegdlnie, jesli ich forma finalna jest wielowymiarowa
badZ uwzglednia czynnik czasu. Wiekszos¢ aplikacji do obliczen numerycz-
nych posiada jakis modut generujacy ich wizualizacje. W Python’ie jest do-
stepny modut matplotlib czy VTK+, biblioteki graficzne posiadaja takze Matlab
czy R. Podobnie wyglada sytuacja w przypadku programéw do geowizualiza-
cji (GIS) czy programéw do obliczen chemicznych. Niestety, niezaleznie od
tego, jak bardzo programy te sa dopracowane, to wynik ich dziatania jest ogra-
niczony iloczynem kartezjanskim dostepnych (a przy tym zgodnych) opcji.

Usuniecie tego ograniczenia — chocby tylko w celu stworzenia prototypu stylu
wizualizacji do pézniejszego wdrozenia w dedykowanym pakiecie — jest moz-
liwe, wymaga jednak skorzystania z programu graficznego ogélnego przezna-
czenia. Dobrymi przyktadami sa tu 3DMax, Blender czy POVRay. Jednak tylko
ten ostatni wyposazony jest w domenowy jezyk opisu sceny (SDL) o charakterze

Janusz Opita: konfiguracja pola elektrostatycznego
wokdt molekuty polimeru. Ukazano powierzchnie
stafego potencjatu z aproksymacjq trilinearnq, kolor
koduje modut natezenia pola elektrostatycznego

skryptowym, ktéry pozwala na programowe, nieinteraktywne tworzenie wizualizacji. Postugiwanie

sie niezliczona liczba opcji jezyka SDL wymaga dos¢ dhugiej nauki, dlatego napisano dedykowane

API, w formie zestawu specjalizowanych modutéw — pakiet ScPovPlot3D. Nie jest to projekt

zamkniety, wciaz dopisywane sa kolejne rozszerzenia, mozna zatem méwic o dojrzatej, dziatajacej

wersji beta. Aktualnie projekt znajduje sie w wersji 4.0 i jest hostowany na GitHub’ie (URL: https://

github.com/Justlanush/Plot3Dv4) — wieloplatformowe APl wymaga POVRay’a w wersji min. 3.7.

Najwazniejsze moduty to:

e VectorField.inc — hybrydowa wizualizacja pol wektorowych z uzy-

ciem widzetéw i/lub rurek strumienia pola,

e Potential.inc — hybrydowa wizualizacja pdl skalarnych, na siatkach
regularnych i nieregularnych z interpolacja trilinearna albo szescien-
ng Catmull-Rom’a,

e  BPatchSurf.inc — hybrydowa wizualizacja powierzchni w oparciu
o dane na siatkach regularnych i nieregularnych z zaimplementowa-
nym prostym krigingiem (KDE),

e Mesh2Surf.inc — hybrydowa wizualizacja danych okreslonych na re-
gularnych siatkach 2D (z = fix, y)),

Janusz Opita: Wizualizacja terenu uzyskana w opar-
ciu o dane wysokosciowe zebrane na nieregularnej
siatce i tekstury pozyskane z aplikacji GoogleEarth-
Pro (okolice Karlobagu, Chorwacja). Opracowanie
wtasne, DOI: 10.23919/MIPRO.2018.8400037

e TextExt.inc — rozszerzone formatowanie tekstu 3D, zorientowane na prezentacje réwnan.

W razie potrzeby developer pakietu stuzy wsparciem technicznym. Informacje kontaktowe:

https://skos.agh.edu.pl/osoba/janusz-opila-2390.html .
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CAD/CAE

Aplikacje typu CAD (projektowanie wspomagane komputerowo) oraz CAE (komputerowe
wspomaganie prac inzynieryjnych) stanowia dzi$ nieodtaczna czes¢ procesu projektowania
i budowy niemal wszystkiego — od czesci samochodowych po budynki. Dzieki symulacjom
komputerowym inzynierowie moga dokonywa¢ oceny wytrzymatosciowej elementow
maszyn i konstrukcji, wykonywac¢ liniowe i nieliniowe analizy strukturalne z uwzglednieniem
odksztafcen, zjawisk kontaktowych, plastycznosci, hipersprezystosci, itp. Istotne miejsce
w dziedzinie nauk Scistych zajmuja réwniez symulacje dotyczace: spalania, turbulencji,

przeptywéw wielofazowych, reakcji chemicznych, radiacji i mechaniki ptynéw.

Wszystkie powyzsze zagadnienia moga by¢ badane przez uzytkownikéw dzieki specjalistycznemu
oprogramowaniu, np. ANSYS, ABAQUS, FLUENT, MARC czy OPERA.

ANSYS jest rozbudowanym srodowiskiem, posiadajacym intuicyjny interfejs graficzny, wspierajacym
naukowcow z prawie wszystkich nauk Scistych oraz przemystu. Uzyskiwane wyniki charakteryzuja
sie duza doktadnoscia. Rezultaty prezentowane sa w postaci tekstowej i graficznej, np. diagramy,
izopowierzchnie, deformacje. Mozliwosci obliczeniowe ANSYS-a sa bardzo duze, obejmuja one
m.in. analize harmoniczna i spektralna, lepkosprezysto$¢, drgania wlasne, statyke i dynamike.

ABAQUS znajduje szerokie zastosowanie w przemysle, a wykonywanie obliczen opiera si¢ o metode
elementéw skoriczonych. Uzytkownik opracowuje kombinacje elementéw skoriczonych, materiatéw,

procedur analizy i sekwencji obciazen, zgodnie ze swoimi wymaganiami.

FLUENT umozliwia badanie i symulacje zachowania cieczy, co znajduje zastosowanie przy
projektowaniu urzadzeri wykorzystujacych lub transportujacych ptyny. Moze by¢ wykorzystywany
w dziedzinie chemii, elektroniki, metalurgii, energetyki cieplnej, biomedycyny i innych.

MARC jest Srodowiskiem ogdlnego zastosowania przeznaczonym do wykonywania obliczen
nieliniowej analizy elementéw skoriczonych w celu wykonania symulacji zachowania produktu przy
zmiennych warunkach statycznych, dynamicznych oraz z uwzglednieniem wszystkich rodzajéw
nieliniowosci, w tym geometrycznej, materialowej oraz warunkéw brzegowych i kontaktu. Jest to
rozwigzanie posiadajace mozliwo$¢ symulacji produkcji i testowania wytworzonego produktu
w celu wykrycia zniszczen, uszkodzen, awarii oraz propagacji pekniec. Wszystko to mozna potaczy¢

z mozliwa analiza termiczna, elektryczna, magnetyczna i strukturalna.

OPERA jest oprogramowaniem uzywajacym metody elementéw skonczonych do projektowania
i optymalizacji urzadzen elektromagnetycznych, zaréwno w dwdéch jak i trzech wymiarach. Pozwala
na wyszukiwanie rozwiazarn numerycznych dla probleméw z wielu dziedzin nauki: elektrostatyki,
magnetostatyki, elektromagnetyzmu. Oprogramowanie umozliwia projektowanie réznych urzadzen
elektrycznych: transformatoréw, silnikéw, przetacznikéw, skaneréw MRI i lamp rentgenowskich. To
potezne narzedzie do wirtualnego prototypowania, dzieki ktéremu proces projektowania trwa o wiele
kréce;j.
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Aplikacje matematyczne

Dzieki aplikacjom matematycznym nawet bardzo rozbudowane i skom-
plikowane obliczenia moga zosta¢ wykonane w krétkim czasie. Uzyt-
kownicy ACK Cyfronet AGH maja dostep do programéw wspomagajacych
wykonywanie zaawansowanych zadan z algebry, analizy, kombinato-
ryki, statystyki, teorii liczb, geometrii jak i innych dziatéow matematyki.
Wykonywanie dziatan takich jak catkowanie, rézniczkowanie, oblicze-
nia symboliczne, aproksymacja i interpolacja, Transformata Fouriera

i Laplace’a, operacje macierzowe, przetwarzanie sygnatéw cyfrowych,
itp. staje sie o wiele tatwiejsze. Przy pomocy odpowiednich narzedzi
mozliwa jest nawet wizualizacja wynikéw dziatan na zbiorach liczb rze-

czywistych i/lub zespolonych. Niektére programy pozwalaja dodatkowo

na tworzenie wykreséw interaktywnych 2D badZ 3D. Wszystkie te funk- ) T

15 o
cjonalnosci sa bardzo istotne, poniewaz w pracy naukowcéw kluczowe R R e—y 1
jest czesto przygotowanie precyzyjnego modelu, jak najdoktadniej opi- Bartosz Sutkowski: Wyniki symulacji tekstury Zn

. . .. po wyttaczaniu hydrostatycznym w 250 °C
sujacego analizowane zagadnienia.

Przyktadem Srodowiska znajdujacego zastosowanie w wyzej opisanych zagadnieniach jest MATLAB. Dzieki swoim dodatkowym
modutom pozwala na wykonywanie obliczer z zakresu modelowania finansowego, réwnan rézniczkowych czastkowych (PDE),
czy optymalizacji wielokryterialnej, liniowej oraz nieliniowej. Inne zastosowania obejmuja m.in. analize danych geograficznych
i generowanie na ich podstawie map, modelowanie biologicznych systemow
dynamicznych i systeméw hydraulicznych, czy analize i wizualizacje danych
genomicznych oraz proteomicznych. Mozliwe jest réwniez uzycie Srodowiska
symulacyjnego Simulink, stuzacego do budowania modeli symulacyjnych z blokéw,

wizualizacji i analizy danych, bez potrzeby tradycyjnego programowania.

Obok tego rozbudowanego srodowiska, uzytkownicy znajda w oprogramowaniu
oferowanym przez Centrum takze uzyteczna aplikacje, MATHEMATICA,
dedykowang do prowadzenia obliczen réwnolegtych ze zdefiniowana
doktadnoscia, do obliczei symbolicznych i numerycznych. Zaleta tego pakietu

jest takze posiadanie narzedzia do automatycznego wykrywania i poprawiania

btedéw oraz mozliwos$¢ zlecania zadan na kilku komputerach jednoczesnie.

Innym uniwersalnym i interakcyjnym pakietem matematycznym jest MAPLE.  Rafaf Rak: Siec potqczeri jednominutowych stop
Stosuje sie go m.in. do upraszczania wyrazen i doktadnej reprezentacji wielkosci zwrotu dla spofki KGHM (polska spdfka giefdowa)
matematycznych. Oferuje mozliwo$¢ korzystania z baz danych, generowania kodu innych jezykéw programowania,
tworzenia pokazéw slajdéw zawierajacych wykonywane zadania wraz z wiasnymi komentarzami, czy komunikacje
z aplikacjami MATLAB i systemami CAD. Interesujaca aplikacja jest réowniez SageMATH, pozwalajaca na zaawansowane
obliczenia matematyczne z uzyciem przyjaznego uzytkownikowi srodowiska Jupyter Notebook. Pozwala ona na uzycie wielu

dostepnych bibliotek i narzedzi numerycznych, jak NumPy, SciPy, Sympy, Maxima, GAP, Flint oraz R.



LABORATORIA

Intensywnie rozwijajace sie badania naukowe wymagaja coraz bardziej zaawansowanych narzedzi. Wéréd nich ogromna
role petnia narzedzia informatyczne, wspomagajace prowadzenie efektywnych badan od momentu ich projektowania, az po
opracowywanie wynikow. Cyfronet, poprzez $ledzenie najnowszych rozwiazan i tworzenie witasnych opracowan, stara sie

wypetnia¢ wazny obszar swojej misji wsparcia nauki. Na te potrzeby powstaty specjalistyczne laboratoria.

Laboratorium Obliczen
Kwantowych

Laboratorium powstato w celu prowadzenia prac ba-
dawczych w zakresie wykorzystania komputeréow
kwantowych w obliczeniach i wsparcia obliczen kla-

sycznych akceleratorami kwantowymi.

Jednym z kluczowych zadan jest §ledzenie rozwo-

ju technologii obliczen kwantowych oraz dostepnych

platform akceleratoréw kwantowych celem ich wyko-
rzystania w dedykowanych ustugach ACK Cyfronet AGH. Wspdtpracujemy z innymi podmiotami badawczymi i partnerami

przemystowymi, zaréwno jako konsorcjanci wspélnych inicjatyw, jak i realizujac prace zlecone.

W oparciu o wiasne kompetencje oraz wymiane wiedzy eksperckiej z siecia partneréw, nasz zesp6t pracuje nad rozwia-
zaniem problemoéw stojacych na drodze do szerszego i bardziej efektywnego wykorzystania akceleratorow kwantowych

w obliczeniach na rzecz nauki i gospodarki.

Dziatamy réowniez na rzecz popularyzacji obliczen wykorzystujacych akceleratory kwantowe oraz merytorycznego wsparcia
uzytkownikéw. W tym zakresie przygotowujemy niezbedna dokumentacje i materiaty, prowadzimy szkolenia oraz publikuje-
my wyniki prowadzonych prac badawczych.

Kontakt: Mariusz Sterzel, m.sterzel [at] cyfronet.pl

Laboratorium Algorytméw
Réwnolegtych

Laboratorium skupia swoja dziatalno$¢ na szeroko
pojetym aspekcie obliczeniowym réwnolegtych algo-
rytméw ze szczeg6lnym uwzglednieniem algorytméw
uczenia maszynowego, a w szczegélnosci mozliwosci

ich efektywnego wykorzystania na duzych klastrach ob-

liczeniowych.
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Ze wzgledu na rosnaca z kazdym dniem ilo$¢ dostepnych danych, tradycyjne algorytmy uczenia maszynowego staja sie nie-
wystarczajace, za$ szeregowy paradygmat przetwarzania jest obliczeniowo nieefektywny. Aby sprosta¢ nowym wyzwaniom
zwigzanym z rosnaca iloscia danych, w wielu przypadkach konieczne jest wykorzystanie duzych klastréw obliczeniowych,
co wymusza dostosowanie stosowanych algorytméw do pracy w trybie réownolegtym. W Laboratorium Algorytméw Réwnole-
gtych rozpatrujemy zaréwno teoretyczne, jak i praktyczne aspekty zwiazane z tym zadaniem. W szczegélnosci skupiamy sie
na nastepujacych dziedzinach: wizji komputerowej, obliczeniach tensorowych, sieciach gtebokich, przetwarzaniu obrazéw
o niskiej jakosci, rozpoznawaniu obrazéw podwodnych, klasyfikacji danych hiperspektralnych, klasyfikacji danych histopato-
logicznych, niezbalansowaniu danych.

W obrebie rozpatrywanych dziedzin rozwijamy nowe algorytmy wykorzystujace obliczenia w trybie réwnolegltym, w szcze-

go6lnosci badamy aspekty teoretyczne oraz praktyczne zwiazane z tym zjawiskiem.

Kontakt: Bogustaw Cyganek, cyganek [at] agh.edu.pl

Laboratorium Metod
Informatycznych
w Medycynie

Gtéwne zadania Laboratorium skupiaja sie w dwdch
sferach. Pierwsza z nich jest dziatalnos¢ badawcza,
obejmujaca gruntowna analize i weryfikacje dostep-

nych oraz potencjalnych odpowiedzi na wyzwania

znajdujace sie na styku medycyny i technologii infor-
matycznych. Druga obejmuje projektowanie, opraco-
wywanie i pdzniejsza eksploatacje dedykowanych aplikacji i platform dla zastosowan w medycynie. Ten zakres obejmuje
réwniez monitorowanie stanu bezpieczenstwa opracowywanego oprogramowania oraz mechanizméw sktadowania i prze-

twarzania danych.

Dzieki kompleksowemu ujeciu proceséw: od rozpoznania problemu badawczego, poprzez analize potrzeb uzytkownikéw,
az po ostateczne wdrozenie, Laboratorium skutecznie realizuje swoja misje wsparcia Srodowiska naukowego i medycznego.
W ramach upowszechniania wiedzy eksperckiej, cztonkowie Zespotu publikuja wyniki badari w czasopismach naukowych,
biorg udziat w przygotowywaniu materiatéw informacyjnych i prowadza konsultacje dla uzytkownikéw.

Pracownicy Laboratorium nawiazuja wspétprace z renomowanymi krajowymi i zagranicznymi instytutami badawczymi i osrod-
kami informatyki medycznej. Efektami sa m.in. trwajace oraz juz zrealizowane projekty z istotnym udziatem cztonkéw Zespotu:
e Sano: Centrum Doskonatosci Nowych Metod Diagnostyki Obliczeniowej i Spersonalizowanej Terapii,
e  PRIMAGE: Wykorzystanie metod symulacji komputerowej i analizy obrazéw w spersonalizowanej diagnostyce raka,
e Virolab: A Virtual Laboratory for Decision Support in Viral Disease Treatment,

e  Gliomed: Diagnostyka glejakéw na podstawie wolnokrazacego DNA guza,
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e  Eurvalve: Wspomaganie spersonalizowanej terapii dla przypadkéw choroby zastawek serca (Personalised Decision

Support for Heart Valve Disease),
e CECM: Centrum Doskonatosci Nowych Metod Diagnostyki Obliczeniowej i Spersonalizowanej Terapii (A Centre for
New Methods in Computational Diagnostics and Personalised Therapy).

Wczesniejsza dziatalnoS¢ obecnego zespotu Laboratorium jest przedstawiona szczegétowo na stronie: http://dice.cyfronet.pl.

Kontakt: Marian Bubak, bubak [at] agh.edu.pl

Laboratorium
Przetwarzania Danych

Laboratorium projektuje i wdraza dedykowane aplika-
cje i platformy software’owe dla zastosowan w réznych
dziedzinach nauki. Laboratorium tworza specjalisci
w zakresie architektur oprogramowania, programowa-
nia Front-end i Back-end, projektowania interfejsow

uzytkownika i user experience, DevOps, testowania,

analityki wymagan. Kierunkami specjalizacji zespotu sa
przede wszystkim:

e  opracowywanie nowatorskich metod pozyskiwania wiedzy z dostepnych danych,

e rozwdj technologii wspierajacych przetwarzanie danych otwartych,

e integracja systemdw przetwarzania danych i wiedzy z istniejacymi repozytoriami i e-infrastrukturami.
Laboratorium nawiazuje wspédtprace z renomowanymi jednostkami naukowymi i badawczymi w ramach polskich i miedzy-

narodowych projektow. Efektami wspétpracy sa miedzy innymi:

e Budowa Portalu Sat4Envi (https://dane.sat4envi.imgw.pl), udostepniajacego dane satelitarne z programu Coperni-
cus. Portal umozliwia wyszukiwanie, ogladanie, zamawianie i pobieranie danych satelitarnych oraz ich produktow

pochodnych z poziomu przegladarki internetowe;j.

e  Opracowanie i utrzymanie Portalu EOSC (https://eosc-portal.eu/) w ramach serii projektéw zwiazanych z European
Open Science Cloud (EOSC). Portal zapewnia dostep do zasobéw wielu europejskich e-infrastruktur i infrastruktur
badawczych za pomoca zunifikowanego systemu uwierzytelniania uzytkownika. Dziatania EOSC skupiaja sie wokot

realizacji paradygmatu Open Science (otwartej nauki).

Zesp6t Laboratorium byt réwniez zaangazowany w tworzenie Portalu PLGrid (https://portal.plgrid.pl), udostepniajacego na-
ukowcom wiele pakietéw oprogramowania, bibliotek i narzedzi naukowych. W 2022 roku z LPD wyodrebniono Laborato-
rium Interdyscyplinarnych Obliczert Naukowych.

Kontakt: Roksana Wilk, r.wilk [at] cyfronet.pl
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Laboratorium
Interdyscyplinarnych
Obliczen Naukowych

Laboratorium Interdyscyplinarnych Obliczen Nauko-
wych (LION) prowadzi prace badawcze i rozwojowe
dotyczace proceséw prowadzenia i wspomagania obli-
czen naukowych oraz organizacji danych naukowych.

Tworzone przez pracownikéow Laboratorium portale
Science Gateways stwarzaja mozliwos$¢ nawiazywania

wspdtpracy z podmiotami zewnetrznymi — polskimi i zagranicznymi.
Zadania LION ukierunkowane sq takze na:

e realizacje grantéw naukowych i zlecen przemystowych,

e wykorzystywanie wiedzy eksperckiej do rozwiazywania probleméw wymagajacych uzycia ré6znych zasobéw obli-
czeniowych, np. technologii uczenia maszynowego,

e popularyzacje obliczen wykorzystujacych narzedzia tworzone przez Laboratorium wsréd uzytkownikéw,

e wsparcie merytoryczne uzytkownikéw, m.in. poprzez monitorowanie potrzeb, opracowanie dokumentacji, prowa-

dzenie szkolen.

Zesp6t LION, wspottworzac wezesniej Laboratorium Przetwarzania Danych, opracowat autorskie Srodowisko programistycz-
ne InSilicoLab, obejmujace zestaw zaawansowanych narzedzi i bibliotek programistycznych pozwalajacych na budowe
i rozw6j dedykowanych portali naukowych. Portale bazujace na InSilicoLab sa zaprojektowane w taki sposéb, aby gromadzi¢
w jednym miejscu cato$¢ narzedzi, ktérych badacze potrzebuja dla obliczen in silico. Zaletami sa przede wszystkim:

e latwe uruchamianie nawet skomplikowanych, dtugich i wymagajacych wielu obliczen, eksperymentow uzytkownika,
¢ mozliwo$¢ wygodnego opisu, kategoryzacji i wyszukiwania danych wejsciowych lub wynikowych.

Technologie InSilicoLab wyréznia dazenie do jak najwiekszej uzytecznosci budowanych za pomoca srodowiska narzedzi. Ta
sfera obejmuje zaréwno uzyteczno$¢ dla rozwigzywania probleméw naukowych w danej dziedzinie, jak réwniez przyjaznosé

portalu dla jego korncowego odbiorcy.

Efektami wspétpracy LIONu z renomowanymi jednostkami naukowymi i badawczymi w ramach polskich i miedzynarodo-
wych projektéw jest miedzy innymi rozwéj EPISODES Platform (https://tcs.ah-epos.eu/) w ramach serii projektéw zwiaza-
nych z European Plate Observing System - EPOS (https://www.epos-eu.org/). Portal oraz zorganizowane wokét niego narze-
dzia sg zorientowane na badanie i analize sejsmicznosci oraz innych zjawisk spowodowanych dziatalnoscia cztowieka (np.
eksploatacja zasobéw w ramach kopalni, tworzenie sztucznych zbiornikéw wodnych). Portal jest zintegrowany z europejska
infrastrukturg EPOS.

Kontakt: Joanna Kocot, j.kocot [at] cyfronet.pl
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Laboratorium Technologii
Chmurowych

Laboratorium zajmuje sie projektowaniem i eksploatacja
chmury dla nauki, a takze narzedzi stuzacych efektywnemu
korzystaniu z niej. Zespét opracowuje kompleksowe Srodo-
wiska dostepu do rozproszonych danych, uwzgledniajace
zaréwno kwestie bezpiecznego sktadowania i przetwarza-

nia danych w chmurze, jak i wygodne interfejsy dostepowe

(portale, aplikacje) dla uzytkownika koricowego.

Majac na uwadze dynamiczny rozwéj nowych technologii przetwarzania i sktadowania danych w chmurze, Laboratorium
w trybie ciagtym prowadzi prace badawcze i publikuje wyniki. Korzystajac z wiedzy eksperckiej zespotu, aktywnie wspiera

inicjatywy naukowe, w tym miedzynarodowe projekty i e-infrastruktury.

Flagowym produktem Laboratorium jest Onedata: globalnie skalowalny system zarzadzania danymi, ujednolicajacy dostep
do danych przechowywanych w rozproszonych systemach. Onedata réwnie dobrze odpowiada na potrzeby zaréwno matych
grup uzytkownikow, jak i duzych, miedzynarodowych srodowisk naukowych. System umozliwia uzytkownikom korzystanie
z jednorodnego systemu zarzadzania danymi zaréwno do przechowywania danych osobistych jak i zwigzanych z praca
zawodowa, np. wynikéw badan, oraz daje mozliwo$¢ dostepu do nich w wydajny sposéb z dowolnego urzadzenia.

Onedata jest aktualnie uruchomione w ramach kilku infrastruktur europejskich, w tym w projektach: PLGrid, INDIGO-Da-
taCloud, EGI Data Hub oraz Human Brain Project. W projekcie HBP Onedata wykazato mozliwos¢ dostarczenia systemu
zarzadzania danymi pozwalajacemu na spetnienie wymagan przepustowosci dla aplikacji wizualizacji przekrojéow mézgu

W czasie rzeczywistym.
Wiecej informacji na stronie: https://onedata.org.

Kontakt: tukasz Dutka, l.dutka [at] cyfronet.pl

Laboratorium Zastosowan
Technik Obliczeniowych
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$ledzi i analizuje nowe rozwigzania w ich zastosowaniu.



LABORATORIA

Zesp6t Laboratorium nawigzuje wspotprace w ramach polskich i miedzynarodowych konsorcjéw, wspdlnie z partnerami
realizujac projekty ukierunkowane na opracowanie lub udoskonalenie proceséw produkcji wyrobéw metalowych. Wsréd

najwazniejszych efektow tych dziatan znajduja sie:

e VirtROLL - Virtual strip rolling mill: gtéwnym celem projektu byto stworzenie systemu komputerowego wspomaga-
jacego elastyczne projektowanie technologii walcowania wyrobéw ptaskich na podstawie wynikéw obliczen dedy-

kowanych modutéw do symulacji numerycznych.

e PROTEUS-RS - Strategie optymalizacji procesow wytwarzania produktéw dtugich w celu podniesienia jakosci wy-
robu gotowego poprzez minimalizacje naprezen rezydualnych: projekt przewiduje wykonanie modeli oraz szeregu
symulacji numerycznych w oparciu o architektury komputerowe wysokiej wydajnosci na potrzeby projektowania

procesu wytwarzania metalowych elementéw dtugich.

Kontakt: tukasz Rauch, Irauch [at] agh.edu.pl

Laboratorium Technik
Wizualnych
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studiem filmowo-telewizyjnym, ktérego gtéwnym za-

ur/rcinet ROH -/

daniem jest produkcja materiatéw dokumentujacych

i promujacych osiagniecia ACK Cyfronet AGH.

Realizowane filmy i programy telewizyjne popularno

-naukowe i szkoleniowe pokazuja efekty prac badawczych uzytkownikéw infrastruktury obliczeniowej Cyfronetu.

W Laboratorium prowadzone sa warsztaty dziennikarskie, sztuki operatorskiej, realizacji dZzwieku, sztuki montazu, grafiki
komputerowej i obstugi studia telewizyjnego. To réwniez miejsce prowadzenia prac badawczych z technologii wizyjnych,
akustyki oraz technik transmisji on-line.

Laboratorium to studio filmowo-telewizyjne o powierzchni okoto 100 m? wyposazone w ruszt z o$wietleniem, nagtosnione, ze
sztucznym horyzontem i scenografia. Studio potaczone jest z sala audytoryjna na okoto 50 miejsc. Studio skomunikowane jest
z rezyserkami: WIZJI i SWIATLA (ze stanowiskami: regulacji toréw kamerowych, realizacji wizji, nagrywania i odtwarzania,
grafiki komputerowej, $wiatta), DZWIEKU z konsolg Yamaha LS 9 oraz LEKTORKA. W Laboratorium znajduja sie dwie MONTA-
ZOWNIE z zestawami komputerowymi z oprogramowaniem Adobe CS6. Laboratorium posiada kamery Panasonic AG-HPX 371
(3 szt.) oraz inny sprzet filmowo-telewizyjny do realizacji obrazu, Swiatta i dZzwieku w produkcjach studyjnych i plenerowych.

Studio wspotpracuje z profesjonalnymi twoércami i realizatorami oraz studentami krakowskich uczelni.
Filmy zrealizowane przez MedialLab 5.0 mozna obejrze¢ miedzy innymi:
e na kanale ACK Cyfronet AGH w serwisie YouTube (https://www.youtube.com/user/CyfronetAGH/videos),

e na platformie Pionier.tv (https://pionier.tv/wideo-tag/cyfronet/).

Kontakt: Jacek Przybylski, j.przybylski [at] cyfronet.pl
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Laboratorium Akceleracji Obliczen
i Sztucznej Inteligencji

Nasza misja

Dzieki kompetencjom w dziedzinie algorytméw sztucznej inteligencji (SI) i znajomosci nowocze-
snych technik obliczeniowych wspieramy naukowcéw w ich pracach badawczych. Nasza wiedza
i dosSwiadczenie pozwala na skuteczna realizacje uczenia maszynowego przy wykorzystaniu do-
stepnej w ACK Cyfronet AGH, dedykowanej do obliczen neuronowych, partycji klastra komputero-
wego Prometheus. Partycja do obliczen SI zbudowana zostata w oparciu o cztery wydajne serwery
wyposazone w osiem kart GPGPU nVidia Volta V100 kazdy. Catkowita moc obliczeniowa partycji
to ponad 4 PetaFlops, czyli ponad cztery biliardy (4x10'*) obliczer dla SI na sekunde.

Specjalizacje domenowe

Ponizej przedstawiono wybrane zastosowania sztucznej inteligencji w przetwarzaniu jezyka na-
turalnego, przetwarzaniu obrazow i analizie szeregéw czasowych w réznych problemach badaw-
czych i zastosowaniach praktycznych.

Przetwarzanie jezyka naturalnego

Przetwarzanie jezyka naturalnego to zagadnienie, w ktérym Laboratorium posiada wieloletnie
doswiadczenie. Od wielu lat tworzymy i rozwijamy narzedzie umozliwiajace przeszukiwanie,
poréwnywanie oraz klasyfikacje dokumentéw tekstowych. Praktycznym owocem tych prac jest
ustuga Scholar, dostepna w ACK Cyfronet AGH na platformie ustug PLGrid. Jednym z waznych
zagadnien podejmowanych badawczo jest analiza efektywnosci metod redukcji doktadnosci re-
prezentacji danych tekstowych i ich wptywu na wyniki dziatania algorytméw. Udato nam sie opra-
cowac modyfikacje pozwalajace na 10-krotne zmniejszenie zuzycia energii obliczen w stosunku
do oryginalnej implementacji.

Pojawienie sie rozwiazan opartych o sieci neuronowe zrewolucjonizowato dziedzine. Zajmujemy
sie badaniami nad mozliwoscia kompresji i implementacji sprzetowej sieci do oceny sentymentu,
ktére pokazaty, ze mozliwa jest redukcja doktadnosci reprezentacji wag sieci do 8 a nawet 4 bitéw
przy zachowaniu niemal niezmienionej skutecznosci dziatania sieci. Dodatkowo zajmujemy sie za-
gadnieniami semi-nadzorowanego uczenia, w ktérych ilos¢ dostepnych, oznaczonych danych byta
bardzo ograniczona, a docelowe kategorie zmieniaty sie w trakcie dziatania systemu. Nasze badania

pokazaly, ze mozliwe jest opracowanie rozwiazania osiagajacego doktadnos¢ nawet 98.9%.

Przetwarzanie obrazow

Przetwarzanie obrazéw przy pomocy sieci neuronowych skupia sie wokét prac Laboratorium,
ktére zwiazane sg z rozpoznawaniem i detekcja obiektéw na potrzeby aplikacji medycznych.
W ich trakcie opracowany zostat system do klasyfikacji zmian nowotworowych w pobranych od
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ktéry pozwala na selektywne wybieranie cytologicznych
obszaru percepgji dla operacji klasyfikacji. i przedstawiajqce zmiany
Jednym z najnowszych osiagnie¢ w tym nowotworowe skdry psa

obszarze jest model do detekeji bazujacy

na architekturze Yolo3, ktéry osiaga bardzo
dobrg wartos¢ wspotczynnika mAP, réwna 0.86 dla specjalnie przygo-
towanych obrazéw wykonanych z wykorzystaniem wielu preparatow

cytologicznych niskiej jakosci. Opracowywany system ma by¢ doce-

lowo wykorzystywany w codziennej pracy lekarzy weterynarii.

Analiza szeregéw czasowych

Prace Laboratorium dotycza takze modelowania szeregéw czasowych stuzacego detekcji sytu-
acji nietypowych. Szczegétowe prace obejmuja aplikacje praktyczne, takie jak predykcja anomalii
w celu ochrony przed katastrofalnym uszkodzeniem magneséw Wielkiego Zderzacza Hadronéw
(LHC) oraz innych urzadzen stowarzyszonych znajdujacych sie w CERN. Opracowany system do
detekcji quenchy w magnesach nadprzewodzacych wykorzystuje sieci neuronowe GRU oraz LSTM
oraz dedykowany post-processing, ktory pozwolit dodatkowo na klasyfikacje wykrytych anomalii.
Co wiecej, opracowany algorytm zostat zre-
alizowany sprzetowo w architekturze FPGA
Xilinx Zynq UltraScale+ MPSoC 285, co po-
zwolito na uzyskanie bardzo niskiej latencji
odpowiedzi.

W obszarze medycyny podejmowany jest pro-
blem detekcji zastabnie¢ u oséb hospitalizo-
wanych, ktére dtugi czas sa unieruchomione
w tézku szpitalnym. Analizy dotycza znanego
problemu zaniku funkcji wspomagania ukfa-

du krazenia przez prace miesni nég i sa reali-

zowane we wspotpracy z Medical University

of Graz.
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Konferencja Uzytkownikéw Komputerow

Duzej Mocy (KU KDM)

Podstawowym zatozeniem konferencji KU KDM byto zainicjowanie corocznych spotkar nauko-

wych gromadzacych uzytkownikéw, ktérzy wykonuja obliczenia z wykorzystaniem komputeréw

duzej mocy i oprogramowania, udostepnianych przez ACK Cyfronet AGH.

How temperature and pressure affect
correlations in ion transport
in ionic liquid electrolytes

Andrze] Eilmes, Piotr Kubisiak, Piotr Wribel
Jagiellonian University, Faculty of Chemistry

WUKDM 22, Krakiw, 06,04.2022

Po raz pierwszy konferencja zostata zorganizowana
w 2008 roku, a jej program obejmowat liczne wystapie-
nia naukowcéw — prezentujace wyniki prac badawczych
uzyskanych przy wykorzystaniu zasobéw sprzetowych
i oprogramowania oferowanego w Cyfronecie. Konferen-
cje uswietnity wyktady zaproszonych gosci — Norberta At-
tiga z Julich Supercomputing Centre i Jaapa A. Kaandorpa
z University of Amsterdam. Pierwsza edycja konferencji
spotkata sie z duzym uznaniem wsréd jej uczestnikow. Tego
typu wydarzenie byto bardzo oczekiwane i potrzebne.

Obecna tematyka konferencji KU KDM koncentruje

sie na obliczeniach i symulacjach duzej skali, nowych algorytmach w informatyce, narzedziach

i technikach w systemach duzej mocy obliczeniowej, zastosowaniach informatyki w dydaktyce

oraz bazach danych. Jednakze jej gtéwnym celem jest mozliwos¢ prezentacji osiagnie¢ nauko-

wych szerokiemu gronu badaczy z réznych dziedzin. Jest to réwniez okazja do przyblizenia uzyt-

kownikom samego Centrum oraz jego zasob6w, w tym infrastruktury PLGrid.

Reversible Cation-Mediated Anionic Redox in
Defect Spinel Structure for High Power Batteries

Uzytkownicy, ktérzy na co dzien prowadza badania
z wykorzystaniem zasobow Cyfronetu, uzyskuja mozli-
wos¢ przedstawienia roli tych zasobéw, typowych sce-
nariuszy uzycia i aspektéw wydajnosciowych w trakcie
swoich prezentacji. Uczestniczacy w konferencji przed-
stawiciele Cyfronetu, dzieki sposobnosci spotkania sie
z tymi naukowcami, prowadzenia rozméw i konsultacji,
pozyskuja wiedze niezbedna do podjecia dziatan zmie-
rzajacych do dostosowania infrastruktury obliczeniowej
do potrzeb wymagajacych srodowisk naukowych. Atmos-

fera sprzyja réwniez wymianie doSwiadczen pomiedzy

naukowcami reprezentujacymi te same lub rézne dyscypliny oraz zapoznaniu sie z nowymi tech-

nologiami oraz domenowo-specyficznymi ustugami wdrazanymi przez Centrum.
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Do waznych czesci konferencji naleza spotka-
nia z dostawcami sprzetu i oprogramowania dla
Cyfronetu, a takze dyskusja panelowa na temat
efektywnego wykorzystania tych zasobéw. Ta
ostatnia cieszy sie zawsze bardzo duzym zainte-

resowaniem uzytkownikéw — naukowcéw, ktérzy

KUKDM-262 / '

moga wtedy uzyska¢ informacje o nowosciach et S

w infrastrukturze obliczeniowej Centrum, a takze

bezposrednio poinformowac ekspertow z Cyfronetu
o problemach, jakie napotkali w trakcie pracy z ta
infrastruktura.

Sponsorzy

= =
Akademickie Centrum intel Zmuuge

Komputerowe
CYFRONET AGH

Status and future plans

KU KDM 2022

W roku 2022, z powodu trwajacej pandemii
koronawirusa (COVID-19), konferencja zostata

zorganizowana online.

Artykuly naukowe opracowane na podstawie

najlepszych prezentacji konferencyjnych sa pu- ] ;
KONFERENCJA UZYTKOWNIKOW

blikowane w jednym z dwéch znanych czaso-

KOMPUTEROW DUZEJ MOCY

pism naukowych z dziedziny IT: Computing and
Informatics (CAl) (http://www.cai.sk) lub Com- - 7-8 kwietnia 2022 Online
puter Science (CSCI) (www.csci.agh.edu.pl). il

https://www.cyfronet.pl/kukdm22
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P 2N Sat4Envi — kosmiczne technologie,

\!Lﬂ‘ powszechne wykorzystanie
Sat4enVi Dzieki udostepnieniu danych satelitarnych z programu Copernicus, projekt Sat4Envi otworzyt nowy roz-

dziat dla podejmowania optymalnych decyzji dotyczacych planowania przestrzennego i szybkiego reago-
wania w przypadku wystapienia zagrozen Srodowiskowych.

Dane satelitarne na wyciagniecie reki

Pod adresem dane.sat4envi.imgw.pl dostepne jest kluczowe dokonanie projektu — System Obstugi Klienta, czyli obstugiwane
z poziomu przegladarki internetowej narzedzie dostepu do hurtowni danych satelitarnych Sat4Envi. Dzieki tej platformie
uzytkownik koricowy zyskuje mozliwos$¢ wyszukiwania, ogladania, zamawiania i pobierania danych satelitarnych oraz ich
produktéw pochodnych. System stuzy przede wszystkim do monitorowania powierzchni ziemi, monitorowania atmosfery
i pogody oraz rozpoznawania zagrozen meteorologicznych. Dostep do wszystkich danych jest catkowicie darmowy i nie
zalezy od afiliacji, czy wykonywanej profesji. W wersji podstawowej nie wymaga rejestracji. Po zalogowaniu uzytkownik ma
mozliwos¢ skorzystania z dodatkowych funkcjonalnosci, jak chociazby zapisywanie ,koszyka” najczesciej wybieranych po-
miaréw, czy dostep do metadanych, jakimi opisane sa prezentowane obrazy satelitarne. Dzigki natozeniu warstw WMS (Web
Map Service), zawierajacych m.in. granice jednostek administracyjnych, narzedzie jest funkcjonalne dla jednostek admini-
stracji publicznej czy instytucji regionalnych. Samo dziatanie Systemu Obstugi Klienta jest intuicyjne i pozwala na szybkie
dotarcie do pozadanych typow danych.

Projekt i partnerzy

System operacyjnego gromadzenia, udostepniania i promocji cyfrowej informacji satelitarnej o srodowisku (Sat4Envi) miat na
celu szerokie i wygodne udostepnienie satelitarnych danych programu Copernicus oraz danych pochodzacych z innych satelitow
srodowiskowych i meteorologicznych.

Za sukcesem Sat4Envi stoi zaangazowanie wielu specjalistow z czterech Scisle wspétpracujacych jednostek. Liderem byt
Instytut Meteorologii i Gospodarki Wodnej — Pafstwowy Instytut Badawczy, a partnerami w projekcie: Centrum Badan
Kosmicznych Polskiej Akademii Nauk, Polska Agencja Kosmiczna oraz Akademickie Centrum Komputerowe CYFRONET
AGH. IMGW-PIB odpowiadat przede wszystkim za rozbudowe stacji odbioru i przetwarzania danych z satelitéw okotobiegu-
nowych (stacja powstata w Krakowie) oraz petnit role koordynatora. Wspélny wysitek pozwolit sprawnie realizowac pozostate
zatozenia projektu, ktérymi byty:

e  budowa nowoczesnego archiwum danych satelitarnych (IMGW-PIB, CYFRONET),
e centrum szkoleniowe nowych technologii satelitarnych (CBK, PAK, IMGW-PIB),
e centrum udostepniania informacji naukowej dla uzytkownikéw (CYFRONET, IMGW-PIB, CBK).

Projekt, o facznej wartosci 17 903 900 zt, byt wspétfinansowany ze srodkéw Europejskiego Funduszu Rozwoju Regionalnego
w ramach Programu Operacyjnego Polska Cyfrowa.
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Technologiczne wyzwania

Budowa portalu z interfejsem dostepowym wymagata bardzo starannego i wieloaspektowego projektowania, uwzgledniajacego
tatwos¢ wyszukiwania danych czy szybko$¢ odnajdywania okreslonych funkcji. Przyjmujac za cel stworzenie produktu o wy-
sokiej funkcjonalnosci réwniez dla uzytkownikéw ,niezaawansowanych”, zesp6t programistyczny rozpoczat dziatania od roz-
budowanej oceny wymagan. Analizowano przypadki uzycia w réznych grupach uzytkownikéw docelowych i przeprowadzano
wielokrotne weryfikacje z uzyciem makiet graficznych i prototypowych implementacji. W pracach nad interfejsem specjalisci
w zakresie user experience siegneli réwniez do techniki wywiadéw pogtebionych w grupach reprezentantéw przysztych uzyt-
kownikow (jak IMGW, CBK, PAK, Pracownia Teledetekcji Morza PAN czy Pieniriski Park Narodowy).

- Rola Cyfronetu w projekcie byta realizacja zadan programistycznych zwiazanych z budowa i utrzymaniem Systemu Ob-
stugi Klienta, ale tez zapewnienie infrastruktury informatycznej niezbednej do gromadzenia i udostepniania danych. Cyfro-
net jest operatorem potaczenia internetowego z IMCW-PIB Krakéw, a w ramach infrastruktury PLGrid udostepnia zasoby
obliczeniowe niezbedne dla prawidfowego funkcjonowania Sat4Envi. Z kolei do przetwarzania danych i tworzenia informa-
¢ji z surowych danych satelitarnych wykorzystywany jest zainstalowany w Cyfronecie superkomputer Prometheus — podkre-
§la prof. Kazimierz Wiatr, Dyrektor ACK Cyfronet AGH.

Sat4Envi wspiera w sytuacjach kryzysowych

Analiza danych satelitarnych z jak najmniejszymi op6znieniami w stosunku do ich pozyskania moze mie¢ kluczowe zna-
czenie dla prognozowania, monitorowania oraz przeciwdziatania skutkom kataklizméw. W szczegdélnosci méwimy tu
0 monitorowaniu powodzi, ocenie skali pozaréw, czy monitorowaniu szkéd w uprawach rolnych powstatych w wyni-
ku suszy lub przemarzania. Ze wzgledu na waznos¢ tych dziatan i koniecznos¢ szybkiego reagowania, projekt Sat4Envi
uwzglednia wsparcie dla specjalnych grup uzytkownikéw, takich jak Centrum Informacji Kryzysowe;.

Wiecej informacji na temat projektu znajduije sie na stronie: https://satdenvi.imgw.pl/.

Prometheus i jego infrastruktura stuzq udostepnianiu danych z programu Copernicus. Zrédto: Sat4Envi
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EPZ'S

EUROPEANPLATEOBSERVINGSYSTEM

EPOS - multidyscyplinarna platforma
wsparcia badan w zakresie nauk o Ziemi

Efektywne monitorowanie proceséw zachodzacych we wnetrzu Ziemi oraz ich skutkéw odczuwalnych na powierzchni wy-

maga wykorzystania r6znorakich narzedzi i metodologii. EPOS — European Plate Observing System (System Obserwacji Pty-

ty Europejskiej) ma w tym zakresie dostarczy¢ badaczom kompleksowych rozwigzan, przekraczajacych zaréwno granice

panstw, jak i pojedynczych dyscyplin naukowych.

W pazdzierniku 2018 roku EPOS otrzymat status ERIC: European Research Infrastructure Consortium (Europejskiego Konsorcjum

Infrastruktury Badawczej). W ten sposéb stworzone zostaty ramy prawne i organizacyjne pozwalajace na wystepowanie na are-

nie miedzynarodowej juz nie jako projekt wspétrealizowany przez wielu partneréw, a jako odrebny podmiot z gtéwna siedziba

w Rzymie.

Ideq stojaca za EPOS jest lepsze poznanie funkcjonowania Ziemi jako ztozonego systemu, w ktérym z jednej strony zdarze-

nia naturalne (jak erupcje wulkanéw, powodzie czy trzesienia ziemi) wptywaja na spoteczenstwo i gospodarke, a z drugiej,

dziatalno$¢ cztowieka zmienia Srodowisko. Z tego wzgledu do efektywnych badan potrzebne jest podejscie wieloaspekto-

we. Poprzez integracje europejskich infrastruktur badawczych w ponadnarodowy system udostepniajacy dane, ich produkty,

oprogramowanie oraz ustugi, EPOS opracowuje dostep do mozliwosci, ktére do tej pory wystepowaty wytacznie w formie

rozproszonej. Inicjatywa skupia sie na dziesieciu gtéwnych, powiazanych ze soba weztach tematycznych (Thematic Core

Services — TCS): Dane sejsmologiczne, Obserwatoria przy uskokach tektonicznych, Dane i produkty GNSS (Global Navigation

Satellite Systems), Obserwacje wulkanéw, Dane satelitarne, Badania geomagnetyzmu, Zagrozenia antropogeniczne, Labora-

toria Wielkoskalowe, Stanowiska badar geoenergetycznych zwiazane z energia niskoweglowa, Tsunami.

Zrédto: EPOS - European Plate
Observing System

Obliczeniowe nauki o Ziemi

Udostepnienie infrastruktury badawczej jako platformy internetowej wymaga
Scistej wspotpracy specjalistow w zakresie technologii informatycznych z przedsta-
wicielami nauk o Ziemi. Synergiczne dziatania sa realizowane na wielu poziomach
— poczawszy od prowadzonych przez naukowcéw pomiaréw i eksperymentow
generujacych wielka ilo$¢ surowych danych, ktére sa sktadowane i przetwarzane
w systemach informatycznych — miedzy innymi w ramach infrastruktury Cyfronetu.
Wspdtpraca jest tez bardzo istotna przy budowie narzedzi stuzacych do wizuali-
zacji danych, sterowanych z poziomu przegladarki internetowej za pomoca inter-
fejsow graficznych (GUI). Docelowo, EPOS ma potaczy¢ Srodowiska badawcze
w ramach jednej, multidyscyplinarnej platformy, dostarczy¢ efektywnych i bez-
piecznych narzedzi dostepowych i analitycznych oraz zainicjowa¢ powstawanie
nowych ustug w oparciu o dotychczasowe osiagniecia. Co wazne, dane geofizycz-
ne i geologiczne, podobnie jak zaawansowane oprogramowanie do ich wizualizacji
i analizy, beda dostepne w sposéb otwarty i bezptatny. Dzieki temu EPOS wspiera
interdyscyplinarne badania dotyczace przyczyn i skutkéw proceséw zachodzacych
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wewnatrz i na powierzchni Ziemi. Ma to istotne znaczenie w $wietle monitorowania zagrozer Srodowiskowych, takich jak:
trzesienia ziemi, powodzie, osuwiska czy wybuchy wulkanéw, jak réwniez zagrozeri antropogenicznych zwigzanych m.in.
z dziatalnoscia kopalni. Poprzez kompleksowa analize zjawisk juz zaobserwowanych, mozna lepiej przygotowac sie na zda-
rzenia, ktére jeszcze nie miaty miejsca, starajac sie jak najbardziej ograniczy¢ ich negatywne skutki.

Obecnie EPOS wszedt w faze operacyjna infrastruktury budowanej w ramach projektéw EPOS PP i EPOS-IP. Platforma ba-
dawcza jest dostepna pod adresem: https://www.ics-c.epos-eu.org/, a portal integrujacy informacje o dziataniach EPOS pod

adresem: https://www.epos-eu.org/.
Dziatania Cyfronetu na rzecz EPOS

ACK Cyfronet AGH uczestniczy w kolejnych projektach budujacych
EPOS, wspierajac inicjatywe zaréwno zasobami sprzetowymi, jak
i wiedza oraz umiejetnosciami specjalistow. Réwnolegle prowadzone
dziatania obejmuja kilka sfer, jedna z ktérych jest opracowanie plat-
formy cyfrowej EPISODES dla wezta tematycznego Zagrozen Antro-
pogenicznych (TCS AH).

Platforma udostepniona pod adresem: https://tcs.ah-epos.eu/ stanowi
narzedzie do analizy sejsmicznosci antropogenicznej i zwigzanych
z nig zagrozen oraz do oceny potencjalnego wptywu eksploatacji
geozasobéw na Srodowisko. Dzieki danym pochodzacym ze sta-
¢ji sejsmicznych oraz udostepnionym informacjom przemystowym,
platforma pozwala fatwiej analizowa¢ takie procesy jak: zalewanie
sztucznych zbiornikéw, wydobycie surowcéw, gazéw tupkowych czy
woéd podziemnych. Oprécz dziatai zwigzanych z udostepnianiem
i wizualizacja danych, specjalisci z Cyfronetu dbaja o utrzymanie
elementéw integracji pomiedzy weztem tematycznym TCS AH a por-

talem nadrzednym EPOS ISC-C, ktéry umozliwia dostep do efektow
dziatan we wszystkich weztach tematycznych EPOS. Dodatkowo, Cy-
fronet zapewnia wirtualng przestrzen robocza do uruchamiania aplikacji od r6znych dostawcéw oraz porzadkowania danych.
Obecnie platforma TCS AH liczy ponad 1500 zarejestrowanych uzytkownikéw.

Z kolei w ramach projektu EPOS SP (EPOS Sustainability Phase) Cyfronet jest zaangazowany w dziatania majace na celu po-
zyskanie nowych uzytkownikéw infrastruktury EPOS, w tym partneréw przemystowych.

Réwnolegle trwaja prace zwiazane z integracja kolejnych pakietéw oprogramowania wykorzystywanego w badaniach naukowych.

Dodatkowo, uczestniczac w projektach krajowych, Cyfronet dziata na rzecz rozbudowy polskiej Infrastruktury Badawczej
EPOS-PL. Najnowsze prace, skupione w projekcie EPOS PL+, dotycza opracowania oprogramowania wspierajacego pla-
nowanie i prowadzenie badan z uzyciem metod sztucznej inteligencji na danych 1B EPOS-PL. Platforma EPOS-AIl bedzie
umozliwiata tatwe korzystanie z danych zintegrowanych w programie, dobér metod uczenia maszynowego oraz uruchamianie

zasobochtonnych etapéw przetwarzania na zasobach obliczeniowych polskich Centréw Komputeréw Duzej Mocy.
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.9'% sano Sano: Centrum Zindywic{ualizgwagej
Medycyny Obliczeniowej —
Miedzynarodowa Fundacja Badawcza

W latach 2019-2026 Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH wraz z pigecioma partnerami realizuje wyjatkowy projekt
w ramach programu Teaming for Excellence Horyzontu 2020 Unii Europejskiej, programu Miedzynarodowych Agend Badawczych
prowadzonego przez Fundacje na rzecz Nauki Polskiej oraz przy wsparciu finansowym Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzsze-
go. W wyniku tego projektu w Krakowie powstato Sano — Centrum Zindywidualizowanej Medycyny Obliczeniowe;j.

Misja Sano obejmuje:
e rozwdj nowych metod obliczeniowych, algorytméw, modeli i technologii zwiazanych z medycyna spersonalizowang,

e wprowadzenie do codziennej praktyki opieki zdrowotnej nowych rozwiazan diagnostycznych i terapeutycznych

opartych na symulacjach komputerowych,

e stymulowanie powstawania i rozwoju przedsiebiorstw tworzacych technologie umozliwiajace wprowadzanie

nowych metod diagnostycznych i terapeutycznych,

e wkiad w nowe programy ksztatcenia dla potrzeb nowoczesnej, zindywidualizowanej medycyny.

Centrum Sano (https://sano.science/) zlokalizowane jest w Krako-
wie, gdzie ksztafci sie licznych wysokiej klasy specjalistéw w zakre-
sie nauk medycznych i informatyki. Co wazne, krakowskie szpitale
badawcze sg wysoko oceniane w $rodowisku naukowym i systema-

tycznie rosnie w tym miescie liczba firm w sektorze life science.

Rozwéj Centrum Sano przyczyni sie bezposrednio do ulepszenia
poziomu nauki w naszym regionie, poprzez nowe kontakty naukowe
oraz mozliwos¢ ksztatcenia doktorantéw na $wiatowym poziomie,

a ponadto wzmocni transfer wiedzy i technologii do gospodarki

sprzyjajac powstawaniu nowych firm dziatajacych w obszarze za-
awansowanych technologii. Oddziatywanie Centrum bedzie miato charakter ponadregionalny, czy wrecz miedzynarodowy,
przyczyniajac sie do rozwoju nowoczesnej medycyny, a w konsekwencji do wzrostu poziomu opieki zdrowotnej.

Program dziatania Centrum jest oparty m.in. na Polskiej Strategii Inteligentnej Specjalizacji i ma na celu rozwéj wspétpracy
nauki i biznesu w skali miedzynarodowej. Kluczowymi wskaznikami sukcesu sa: liczba wysoko cytowanych publikacji na-
ukowych i grantéw uzyskanych przez Centrum, liczba rozwiazan opartych na modelach obliczeniowych wprowadzonych do
praktyk klinicznych oraz liczba innowacyjnych rynkowych produktéw i ustug.

Centrum Zindywidualizowanej Medycyny Obliczeniowej Sano powstato dzieki miedzynarodowej wspotpracy nastepujacych in-
stytucji: ACK Cyfronet AGH, Klaster LifeScience Krakéw — Krajowy Klaster Kluczowy, University of Sheffield i Insigneo Institute,
Forschungszentrum Jilich, Fraunhofer Institute for Systems and Innovation Research ISI oraz Narodowe Centrum Badan i Rozwoju.
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EOSC - ponadnarodowa integracja CHeOsSC

zasobow naukowych

European Open Science Cloud (EOSC) jest inicjatywa zmierzajaca do stworzenia wirtualnego Srodowiska wypetniajacego
zalozenia paradygmatu Otwartej Nauki. EOSC ma w fatwy i przejrzysty sposéb udostepnic nie tylko dane naukowe, ale tez
zaawansowane narzedzia i zasoby do ich sktadowania, udostepniania, przetwarzania i zarzadzania nimi.

W ramach EOSC tworzone sa pofaczenia pomiedzy istniejacymi e-infrastrukturami badawczymi i naukowymi. Integracja
nastepuje miedzy innymi poprzez ujednolicenie zasad dostepu i autoryzacji dla badaczy z r6znych panstw. Dzieki osiagnie-
ciom projektu EOSC-Hub stworzono platforme realizujaca powyzsze zadanie. EOSC-Portal stanowi miejsce styku pomiedzy
dostawcami ustug i zasobéw naukowych oraz badaczami, ktérzy moga skorzystac nie tylko z samych zasobodw, ale tez wspar-
cia technicznego i szkolen. Zespot ACK Cyfronet AGH odegrat w tym zakresie kluczowa role, zostajac dostawca portalu oraz
rozwijajac serwis Marketplace, z rozbudowanym katalogiem ustug udostepnianych przez partneréw EOSC.

Dalszy rozwéj EOSC

Kluczowymi zatozeniami dalszego rozwoju EOSC jest rozbudowa Portalu oraz integracja ustug od wiekszej ilosci dostawcéw.

Realizowany w latach 2019-2021 projekt EOSC Enhance (https://www.eosc-portal.eu/enhan- E[]S PO o
ce) miat na celu usprawnienie Portalu pod katem wygody i szybkosci uzytkowania. Prowa- ENI_IA"""ﬁ"'E:“'E“=

dzone przez naszych specjalistow prace dotyczyly miedzy innymi zaawansowanej analityki
zachowan uzytkownikéw w celu stworzenia i wdrozenia najlepszych praktyk user experience.

Jednoczesnie udostepniono nowe funkcjonalnosci.

Do konca pazdziernika 2022 roku trwat projekt EOSC Synergy (https://www.eosc-synergy.eu/),
majacy na celu wdrozenie standardéw EOSC dla kolejnych 9-ciu krajowych e-infrastruktur.
Cyfronet, oprécz koordynacji dziatan na poziomie narodowym, wspierat proces planistycznie,
szukajac nowych, skutecznych rozwiazan dla integracji w innych krajach.

Z kolei EOSC Future jest kontynuacja i rozszerzeniem dotychczas prowadzonych prac. Projekt
ma podwyzszy¢ jakos¢ ekosystemu EOSC dla jeszcze lepszego wsparcia europejskiej nauki
oraz zacheci¢ naukowcéw do korzystania z udostepnianych zasobéw. Ten cel jest realizowa-
ny poprzez dalsze prace nad Portalem, integracje kolejnych infrastruktur i inicjatyw nauko-

wych. Dodatkowo, EOSC Future ma zapewni¢ dtugotrwata stabilno$¢ EOSC. W ramach pro-
jektu Cyfronet odpowiada za rozwdj jednego z trzech gtéwnych komponentéw Portalu: czesci skierowanej do uzytkownika,
w szczegblnosci za jego elementy wspierajace funkcjonalnosci Marketplace.

Najnowsza z serii inicjatyw budujacych EOSC, w ktérych uczestniczy Cyfronet, to projekt FAIRCORE4EOSC, ktéry zaktada
rozbudowanie infrastruktury EOSC o komponenty zapewniajace wsparcie dla paradygmatu FAIR. Cyfronet jest odpowiedzial-
ny za wsparcie eksperckie w zakresie zarzadzania danymi i spersonalizowanego wyszukiwania zasobéw EOSC (w tym obiek-
téw naukowych) przy uzyciu metod Al (przede wszystkim Machine Learning) oraz wdrozenie rozwiazan wypracowanych
w projekcie w Portalu uzytkownika EOSC.
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SR EEr—— EuroHPC — europejska infrastruktura
S przetwarzania danych

Europejskie Wspélne Przedsiewziecie w dziedzinie Obliczert Wielkiej Skali (European High-Performance Computing Joint
Undertaking — EuroHPC JU) zostato powotane w celu dynamicznego rozwoju istniejacej europejskiej infrastruktury kom-
puterow duzej mocy i tym samym udostepnienia europejskim naukowcom mocy obliczeniowych poréwnywalnych z tymi
dostepnymi w USA, Chinach i Japonii. EuroHPC JU zrzesza 33 parnstwa, w tym Polske, ktéra dotaczyta w 2018 roku, oraz
prywatnych cztonkéw. Gtéwnym celem jest zakup i rozmieszczenie dwéch superkomputeréw o mocy w skali eksaflopséw (EFlops
=108 operacji zmiennoprzecinkowych na sekunde), ktére znajda sie w swiatowej TOP5 (pierwszej piatce listy TOP500).

Osiagniecie eksaskali zaplanowano na rok 2023. Wczesniej jednak uruchamiane sa kolejne superkomputery o mniejszej
mocy, tworzace infrastrukture, ktéra pozwala na przeskalowanie technologii i oprogramowania. Do czasu opracowania ni-
niejszej publikacji, EuroHPC JU dostarczyto 2 superkomputery przed-eksaskalowe: LUMI (Finlandia) oraz Leonardo (Wtochy).
Trzecia maszyna tej skali (Mare Nostrum 5) zostanie uruchomiona w Hiszpanii. Dodatkowo zainstalowano lub pomyslnie uru-
chomiono operacyjnie 5 superkomputeréw petaskalowych: Discoverer (Butgaria), Karolina (Czechy), MeluXina (Luksemburg),
Vega (Stowenia) oraz Deucalion (Portugalia).

W czerwcu 2022 roku EuroHPC JU wytypowato piec kolejnych miejsc, w ktérych zostana zainstalowane nowe superkom-
putery. Sa to: Grecja, Irlandia, Niemcy, Polska i Wegry. W5réd nich, w Centrum Superkomputerowym Jilich, znajdzie sie JUPITER —
pierwszy europejski komputer o mocy obliczeniowej powyzej 1 Eksaflopsa (10'® operacji zmiennoprzecinkowych na se-
kunde), ktéry w momencie petnej instalacji stanie sie najszybsza maszyna europejska. W Polsce juz pod koniec 2023 roku
powstanie system skali mid-range o mocy kilkukrotnie wiekszej niz najszybszy obecnie superkomputer w Polsce (Athena).
Operatorem nowego superkomputera bedzie Akademickie Centrum Komputerowe CYFRONET AGH w Krakowie, a dostep dla
polskich naukowcéw zostanie zapewniony w ramach infrastruktury PLGrid.

Wiecej o EuroHPC JU na stronie: https://eurohpc-ju.europa.eu/.

Superkomputer Karolina, Czechy. Fot. EuroHPC JU

Superkomputer Vega, Stowenia. Fot. Atos
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EuroHPC PL —
polski element EuroHPC JU

Na poczatku 2021 roku rozpoczeta sie realizacja projektu ,Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC — EuroHPC
PL”, ktérego celem jest zapewnienie nowoczesnej infrastruktury, w szczegélnosci zasobdw superkomputeréw, specjalizowanych
akceleratoréw i ustug laboratoriéw na potrzeby Srodowiska akademickiego, podmiotéw gospodarki i spoteczeristwa w Polsce.

Projekt jest realizowany przez Konsorcjum w sktadzie:

e Akademia Gérniczo-Hutnicza im. Stanistawa Staszica w Krakowie — Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet
— Lider Konsorcjum,

¢ Instytut Chemii Bioorganicznej Polskiej Akademii Nauk — Poznanskie Centrum Superkomputerowo-Sieciowe,

e Politechnika Gdarnska — Centrum Informatyczne Tréjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowe;j,

e  Politechnika Wroctawska — Wroctawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe,

¢ Narodowe Centrum Badan Jadrowych,

e Instytut Informatyki Teoretycznej i Stosowanej Polskiej Akademii Nauk,

e Centrum Fizyki Teoretycznej Polskiej Akademii Nauk.

EuroHPC PL ma ufatwi¢ i poszerzy¢ dostep do wielkoskalowego przetwarzania danych zaréwno dla naukowcéw, jak i dla
przedsiebiorcéw i w ten sposéb zwiekszy¢ konkurencyjnosé polskich podmiotéw na tle Europy i Swiata. Podstawowym
elementem budowanej infrastruktury jest moc obliczeniowa dostarczana przez superkomputery. Ich zastosowanie jest sktadni-
kiem niezbednym do prowadzenia badari naukowych w wielu dziedzinach i znaczaco przyspiesza oraz obniza koszty proce-
séw badawczych. Jest to szczegdlnie widoczne na poczatkowym etapie procesu badawczego, w ktérym zbiér mozliwych do
rozwazenia kierunkéw badan jest tak duzy, ze ich klasyczne sprawdzenie (np. w laboratoriach) nie bytoby mozliwe zaréwno
ze wzgledu na czasochtonnos¢ jak i koszty. Zasoby superkomputerowe zostang wsparte architekturg algorytméw kwantowych
i akceleratorow neuromorficznych. Dzieki temu znacznie zwieksza sie mozliwosci analizy i wizualizacji danych. Dodatko-
wo projekt zaktada szeroki zakres wsparcia uzytkownika i szkolenia. Zadania w ramach projektu realizowane sa w ramach
czterech laboratoriéw.

Gtéwnym celem Laboratorium modelowania i réwnolegtego przetwarzania danych w $rodowisku przedeksaskalowym jest
zaprojektowanie i wdrozenie zaawansowanych systeméw obliczeniowych duzej skali. Laboratorium zastosowar obliczen
hybrydowych adresuje potrzeby zwigzane z zastosowaniami i wdrozeniem do praktycznego uzycia komputeréw kwanto-
wych. Z kolei zadania Laboratorium zastosowania superkomputeréw w medycynie skupiaja sie nad praktycznym zastosowa-
niem duzych mocy obliczeniowych w aplikacjach medycznych. Laboratorium efektywnosci energetycznej i obliczeniowej
oprogramowania HPC pracuje nad rozwojem technik majacych na celu redukcje kosztéw operacyjnych maszyny, takich jak
zuzycie energii i zapotrzebowanie na chtodzenie, a takze nad optymalizacja oprogramowania dziatajacego w srodowisku
superkomputerowym.

Wiecej informacji na temat EuroHPC PL znajduje sie na stronie: https://eurohpc.pl.
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LUMI - nr 1 w Europie, nr 3 na Swiecie

W czerwcu 2022, w czasie targow ISC High Performance w Hamburgu ogtoszono kolejna liste
TOP500 superkomputeréw o najwyzszej mocy obliczeniowej $wiata. Zainstalowany w centrum
danych CSC w Finlandii superkomputer LUMI zajat na niej trzecie miejsce, jednoczesnie obejmujac
prowadzenie w Europie. Ten niewatpliwy sukces w Srodowisku HPC (High-Performance Computing)
jest efektem wspdtpracy 10 panstw, w tym Polski, ktére zawigzaty konsorcjum dziatajace pod
skrzydtami wiekszej inicjatywy, jaka jest EuroHPC Joint Undertaking. Co wazne, dzieki dziataniom
koordynowanym przez ACK Cyfronet AGH i MEiN, Polacy uzyskali juz dostep do zasobéw LUMI.

LUMI - $wiatowa czotéwka mocy i wydajnosci energetycznej

Wspdlnie z pozostatymi systemami petaskalowymi oraz przed-eksaskalowymi, w ktérych budowe
zaangazowane jest EuroHPC JU, LUMI stanowi element pan-europejskiej infrastruktury, do ktérej
zostana wiaczone w najblizszych latach réwniez w pelni eksaskalowe komputery. Uzyskanie
miejsca w TOP3 superkomputeréw to wielki sukces dla panstw europejskich, poniewaz pokazuje
mozliwo$¢ konkurowania z systemami z USA, Chin czy Japonii. Warto podkresli¢, ze do momentu
przeprowadzenia testow High Performance Linpack (HPL), w ktérych LUMI wykazato realna moc
obliczeniowa 151,9 PFlops, zainstalowano zaledwie czesS¢ partycji GPU. Po petnej instalacji,
wydajnos¢ wzrodnie do 375 PFlops, a teoretyczna wydajnos¢ nawet do 550 PFlops. Takie osiagi
staty sie mozliwe dzieki architekturze sprzetowej LUMI:

e partycja GPU jest ztozona z 2560 weztéw, z ktérych kazdy zawiera 64-rdzeniowy procesor
AMD Trento i cztery karty AMD MI250X,

e pojedyncza karta MI250X moze dostarczy¢ 42,2 TFlop/s wydajnosci w testach High
Performance Linpack,

e  kazdy wezel GPU zawiera cztery karty potaczen sieciowych 200 Gb/s,

e dodatkiem do partycji GPU jest partycja CPU, wykorzystujaca 64-rdzeniowe procesory
ogolnego przeznaczenia AMD EPYC™ trzeciej generacji.

Jednak przy projektowaniu i budowie infrastruktury LUMI pofozono mocny nacisk nie tylko na moc
obliczeniowa, ale tez na efektywne wykorzystanie energii. Z tego wzgledu superkomputer LUMI za-
jat réwniez trzecie miejsce na liscie Green500 — superkomputeréw o najwyzszej wydajnosci energe-
tycznej, liczonej jako stosunek mocy obliczeniowej do pobieranej energii elektrycznej. Dodatkowo,
co warto podkresli¢, zasilanie LUMI pochodzi w 100% ze Zrédet odnawialnych (elektrownie wod-
ne), a ciepto odpadowe odprowadzane z maszyny jest wykorzystywane do ogrzewania okolicznych
budynkéw. W ten sposéb LUMI jest w tej chwili flagowym europejskim przyktadem wprowadzania
idei zréwnowazonego rozwoju do budowy systemow superkomputerowych.

Wiecej o superkomputerze LUMI na stronie: https://lumi-supercomputer.eu.
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Przedstawiciele Cyfronetu w czasie inauguracji LUMI. Od lewej: Mariusz Sterzel, kierownik
Laboratorium Obliczeri Kwantowych i Marek Magrys, Zastepca Dyrektora ACK Cyfronet AGH

ds. Komputerow Duzej Mocy

Dostep do LUMI dla polskich naukowcow

ACK Cyfronet AGH koordynuje prace zwiazane z udostepnieniem polskim naukowcom zasobow
oferowanych przez LUMI. Celem jest zapewnienie wydajnego i przyjaznego dla uzytkownika
Srodowiska pracy z superkomputerem, na bazie wypracowanych w ramach infrastruktury PLGrid
dobrych praktyk.

W okresie od jesieni 2021 roku do wiosny 2022 roku Cyfronet zorganizowat dwa konkursy na
pilotazowe granty obliczeniowe na superkomputerze LUMI dla polskich naukowcéw. Projekty
fazy pilotazowej miaty na celu przetestowanie, kolejno partycji CPU (z procesorami ogdlnego
przeznaczenia) oraz fazy GPU (z procesorami graficznymi). Polska, jako cztonek konsorcjum,
zglosita tacznie 5 projektéw o potencjalnie duzym znaczeniu, wymagajacych uzycia duzej
ilosci rdzeni obliczeniowych oraz poteznych zasobéw dyskowych. Dostep jest realizowany za
posrednictwem Portalu PLGrid (https://portal.plgrid.pl), a dodatkowe informacje znajduja sie na
stronie https://cyfronet.pl/lumi.
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Cyfronet liderem przedsiewzie¢ wpisanych
na Polska Mape Infrastruktury Badawczej

Wsréd strategicznych infrastruktur wpisanych w styczniu 2020 r. na Polska Mape Infrastruktury
Badawczej znajduja sie dwa przedsiewziecia zgloszone przez ACK Cyfronet AGH jako inicjatora
i koordynatora konsorcjum PLGrid: Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC oraz Narodowa Infrastruktura
Chmurowa PLGrid dla EOSC.*

Celem programu Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC jest budowa
infrastruktury obliczeniowej dla badari naukowych dotyczacych rozwiazan odpowiada- @ EurOH Pc PL
jacych na aktualne i przyszte potrzeby polskiego spoteczenstwa, Srodowiska naukowego

i gospodarki.

Infrastruktura bedzie opierac sie o nowoczesne systemy superkomputerowe umozliwiajace realizacje zaréwno tradycyjnych
zadari symulacyjnych, jak i analize danych z wykorzystaniem metod sztucznej inteligencji. Produkcyjne systemy obliczenio-
we budowane w ramach projektu beda naleze¢ do czotéwki Swiatowych superkomputeréw. Poza infrastruktura obliczeniowa
projekt zapewni tez dostep do specjalistycznych szkolen oraz eksperckiego wsparcia technicznego dla uzytkownikéw z nauki
i gospodarki, a takze niezbedne procedury alokacji i rozliczania wykorzystania zasobéw.

Projekt wpisuje sie bezposrednio w ramy miedzynarodowej inicjatywy EuroHPC — European High-Performance Computing
opublikowanej w komunikacie Komisji Europejskiej nr COM/2018/08 final — 2018/03 (NLE). EuroHPC jest przedsiewzieciem
majacym na celu utworzenie europejskiego systemu komputeréw duzej mocy klasy eksaskalowej, unikatowych na skale $wiato-
wa, zbudowanych w oparciu o technologie rozwijane w Europie. Przedsiewziecie bedzie realizowane przez Konsorcjum PLGrid.

W efekcie realizacji przedsiewziecia Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC powstanie infrastruktura do
prowadzenia badari na potrzeby nauki, gospodarki i spoteczenstwa czerpigca z najnowoczesniejszych technologii w za-
kresie HPC wypracowanych w ramach miedzynarodowej kooperacji EuroHPC. Infrastruktura bedzie oferowata ustugi w zakre-
sie masywnie réwnolegtych symulacji komputerowych, wysoce wydajnego przetwarzania zbioréw danych, wykorzystania
metod sztucznej inteligencji, oprogramowania i narzedzi wysokiej produktywnosci, w tym wizualizacji danych, oraz wsparcia
i szkolenia uzytkownikéw. Poza gtéwnymi systemami obliczeniowymi w sktad infrastruktury wejda takze mniejsze systemy
testowe i badawcze, stuzace weryfikacji nowych technologii procesorowych, akceleratorowych, pamieciowych i sieciowych
w kontekscie wykorzystania ich do budowy systeméw produkcyjnych, a takze prowadzeniu prac badawczych i rozwojowych
w zakresie efektywnych infrastruktur HPC.

Ustugi beda oferowane za posrednictwem infrastruktury PLGrid, ktdra integruje wiekszo$¢ dostepnych w kraju zasobéw ob-
liczeniowych, co utatwi proces alokacji zasobéw i wsparcia uzytkownikéw. Zrealizowana zostanie takze integracja z euro-
pejskimi systemami preeskaskalowymi i petaskalowymi udostepnionymi w ramach programu Euro-HPC, w szczegdlnosci
z maszyna budowana przez konsorcjum LUMI, ktérego Polska jest cztonkiem.
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Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC to program wykorzystania zasobéw (“D e O S C
chmurowych do badan naukowych odpowiadajacych na aktualne i przyszte potrzeby polskie-

go spoteczenstwa, Srodowiska naukowego i gospodarki. Zakres tych badan obejmuje m.in.

dane, infrastruktury i platformy przetwarzania danych oraz efektywne algorytmy i dedykowane aplikacje.

Podstawa programu sa wymagania spoteczenstwa, gospodarki i polskich badaczy, w szczegdlnosci wspétpracujacych w ramach
miedzynarodowych zespotéw naukowych. Grupy te wymagaja zaawansowanych srodowisk integracji rozproszonych zaso-
bow: oprogramowania, infrastruktur i dedykowanych ustug. Wymagania te moga by¢ spetnione jedynie przez zaawansowane
technologie IT, potaczone z zasobami obliczeniowymi, pamieci masowych i danych. Wspétdziatanie tych wszystkich elemen-
téw w ramach elastycznego ekosystemu umozliwiaja technologie chmurowe.

Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC jest czescia ekosystemu Europejskiej Chmury dla Otwartej Nauki
(EOSC, Deklaracja z dnia 26.10.2017). Polska rozwija obecnie dwa kluczowe komponenty tego federacyjnego, globalnie
dostepnego i multidyscyplinarnego srodowiska: Onedata — system jednolitego udostepniania i zarzadzania danymi oraz Portal
EOSC. Jako czes¢ europejskiego ekosystemu Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid bedzie oferowac zaufane i otwarte
$rodowiska dla uzytkownikéw w catym cyklu zycia danych. Pozwoli to na publikacje, wyszukiwanie, wykorzystywanie i wie-
lokrotne uzycie zgromadzonych danych, narzedzi, oprogramowania i innych wynikéw prac przez naukowcéw, gospodarke
i cate spoteczeristwo.

Badania zaplanowane w ramach Narodowej Infrastruktury Chmurowej PLGrid dla EOSC pozwola na opracowanie, walidacje
i w konsekwencji udostepnienie ustug (ogdlnych i dedykowanych), a tym samym wykorzystanie nowoczesnych technologii
i efektywnych technik zarzadzania, przetwarzania i ponownego wykorzystania danych przez srodowiska naukowe, podmioty
gospodarki i spoteczenstwo.

W tym celu Infrastruktura bedzie dostarczac:

e technologie rozwigzan dla srodowisk rozproszonych, w tym chmurowych, obejmujace zarzadzanie ustugami w $ro-
dowisku rozproszonym, automatyzacje ztozonych proceséw, integracje platform i infrastruktur badawczych,

e  oparte o krajowe technologie bezpieczne udostepnianie danych i zarzadzanie nimi, zgodne ze standardami EOSC,

e badania specyficznych potrzeb uzytkownikéw w zakresie wielkoskalowego przetwarzania danych w $rodowisku
rozproszonym, w tym: przetwarzanie ,blisko danych”, wykorzystanie paradygmatu ,data lakes” wraz z nowymi
modelami analizy, skalowalne zasoby w Srodowisku rozproszonym,

e weryfikacje rozwigzan przygotowywanych na potrzeby spoteczenistwa, nauki i gospodarki w zaawansowanych apli-
kacjach,

e katalog ogdlnych serwiséw i ustug chmurowych dla gospodarki, nauki i spoteczeristwa bedacych wynikiem prac
badawczych i rozwojowych we wspétpracy z EOSC.

Pierwszy etap tych prac jest obecnie realizowany w ramach zasobéw infrastruktury PLGrid.

*Materiaty z broszury MNISW pt. , Polska Mapa Infrastruktury Badawczej”.



Gtéwnym celem projektu
jest dostarczenie otwartego
i w petni operacyjnego ekosystemu FAIR EOSC. Projekt ma
za zadanie rozbudowanie infrastruktury EOSC o komponen-
ty zapewniajace wsparcie dla paradygmatu FAIR (Findability,
Accessibility, Interoperability, Reusability).

e EUMaster4HPC Celem projektu jest zdefinio-

wanie oraz opracowanie no-

FAIRCORE 'EDSC

Core Components Supporting a FAIR EOSC

wego i innowacyjnego programu europejskich studiéw ma-
gisterskich, skupiajacych sie na HPC. W zatozeniu program
wyposazy studentéw w kompetencje i wiedze dotyczaca
HPC, wymagana przez Srodowisko akademickie i przemyst.

Research Fund
for Coal & Steel

W ramach projektu PROTEUS-RS prze-
widuje sie wykonanie modeli oraz sze-
regu symulacji numerycznych w oparciu
o architektury komputerowe wysokiej
wydajnosci na potrzeby projektowania procesu wytwarzania
metalowych elementéw dtugich.

Poprzez rozwdj Portalu EOSC projekt
ma doprowadzi¢ do rozszerzenia eko-
systemu EOSC, zintegrowac istniejace
infrastruktury i inicjatywy naukowe
oraz zaangazowac nowe dziedzinowe i narodowe spotecz-

nosci naukowe.
Projekt zaktada dostarczenie transparentnego i zuni-
fikowanego dostepu do danych z obserwacji Ziemi,
gtéwnie satelitarnych, w celu wspierania produkcji

Zywnosci oraz przemystu rolno-spozywczego.

sano Celem projektu jest utworzenie w Kra-
kowie o$rodka medycyny obliczenio-

wej. Centrum bedzie gtéwnym motorem europejskiego postepu
w tym szybko rozwijajacym sie sektorze, opracowujac zaawan-
sowane metody inzynieryjne do zapobiegania, diagnozowa-
nia i leczenia choréb oraz zaspokajajac ogdlnoswiatowa
potrzebe radykalnie usprawnionych systeméw opieki zdro-
wotne;j.
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Celem projektu jest rozbudowa infrastruktu-
ry obliczeniowej umozliwiajacej wspotprace
w obszarze probleméw o duzej intensywno-
Sci taczacych duze wolumeny danych przekraczajacych grani-
ce jednego centrum danych.

WYBRANE PROJEKTY

Celem projektu EPOS-SP jest opracowanie

EP “’S i wdrozenie zatozen pozwalajacych na

EURCPEANPLATEOBSERVINGSISTEY zapewnienie trwatosci infrastruktury EPOS
wytworzonej w poprzednich projektach (EPOS-PP oraz EPOS-IP).

EOSC
@ w dziewieciu krajach Unii Europejskiej.
Stato sie to poprzez zharmonizowanie po-

lityk oraz rozszerzenie dostepu do infrastruktur badawczych,
danych naukowych i serwiséw dziedzinowych.

Projekt EOSC-Synergy wprowadzit stan-
dardy EOSC dla infrastruktur krajowych
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Gtéwnym zadaniem projektu PRACE-6IP
byta implementacja nowych rozwigzan
oraz utrzymanie operacyjnosci Srodowi-
ska PRACE w obszarze europejskich in-
frastruktur obliczeniowych HPC.
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W ramach projektu stworzony zostanie
system wspierania decyzji klinicznych
(Clinical Decision Support System -
CDSS) dla leczenia nowotworéw (nauroblastoma, glejak)
wystepujacych u dzieci.

Gtéwnym celem projektu EuroCC byto
stworzenie europejskiego systemu wspar-
cia technologicznego opartego o Scisle
powigzane ze soba Narodowe Centra
Kompetencji w poszczegdélnych krajach europejskich, co po-
zwolito na odniesienie korzysci srodowisku akademickiemu,
sektorowi przedsiebiorstw (zwtaszcza MSP) oraz administra-
cji publicznej z dostepnej wiedzy specjalistycznej, doswiad-
czenia i zasob6éw EuroHPC.

Projekt EOSC Enhance miat na celu
zbudowanie ulepszonej, bardziej zin-
tegrowanej wersji Portalu EOSC, co
umozliwito poprawe i rozszerzenie rozwigzan utatwiajacych
odszukiwanie europejskich ustug naukowych oraz zbiorow

danych otwartej nauki.
@ EOSChub  chomienia produkcyjnej infrastruktury

dla otwartej nauki w Europie i praktycz-
ne zastosowanie rozwigzan wypracowanych w ramach pro-
jektu EOSC-Pilot do realnego srodowiska wielkiej skali rozpro-
szonego na wiekszos¢ krajéw europejskich.

E0SC==
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Celem projektu byto przygotowanie uru-
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‘ EuroHPC P Celem projektu jest budowa specjali-

stycznej infrastruktury ogélnego prze-
znaczenia na potrzeby obliczenn wielkoskalowych umozli-
wiajacej podejmowanie wyzwan badawczych w kluczowych
z punktu widzenia polskiego spoteczenstwa, srodowiska na-
ukowego i gospodarki obszarach. Projekt jest polskim etapem
rozwoju programu EuroHPC.

AKMD

Krajowy Magazyn Darych

Zadaniem projektu jest opracowanie
i dostarczenie produkcyjnych ustug
przechowywania, dostepu oraz za-
bezpieczania danych i zarzadzania metadanymi, a takze
integracji rozwiazan dla przetwarzania duzych i ztozonych
wolumenéw danych na bazie rozproszonej e-infrastruktury.

2 PIONIERID
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Projekt zaktada budowe unikalnych
laboratoriéw badawczych w oparciu
o krajowa sie¢ Swiattowodowa PIONIER. Gléwnym celem
projektu jest zbudowanie i udostepnienie platform dla jed-
nostek naukowych, przedsiebiorcéw i innych podmiotow
zainteresowanych prowadzeniem badan naukowych oraz
prac rozwojowych w oparciu o nowa, ogélnopolska infra-
strukture badawcza.

pracelab@

Celem bezposrednim projektu jest
budowa specjalistycznej e-infrastruk-
tury przetwarzania danych, umozli-
wiajacej optymalne wykorzystanie ustug specjalistycznych
oraz nowej generacji stuzacych do stymulowania nowych
obszaréw zastosowan w nauce, gospodarce, edukacji oraz

zyciu spofecznym.

e'.se. W ramach projektu zostang zwiekszone
funkcjonalnosci infrastruktury badaw-

czej EPOS-PL. Powstanie nowe Centrum Infrastruktury Ba-

dawczej, nowy poligon pomiarowy oraz WNiP: ,Platforma

IT do badan metodami Sztucznej Inteligencji (EPOS-Al)".

. Zadaniem projektu jest wytworzenie
4 pra CE|Ub ustug infrastruktury obliczeniowej oraz
¢ sktadowania danych na potrzeby pro-
jektu PRACE w ramach 6-ciu dedykowanych laboratoriéw:
1) L. przetwarzania HPC oraz chmurowego, 2) L. dostepu do
infrastruktury przetwarzania, 3) L. zarzadzania i monitorowa-
nia ustug, 4) L. ustug zarzadzania danymi, 5) L. zarzadzania
rozproszonymi danymi oraz transparentnego dostepu do da-
nych, 6) L. bezpieczeristwa infrastruktury.

Gtéwnym zadaniem projektu byto udo-
stepnienie pochodzacych z satelitéw Sen-
tinel sieci Copernicus danych satelitarnych.
W ramach projektu powstata infrastruktu-
ra do automatycznego pobierania danych
bezposrednio z satelitéw, ich bezpiecznego przechowy-
wania oraz udostepniania na potrzeby nauki, administracji
i szkolen.

e'.SO Zadaniem projektu byta budowa krajowe;j
infrastruktury badawczej z zakresu nauk

o Ziemi oraz jej integracja z miedzynarodowymi bazami
danych, serwisami i ustugami realizowanymi w ramach
europejskiego programu EPOS (European Plate Observing
System).
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Celem projektu byt rozwdj wyspecjalizowa-
nego centrum kompetencji technologicz-
nych w zakresie rozproszonych infrastruktur
obliczeniowych, ze szczegélnym uwzgled-
nieniem technologii gridowych, obliczen w chmurze oraz
infrastruktur wspierajacych obliczenia na wielkich zbiorach
danych. W rezultacie, uzytkownikom zostaty zaoferowane
wielkie moce obliczeniowe i duze zasoby pamiegci. Infra-
struktura PLGrid zostata wzbogacona o nowe ustugi bazo-
we i ustugi dla uzytkownikéw koncowych.

W trakcie projektu miata miejsce
Z«,,: MAN-HA integracja wybranych ustug dostep-

nych w sieci PIONIER i opracowano
nowe ustugi, w zakresie zwiekszania niezawodnosci i bez-
pieczenstwa.
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Celem projektu byta rozbudowa 21 $rodo-
wiskowych sieci teleinformatycznych nauki
dla zapewnienia instytucjom naukowym do-
stepu do nowoczesnej oraz bezpiecznej in-

frastruktury sieciowej i umozliwiajacej tacznos¢ z jednost-
kami naukowymi catego $wiata, wspierajac polskie grupy
naukowcow.

Gtéwnym zadaniem projektu byto
stworzenie i uruchomienie pieciu
ustug dziatajacych w oparciu o sie¢
PIONIER: wideokonferencji, eduro-
am, ustug kampusowych, powszechnej archiwizacji oraz
naukowej interaktywnej telewizji HD.




ACK Cyfronet AGH na targach I1SC
High Performance w Hamburgu

Cyfronet wystapit jako wystawca w czasie jednego najwazniejszych wydarzen dla Srodowiska do-

stawcéw i uzytkownikéw rozwiazan zwiagzanych z obliczeniami wielkiej skali.

Targi I1SC High Performance (29.05.2022 — 02.06.2022) skupity 137 wystawcéw i okoto 3000
uczestnikéw z catego Swiata. Wérod wystawcdw znalazty sie zaréwno firmy — giganci technolo-
giczni, jak Hewlett Packard Enterprise, Intel, czy NVIDIA, jak i czotowe inicjatywy i centra super-
komputerowe, w tym m.in. EuroHPC JU, LUMI, Barcelona Supercomputing Center. Stoisko ACK
Cyfronet AGH byto jednym z nielicznych polskich akcentéw w czasie targéw. Gtéwne aktywnosci
Cyfronetu objety: podtrzymywanie relacji z dotychczasowymi partnerami, nawiazywanie nowych
kontaktéw z potencjalnymi dostawcami sprzetu i oprogramowania oraz ocene nowych rozwiazan

technologicznych mozliwych do wdrozenia w ramach zarzadzanej infrastruktury.

Udziat Cyfronetu w ISC byt réwniez zwiazany z dziataniami promocyjnymi w ramach projektow:
Narodowe Centra Kompetencji EuroHPC — EuroCC oraz Narodowa Infrastruktura Superkomputero-
wa dla EuroHPC - EuroHPC PL.
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Mtodzi naukowcy w Cyfronecie

Organizowany corocznie konkurs na najlepsza prace doktorska zrealizowang w oparciu o zasoby
obliczeniowe ACK Cyfronet AGH jest jedna z wazniejszych tradycji w naszym Centrum. Oce-
nie konkursowej poddawana jest warto$¢ naukowa zgtoszonej pracy doktorskiej, mozliwos¢ jej
praktycznego zastosowania oraz zakres wykorzystania zasobéw obliczeniowych i pamieci skta-
dowania danych w Cyfronecie. Na przestrzeni ostatnich lat Konkurs stat sie waznym narzedziem
promujacym badania prowadzone przez mtodych naukowcéw, a do kolejnych edycji Konkursu
zostat zgtoszony szereg prac opisujacych ciekawe zagadnienia naukowe z takich dziedzin jak che-
mia, biofizyka, fizyka czy informatyka. Mtodzi badacze taczyli w swoich badaniach wyniki bez-
posrednich pomiaréw w laboratorium i obliczenia na komputerach duzej mocy. W swojej pracy
korzystali z r6znych narzedzi uruchamianych na szerokim wachlarzu architektur obliczeniowych
oferowanych przez Cyfronet.

Prezentacja najwazniejszych tez prac doktorskich Laureatéw Konkursu miata miejsce w trakcie
Dnia Otwartego Cyfronetu. Z przyjemnoscia prezentujemy fragmenty kilku wybranych wywiadéw

z uczestnikami Konkursu, ktére znajdziecie Panstwo na kolejnych stronach.

Zapraszamy serdecznie do uczestnictwa w kolejnej edycji Konkursu!

http://www.cyfronet.pl/konkurs

CYFRONET Al

Laureaci jednej z poprzednich edycji
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Dr Dawid Dutak

Rozmowa z autorem pracy:
»Mechanizm transformacji amyloidowej bazujacy na zmianie rozktadu hydrofobowosci”

Jak rozpoczeta sie Paniska przygoda z nauka? Czy moze sie Pan z nami podzieli¢ swoja historig?

W moim wypadku prowadzenie badan doktoranckich wynikto z pasji do tematéw biofizycznych. Kieru-
nek moich zainteresowarn zaczat sie ksztattowac na przedmiocie ,Bioinformatyka” na studiach magister-
skich (Informatyka na Uniwersytecie Jagielloriskim). Dalej rozwijatem swoja wiedze medyczna poprzez studia inzynierskie
(Fizyka Medyczna na Akademii Gérniczo-Hutniczej), gdzie pisatem prace inzynierska zwiazana tematycznie z fatdowaniem
biatek. Wstepne zrozumienie tematu i moje zainteresowanie badaniami na tym etapie przerodzito sie w regularng wspétprace
z Zaktadem Bioinformatyki i Telemedycyny Uniwersytetu Jagielloriskiego.

Nie pozostato to bez wptywu na kolejne decyzje...

Od dziesieciu lat wspétpracowatem z Zaktadem Bioinformatyki i Telemedycyny Uniwersytetu Jagielloriskiego, badajac temat
fatldowania sie biatek w kontekscie modelu stworzonego w ramach pracy wyzej wymienionego Zaktadu. Dalsza droga byta
niejako naturalna konsekwencja podjetych wczesniej wyboréw. Chciatem prowadzi¢ badania w obszarze, w ktérym juz od
lat sie poruszatem. Kwestia otwarta pozostawat wybér, ktéry fragment lub jaki element badan przyja¢ jako oS przewodnia
rozprawy doktorskiej.

Fatdowanie sie biatek jest niezwykle fascynujacym procesem, w ktérym ogromna liczba aminokwaséw taczac sie ze soba
przyjmuje zawsze jedng i te sama forme (o ile aminokwasy sa utozone w tej samej kolejnosci). Cho¢ organizm wykonuje te
operacje bardzo szybko i bardzo czesto, my nie jesteSmy go w stanie odtworzy¢. Badajac ten problem, Zaktad Bioinformatyki
i Telemedycyny Uniwersytetu Jagiellonskiego pod przewodnictwem prof. Ireny Roterman-Koniecznej stworzyt informatyczny
model fatdowania sie biatka. Moim celem stato sie usprawnienie tego modelu poprzez zrozumienie przyczyny, dla ktérej
niektdre biatka fatduja sie niepoprawnie (tzw. amyloidy, ktére przyczyniaja sie m.in. do rozwoju choroby Alzheimera).

Jak wspomina Pan prace z zespotem naukowym?

Bytem zaangazowany w prace najbardziej od strony informatycznej, a kontakty z zespotem pozwalaty mi szybko i w przystep-
ny sposob zrozumie¢ niuanse $wiata biologiczno-chemiczno-fizycznego. Najbardziej cieszyta mnie wymiana spostrzezen,
rezultatéw badan i wzajemnej pomocy przy pracy badawczej.

Czy w trakcie prac wystarczajacy byt wiasny sprzet komputerowy?

Do tego typu obliczen, tj. symulacji fatdowania wykorzystuje sie modelowanie komputerowe, ktére jest bardzo wymagajace
obliczeniowo ze wzgledu na ilo$¢ elementéw (w tym wypadku atoméw) i sit dziatajacych pomiedzy nimi. Nalezato najpierw
odnalez¢ odpowiednie oprogramowanie. Korzystatem z pakietéw wchodzacych w sktad programu GROMACS, a takze z au-
torskiego programu napisanego przez Pania Matgorzate Gadzata. O ile pierwszy z nich jest dosy¢ popularny i mozna w fatwy
sposob dotrze¢ do informacji na jego temat, to dziatanie drugiego pozwole sobie krétko opisa¢. Umozliwia on symulowanie
Srodowiska wodnego jako pole i jego wptyw na fatdowanie biatek. Modelowanie wymagato naprzemiennego dziatania jednej
i drugiej aplikacji w r6znej ilosci powtérzen, wiec wykonywatem ok. 500 symulacji dla jednego biatka. Podczas kilkuletniej
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pracy badawczej poddatem symulacji fatdowania kilkadziesiat sekwencji aminokwaséw (niektére z nich kilkukrotnie) two-

rzacych natywnie konkretne biatka. Do pracy doktorskiej wybratem piec¢ z nich w zwiazku z przyjmowaniem przez nie formy

amyloidowej. Gtéwnymi komputerami wykorzystywanymi przeze mnie na etapie prowadzenia obliczen (symulacji kompu-

terowych) byty superkomputery Zeus, a péZzniej Prometheus. Zwykty komputer osobisty — nawet wyposazony w najwyzszej

klasy procesor, karte graficzng i pamie¢ — wykonywatby pojedyncza
symulacje kilka dni, tygodni, a nawet miesiecy, wiec jest to wielka
rzecz, ze takie maszyny sa w Krakowie i mozemy je wykorzystywac

do tak waznych — w mojej ocenie — badan naukowych.

Wspotpraca z ACK Cyfronet AGH trwa juz dobrych kilka lat, a istotna
dla badar aplikacja wtasnie tam powstata. Tylko dzieki superkom-
puterom — ktére sa kluczowe w symulacjach dynamiki molekular-

nej — bytem w stanie przeprowadzi¢ opisane wyzej badania. Zesp6t Biatko TAU czyli amyloid tworzqcy ztogi (t]. wiele taricuchéw

ACK Cyfronet AGH zawsze byt dostepny i pomocny przy wszelkie-
go rodzaju wyzwaniach, wiec licze na dalsza, owocna wspétprace
i mozliwos¢ korzystania z zasobéw osrodka.

Cieszymy sie, ze mogliSmy pomdc, a i w przysziosci zapraszamy do kontaktu
z Cyfronetem! Bazujac na wiasnych doswiadczeniach, jaka rade moze Pan dac
mfodym naukowcom?

Moze zabrzmi to bajkowo, ale w mojej ocenie cztowiek rozpoczynajacy kariere
naukowa powinien da¢ ponies¢ sie marzeniom i wyobrazni, bo te rodza pasje.
A potem c6z... Trzeba wytrwale i cierpliwie realizowac kolejne postawione sobie
cele.

Czy planuje Pan kontynuowanie swojego rozwoju w obranym kierunku?

Jak juz wspomniatem, temat ten jest dla mnie niezwykle interesujacy. Pomimo sil-
nie rozwijajacego sie obszaru sztucznej inteligencji, ktéra jest w stanie w duzym
stopniu przewidzie¢ strukture biatka bazujac na jego sekwencji aminokwasow, nie
jest ona w stanie odpowiedzie¢ na pytanie jak ten mechanizm doktadnie wyglada.
Dlatego jeszcze dtuga droga przed nami, aby w petni zrozumie¢ naturalny proces,
ktory za fatdowaniem biatek stoi. Niewatpliwie bede kontynuowat badania w tym
obszarze, wiec kto wie, moze przyjdzie czas takze na wyzszy stopiert ,wtajemni-

czenia”.

Dziekujemy za rozmowe i Zyczymy spetnienia planow naukowych.

potqczonych ze sobg) w przestrzeni miedzykomdrkowej

(choroba Alzheimera)
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5 najlepszych struktur (modeli) pojedynczych
taricuchdw, bazujqgcych na sekwencji biatka TAU,
wygenerowanych przy uzyciu trzech réznych
narzedzi (I-TASSER, ROBETTA i DRIPPY). Pogrubiono
te, ktére potencjalnie nie powinny tworzyc¢ ztogéw.
Struktury (modele) wygenerowane przy uzyciu
narzedzia DRIPPY uzyskano z wykorzystaniem
oprogramowania w ramach infrastruktury PLGrid
w ACK Cyfronet AGH

MODEL 5
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Dr inz. Michal Koziarski

Rozmowa z autorem pracy:
»Imbalanced data preprocessing techniques utilizing local data characteristics”

Czy moze Pan w syntetyczny sposéb scharakteryzowac tematyke Pariskiej pracy?

Tematyka mojej pracy byta klasyfikacja danych niezbalansowanych, a konkretnie opracowanie nowych
metod przetwarzania wstepnego tego typu danych, ktére pomoglyby zredukowac negatywny wptyw niezbalansowania na
jakos¢ klasyfikacji. O niezbalansowaniu danych mozemy méwié¢ wtedy, kiedy jedna z klas, ktére chcielibySmy rozpoznawaé
wsréd naszych danych, jest stabiej reprezentowana niz inne klasy — w rzeczywistych danych niezbalansowanie jest bardzo
powszechne, a pytanie dotyczy raczej tego, jak silny jest jego wptyw, a nie czy w ogdle wystepuije.

Wiekszos¢ standardowych algorytmoéw klasyfikacji jest stabo przystosowana do operowania na danych niezbalansowanych
i ma tendencje do preferowania klas silniej reprezentowanych kosztem jakosci predykcji na klasach rzadziej reprezentowa-
nych — co jest przeciwieristwem tego, co zwykle chcielibySmy osiagna¢. Jednym z podejs¢ do odwrdcenia tego trendu jest
zastosowanie metod wstepnego przetwarzania danych, to jest algorytméw, ktére manipuluja danymi treningowymi: albo
poprzez redukcje liczby obserwacji z klas silniej reprezentowanych, albo poprzez tworzenie syntetycznych obserwacji z klas
rzadziej reprezentowanych — i wtasnie tworzeniem nowych metod tego typu zajmowatem sie w mojej pracy.

Prosze powiedziec, jak zrodzito sie zainteresowanie uczeniem maszynowym?

Uczeniem maszynowym (i szerzej sztuczna inteligencja) zaczatem sie interesowac na pierwszych latach moich studiéw, za-
sadniczo od pierwszego zetkniecia z ta tematyka. Z mojego punktu widzenia byt to problem, ktérego rozwiazanie umozliwi-
toby rozwiazanie za jednym zamachem wszystkich innych problemoéw (tj. posiadajac dostatecznie silne algorytmy sztucznej
inteligencji bylibySmy w stanie rozwigza¢ wszystkie pozostate problemy).

Rozwdj sztucznej inteligencji jest postrzegany jako niezwykle wazny trend w nauce. Czy spodziewa sie Pan spektakularnego

przetomu, czy tez bedziemy mieli raczej do czynienia z ewolucja liczong w dekadach?

Spektakularny przetom juz sie zasadniczo dokonat, po prostu nie tyle w AGI (ang. Artificial General Intelligence — generalnej sztucz-
nej inteligencji), czyli w uproszczeniu w tym, jak przedstawiana jest sztuczna inteligencja w filmach i literaturze, ale w zastosowa-
niach uczenia maszynowego do rozwigzywania konkretnych probleméw praktycznych. A te sa wszedzie wokét nas: poczynajac od
zawartosci naszych telefonéw, przez r6znego rodzaju diagnozowanie medyczne i przyspieszanie procesu wynajdywania lekarstw,
a na tak fundamentalnych tematach jak predykcja struktur biatkowych konczac — zeby podac tylko kilka przyktadéw.

Juz na obecnym etapie Panskie algorytmy wspomagaja diagnostyke onkologiczna — prositbym o kilka zdan na temat tego typu
wspdotpracy.

W czesci aplikacyjnej mojej pracy skupitem sie wiasnie na automatycznej detekcji nowotworéw na zdjeciach histopatologicz-
nych, czyli mikroskopowych obrazach tkanki. Problem jest szczegélnie istotny ze wzgledu na fakt, ze w Polsce brakuje nam aktu-

alnie doswiadczonych lekarzy histopatologéw, wiec jakiekolwiek przyspieszenie ich pracy miatoby duze znaczenie praktyczne.

Zadanie to sprowadza sie do zaklasyfikowania regionéw tkanki jako zdrowych lub zmienionych nowotworowo, a w tym dru-
gim przypadku — dodatkowo do oceny stopnia ztosliwosci nowotworu. Jest to problem mocno niezbalansowany, bo tkanka
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zdrowa jest zdecydowanie dominujaca, a zwlaszcza niektore stopnie ztosliwosci wystepuja stosunkowo rzadko. Poza tym, od
strony uczenia maszynowego zagadnienie jest ciekawe, bo zbiory danych jak i pojedyncze skany histopatologiczne sa bardzo
duze. Poza tym, mamy do czynienia z duza niepewnoscia na poziomie etykiet, a caty proces klasyfikacji wymaga zastoso-
wania sieci konwolucyjnych. Miatem wiec mozliwos¢ zastosowania niektérych z opracowanych w mojej pracy algorytméw

w finalnie opracowanym rozwiazaniu.
Czy Cyfronet spetit Pariskie oczekiwania w zakresie dostepnosci oraz jakosci zasobow obliczeniowych?

Bez dostepu do zasobéw Cyfronetu moja praca zwyczajnie by nie powstata, a na pewno nie w swojej aktualnej formie —
udostepnione zasoby umozliwity mi opracowanie czesci bardziej ztozonych obliczeniowo metod, a w przypadku tych mniej
wymagajacych — przeprowadzenie doktadnych i obszernych prac eksperymentalnych.

Po lewej: przyktad niezbalansowanego zbioru danych, z kolorem oznaczajqgcym klase obserwacji. Tradycyjne
algorytmy klasyfikacji nie radzq sobie z silnie niezbalansowanymi danymi. Po prawej: zbiér po dodaniu
syntetycznych obserwacji, wygenerowanych przy pomocy jednego z opracowanych algorytméw
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Przyktad fragmentdw zdjec histopatologicznych z réznych klas, klasyfikacja ktérych byta przedmiotem czesci
aplikacyjnej doktoratu. Tego typu dane medyczne sq czesto silnie niezbalansowane, ze znaczqco mniejszq liczbg
zdjec zawierajgcych zmiany nowotworowe

79
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Dr Mercedes Kukutka

Rozmowa z autorka pracy:
»Theoretical investigations on absorption and luminescence properties of selected organic
species for potential applications in optoelectronics”

Jak przyblizytaby Pani swoje badania osobie niezwigzanej z dziedzing?

Podstawowym celem moich badan byta identyfikacja oraz zrozumienie, w oparciu o wyniki obliczenn kwantowo-chemicz-
nych, zwiazku pomiedzy szeroko rozumiang struktura (geometria molekularna, struktura elektronowa) a wtasciwosciami
fotofizycznymi w wybranych uktadach organicznych o potencjalnym zastosowaniu w optoelektronice. Upraszczajac, moje
badania przyczynity sie do wskazania elementow struktury kilku grup zwiazkéw chemicznych, ktére maja wptyw na to, ze
dany uktad absorbuje badZ emituje promieniowanie.

Czy wspdtczesna fotofizyka i fotochemia znajduje juz zastosowanie w tak zwanym zyciu codziennym, czy jestesmy tu na
etapie badari podstawowych?

Oczywiscie, ze znajduje! Wiadomo, ze od odkrycia do wdrozenia mija sporo czasu, jednak w ciagu ostatnich lat jeste-
$my Swiadkami bardzo dynamicznego rozwoju w zakresie nowych technologii. Spéjrzmy chociaz na rozwdj technologii
wykorzystywanych przy produkcji monitoréw ekranowych. Od odkrycia ciektego krysztatu (w 1888 r.) do skonstruowa-
nia pierwszego wyswietlacza ciektokrystalicznego (ang. Liquid-Crystal Display, LCD) uptynat prawie wiek, a do momentu
wyprodukowania na skale przemystowa ekranu o przekatnej wiekszej niz 10” — kolejne trzy dekady. Historia monitorow
opartych na technologii OLED (ang. Organic Light-Emitting Diode) jest juz znacznie krétsza. Zjawisko elektroluminescen-
cji organicznych zwiazkéw chemicznych zostato zaobserwowane po raz pierwszy w latach 50. XX w., pierwsze wydajne
urzadzenie zostato skonstruowane w 1987 r., a wyswietlacze OLED produkowane na skale komercyjna to, podobnie jak
w przypadku monitoréw LCD, przetom XX i XXI w. Obecnie na rynku spotkamy takze wyswietlacze QLED (ang. Quantum
dot Light-Emitting Diode), wykorzystujace technologie kropek kwantowych. W tym przypadku idea narodzita sie w latach 90.
XX w., natomiast pierwsze telewizory QLED pojawily sie w sprzedazy juz w 2013 r.

Konkurencyjny, rozwijajacy sie globalny przemyst XXI w. ciagle poszukuje nowych materiatéw, ktére beda oferowac lepsze
wiasciwosci, czy ktére bedzie cechowaé wieksza wydajnosé. Coraz czesciej osrodki naukowo-badawcze nawiazuja bliska
wspdtprace z przemystem, co jest czeSciowo wspierane przez rozwigzania systemowe. Przedsiebiorstwa prowadzace dziatal-
no$¢ badawczo-rozwojowa moga bowiem korzysta¢ z pewnych ulg podatkowych, natomiast naukowcom tfatwiej jest zdoby¢

finansowanie na badania, jesli maja one charakter aplikacyjny.

Nie bez znaczenia dla szybkiego rozwoju w badaniach nad nowymi materiatami jest tez fakt upowszechnienia sie badan
teoretycznych. Analiza rezultatéw badan in silico stanowi nie tylko podstawe do interpretacji danych eksperymentalnych, ale
réwniez pozwala na dogtebne zrozumienie relacji pomiedzy struktura molekularna a wtasnosciami uktadu, co jest kluczowe

dla opracowywania nowych materiatéw o pozadanych wiasciwosciach.
Jakie dalsze wyzwania rysuja sie na horyzoncie i czy dostep do komputeréw duzej mocy zmienia cos w tym obrazie?

Wynik oddziatywania $wiatta ze zwigzkami chemicznymi nie zawsze jest tatwy do przewidzenia, a badanie stanéw

elektronowo wzbudzonych wciaz stanowi duze wyzwanie dla metod teoretycznych. W przypadku obliczen wtasnosci zalez-
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nych od tych stanéw czesto konieczne jest to shine

zastosowanie bardziej zaawansowanych

metod, ktére z kolei wymagaja znacznie

wiekszych  zasobéw  obliczeniowych, ’?

a przez to sa ograniczone do uktadéw 8

o niewielkich rozmiarach. Dodatkowo, tO tWI.St,

w poszukiwaniach zaleznosci miedzy F or not to tW’St

struktura zwiazkéw chemicznych a ich

aktywnoscia optyczna i whasnosciami fo- ? 5 R1
tochemicznymi coraz czesciej wykorzy- & 2 \

stuje sie metody uczenia maszynowego. N pl

W obydwu przypadkach dostep do kom- B

puteréw duzej mocy jest kluczowy. \ A
O--¢:H

Czy Cyfronet zapewnit wystarczajace
wsparcie w zakresie dostepnosci oraz
jakosci zasobéw obliczeniowych?

orto bindto N

Bez wsparcia Cyfronetu realizacja moich l?
badan bytaby praktycznie niemozliwa. .
Cyfronet zapewnit mi zaréwno dostep
do oprogramowania naukowego, jak
i niezbednych mocy obliczeniowych.
Nie sposéb tu nie wspomnie¢ o preznie
dziatajacym dziale pomocy technicznej — zawsze mogtam liczy¢ na wsparcie i pomoc pracowni-
kéw Centrum, a czas reakcji na zgtaszane problemy byt ekspresowy.

Czy ma Pani jakies rady lub spostrzezenia dla studentéw zainteresowanych podjeciem studiow
doktoranckich?

Studia doktoranckie to bardzo angazujacy czasowo etap w karierze mtodego naukow-
ca, wptywajacy w istotny sposéb réwniez na jego zycie osobiste. Bez pasji i zainteresowa-
nia tematyka badan ukonczenie go jest niezwykle trudne, o ile w ogéle mozliwe. Nalezy tez
pamieta¢, ze doktorat to bieg dtugodystansowy, a nie sprint. Wyniki zazwyczaj nie przycho-
dza tatwo, nie kazdy eksperyment sie uda — trzeba uzbroi¢ sie w cierpliwos¢ i by¢ wytrwatym.
Doktorat to nie tylko badania nad konkretnym tematem, to ogdlny rozwoj, zapoznanie ze §ro-
dowiskiem pracy naukowej, nabycie wiekszej samodzielnosci, umiejetnosci radzenia so-
bie z wyzwaniami, przyjmowanie porazek, realizacja celéw mimo przeciwnosci losu. Takie
doswiadczenie ma ogromna warto$¢ nie tylko w dalszej pracy jako naukowiec, ale ogdlnie —

w zyciu codziennym.

*

to bindto O, H.. /

CG

R2

Schematyczne przedstawienie zaleznosci miedzy strukturqg molekularnq a wtasnosciami
fotofizycznymi grupy liganddw typu zasad Schiffa. F — fluorofor, CG — grupa kontrolujgca,
R1 oraz R2 — podstawniki przytqczone do CG
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Dr Ewa Machalska

Rozmowa z autorka pracy:
»Badania wzmocnienia sygnalu ramanowskiej aktywnosci optycznej uktadéow molekular-
nych”

Co w najwigkszym stopniu skfonifo Panig do realizacji badarn w oparciu o rejestracje i analize widm ROA?

Ramanowska aktywnoscia optyczna (ROA), jak tez elektronowym dichroizmem kotowym (ECD) zainteresowatam sie w trakcie
pracy magisterskiej, w ramach ktérej skupitam sie na eksperymentalnym i teoretycznym wyjasnieniu procesu agregacji chiralnych
karotenoidéw. Nastepnie, chec kontynuacji rozpoczetych badan i mozliwo$¢ praktycznego zastosowania spektroskopii ROA
w wielu dziedzinach nauki, w tym w obszarach biomedycznych, sktonita mnie do podjecia studiéw doktoranckich na Wy-
dziale Chemii Uniwersytetu Jagielloriskiego oraz dalszego rozwiazywania probleméw badawczych, jakie niesie ze soba, nie
pozwalajac popas¢ w rutyne, metoda ROA. Biorac pod uwage potencjalnie silny wptyw zmiany chiralnosci na pozadane
wiasciwosci biologiczne i lecznicze czasteczek, wyjatkowe znaczenie niesie dla mnie aspekt praktycznego wykorzystania

technik chiralooptycznych, w tym w przemysle farmaceutycznym.

W jakim zakresie ufatwieniem, a w jakim utrudnieniem jest fakt, ze spektroskopia rozpraszania ramanowskiego jest obszarem
o stosunkowo niskim poziomie eksploracji?

W mojej opinii, na przetomie ostatnich lat spektroskopia rozpraszania ramanowskiego, mimo iz oparta jest na stosunkowo
stabym efekcie, wzmocnita swéj poziom eksploatacji w wielu obszarach nauki. Wyrazny aplikacyjny charakter spektroskopii
ramanowskiej widoczny jest w badaniach biomedycznych, np. w analizie biatek, cukréw, lipidéw, a takze sktadnikéw krwi,
w tym erytrocytéw oraz leukocytéw. Z pewnymi niedogodnosciami, jakie bez watpienia niesie ze soba spektroskopia rama-
nowska, grono naukowcéw nauczyto sie walczy¢ poprzez opracowanie nowych strategii wzmacniajacych uzyskiwany sygnat

ramanowski.
Co w Pani badaniach stanowifo najwieksze wyzwanie i w jaki sposéb sobie Pani z nim poradzifa?

Niewatpliwie najbardziej czasochtonne, ale tez niezwykle intrygujace wyzwanie stanowity dla mnie badania nad szeregiem

pochodnych witaminy B,,, na przykfadzie ktérych udato sie odkry¢ i wyjasni¢ nieznany wczesniej w literaturze efekt ECD-Ra-

12/
man, czyli interferencje zjawiska elektronowego dichroizmu kotowego oraz rozpraszania ramanowskiego, ktéry zdominowat
naturalne rezonansowe widmo ROA kobalamin. Po wielu miesigcach pracy w laboratorium, generalnie polegajacych na reje-
stracji wzmocnionych rezonansowo widm ROA analogéw kobalamin, wspélnie z promotor mojej rozprawy doktorskiej Pania
Prof. dr hab. Matgorzata Baranska jak tez Panem dr Grzegorzem Zajacem udato sie nam opracowac kilka eksperymentalnych
oraz teoretycznych strategii eliminacji efektu ECD-Raman na rezonansowych widmach ROA. Co wiecej, skrupulatne badania
pochodnych witaminy B,, doprowadzity nas do wniosku, iz uzyskanie wiarygodnego rezonansowego widma ROA barwnych
substancji jest mozliwe, ale tylko wtedy, gdy pod uwage weZmie sie efekt ECD-Raman. W przeciwnym wypadku, nieuwzgled-
nienie potencjalnego wystapienia zjawiska ECD-Raman podczas pomiaréw rezonansowych widm ROA moze prowadzi¢
do btednych interpretacji chiralooptycznych widm i wnioskéw dotyczacych struktury molekularnej nie tylko kobalamin, ale

réwniez wielu innych chiralnych zwigzkéw.
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W jaki sposéb skorzystata Pani z zasobow udostepnianych przez Cyfronet? W czym byfy najbar-

dziej pomocne?

W badaniach, ktére stanowity podstawe mojej rozprawy doktorskiej, poprzez infrastrukture PLGrid
wykorzystatam zasoby obliczeniowe superkomputera Prometheus. W tym miejscu chciatabym za-
znaczy¢, ze efektywne obliczenia kwantowo-chemiczne nie bytyby mozliwe bez owocnej wspét-
pracy z Panem dr Grzegorzem Zajacem z Jagielloriskiego Centrum Rozwoju Lekéw w Krakowie.

Bez watpienia zasoby obliczeniowe udostepnione przez Cyfronet byty najbardziej pomocne na
etapie wyjasnienia wzmocnionych rezonansowo widm ROA witaminy B, i jej pochodnych. Wy-
konane obliczenia, z jednej strony, pozwolity na uzyskanie widm ROA, ktérych profil pozostawat
w bardzo dobrej zgodnosci z wynikami eksperymentalnymi, a z drugiej symulacje widm byty nie-
podwazalnym potwierdzeniem dwuznakowosci eksperymentalnych widm ROA.

Jaka porade mogliby od Pani otrzyma¢ mtodzi naukowcy, ktérzy dopiero rozpoczynaja prace nad
doktoratem lub planuja ja rozpoczac?

Mysle, ze najlepsza porada, jaka moge
z calg pewnoscia da¢ wszystkim kan-
dydatom rozpoczynajacym studia dok-
toranckie, to zeby nie bali sie oni no-
wych wyzwan, jakie stawia przed nimi
nauka. Na pozér interdyscyplinarnosé
podejmowanych badan moze, z jednej
strony, by¢ niezwykle trudnym oraz
przerazajacym zadaniem dla kazdego
miodego naukowca, ale z drugiej, po
pewnym czasie, pozwoli im stworzy¢
Swieze, odmienne od dotychczasowe-
go podejscie do probleméw badaw-
czych. Jest to mozliwe do osiagniecia
przede wszystkim wtedy, gdy Dokto-
ranci beda podejmowac sie tematdw,

ktére ich fascynuja, ciesza, a zarazem

on )
53 poteznym fundamentem do kreowa Poréwnanie zoptymalizowanych struktur najbardziej stabilnych konformerdw witaminy B, ((CN)Cbl,

nia nowych pomystéw, ktére moga wy- kolor niebieski) oraz jej pochodnej ((CN)13-epi-Cbl(e-lakton), kolor czerwony).
korzysta¢ w przysztosci. Pierscien korynowy i taricuchy boczne c zostaty pogrubione
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Dr inz. Barttomiej Rzeszotarski

Rozmowa z autorem pracy:
»Transport fadunku i spinu w nanoukfadach na bazie silicenu”

Silicen, ze wzgledu na swoja budowe i niektére wilasciwosci, jest popularnie poréwnywany do

grafenu. Co sprawifo, ze w badaniach skupit sie Pan akurat na nanoukfadach na bazie silicenu? Na

jakich polach jego zastosowanie moze przewazac nad zastosowaniem grafenu?

Silicen posiada wbudowane oddziatywania spin-orbita, ktére sa wystarczajaco silne, by méc kon-
trolowac spin elektronu lub uzyska¢ w strukturze stan topologicznego izolatora. Wynika to ze
ztamania symetrii w geometrii utozenia atoméw, gdzie wyréznia sie dwie podsieci — gérna i dolna.
Takie utozenie atomow krzemu w silicenie jest naturalne, tzn. w takiej konfiguracji otrzymujemy
minimum energii uktadu ze wzgledu na wiazania (konfiguracja planarna jest niestabilna). Nato-
miast w prostym grafenie jednowarstwowym nie zachodzi ztamanie tej symetrii i oddziatywania
spin-orbita sa pomijalnie stabe. By wywota¢ w grafenie silne oddziatywania spin-orbita, trzeba
ztamac symetrie recznie, np. poprzez domieszkowanie, zwijanie w nanorurki, badZ ukfadanie
w stos kilku skreconych wzgledem siebie monowarstw grafenu. Prostota uktadu silicenu zawazyta
0 jego wyborze, a ponadto technologia krzemowa jest juz bardzo dobrze znana od lat, dlatego wi-
dzieliSmy ogromny potencjat tego materiatu zaréwno w kontekscie mozliwosci przeprowadzenia
eksperymentow, jak i ewentualnych zastosowan w spintronice jako elementéw budowy kompute-
réw kwantowych. Nasza uwage zwrdcit dziatajacy tranzystor oparty na silicenie, dla ktérego opis
eksperymentu zostat opublikowany w 2015 roku w czasopismie Nature — zapoczatkowato to nasza
che¢ do dalszych badan nad tym materiatem.

Jakie, wedtug Pana, dalsze wyzwania stoja przed naukowcami badajacymi silicen?

Stabilizacja silicenu jest bardzo trudna — jest to material, ktéry bardzo szybko sie utle-
nia. Dodatkowo podtoze, na ktérym osadza sie silicen, nie powinno wptywaé na jego wia-
Sciwosci, czyli dwuwymiarowego gazu elektronowego (przyktadowo, metaliczne podtoze
sprawia, ze silicen przestaje by¢ potprzewodnikiem). Aktualnie trwajg prace zwigzane ze znale-
zieniem odpowiedniego materiatu podtoza, ktéry nie zmodyfikuje znaczaco struktury pasmowej,
a jednoczesnie ustabilizuje strukture, by mogta pracowaé w warunkach narzuconych przez ekspe-
ryment. Cho¢ w obecnym trendzie przewazaja prace eksperymentalne nad skreconymi dwuwar-
stwami grafenu, to nie wyklucza to pojawienia si¢ nowych prac eksperymentalnych dla silicenu,
ale na drodze do wdrozen praktycznych stoi jeszcze wiele wyzwarn.

Jaki aspekt pracy naukowej daje Panu najwieksza satystakcje?

Najwieksza satysfakcje daje mi zrozumienie istoty badanego zjawiska do takiego poziomu, ze
moge opowiedzie¢ o nim w sposob prosty i zrozumiaty dla kazdego, nawet niezwiazanego z nauka.



MLtODZI NAUKOWCY

Po wielu godzinach pracy wyrabia sie swego rodzaju intuicja, ktéra podsuwa pewne obrazy dla
analogii i rozumowania, ktére moge przekaza¢ innym. Wtedy jako naukowiec czuje sie spetniony,
poniewaz przekazuje wiedze dalej.

W jaki sposob zasoby Cyfronetu przystuzyly sie realizacji czesci Pana badarn zwiazanej z oblicze-
niami i ich analizg?

Wszystkie obliczenia byty prowadzone z rozdzielczoscig atomowa, co generuje ogromny koszt
numeryczny. Gdyby nie zasoby Cyfronetu, rozwiazanie ujetych w rozprawie uktadéw dla prze-
strzeni badanych parametréw w stosownym czasie (trwania doktoratu) bytoby nieosiagalne. Dlate-
g0 w czesci numerycznej cata zastuga lezy w infrastrukturze superkomputeréw Zeus i Prometheus
znajdujacych sie w ACK Cyfronet AGH, za ktérej udostepnienie ogromnie dziekuje.

Co magtby Pan doradzi¢ osobom, ktdre dopiero rozpoczynaja studia doktoranckie? Na co te osoby

powinny zwrdécic¢ najwieksza uwage?

W pracy naukowej przez 90% czasu szukamy rozwigzan, czego$ nie rozumiemy, sprawdzamy czy
nie ma btedéw lub ich po prostu szukamy. Jest to okres ,bélu”, ktéry trzeba wytrzymac. W koricu
pokonujemy te przeszkode i otrzymujemy wyniki. | pozostate 10% czasu przeznaczamy na pisanie
publikacji, analize wynikéw i ich obrone przed recenzentami. Praca naukowa nie jest prosta, jest
czesto usiana frustracja i sytuacjami, w ktérych nasza wiedza i umiejetnosci sa podwazane. Jesli
miatbym udzieli¢ porady osobom zaczynajacym studia doktoranckie, to przede wszystkim pole-
citbym znalez¢ rado$¢ miedzy tymi 90. a 10. procentami powyzej opisanymi. | nie poddawac sie,

rozmawiac z innymi, szuka¢ pomystéw. Nie jesteSmy sami na tej trudnej drodze.

Begs
z - T

Schemat uktadu inwertera spinowego wykonanego na bazie silicenu. Do obrotu spinu wykorzystano
zjawisko precesji w efektywnym polu magnetycznym Beﬁ, pochodzgcym z wbudowanych oddziatywan
spin-orbita w silicenie, ktdrym mozna sterowac przy pomocy potencjatu bramki V
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Dr Zuzanna Wojdyta

Rozmowa z autorka pracy:
»Mechanizmy reakcji katalizowanych przez dioksygenazy zalezne od 2-oksoglutaranu -
badania metodami biochemii obliczeniowej”

Jak zaczefa sie Pani przygoda z nauka?

Z chemia obliczeniowa zetknetam sie¢ po raz pierwszy na wyktadach prowadzonych przez prof. Ewe Broctawik na UJ.
Spodobaty mi sie zagadki, ktére mozna rozwiazywac w oparciu o obliczenia kwantowo-chemiczne. Gdy dowiedziatam sie,
ze chemie obliczeniowa mozna potaczy¢ z badaniem enzyméw, wiedziatam, Ze jest to kierunek, w ktérym chce pojsc. | tak
ukonczytam studia magisterskie, a potem doktoranckie.

Jak widac — bardzo szybko ukierunkowaty sie Pani zainteresowania. Ktérymi enzymami postanowita sie Pani zajmowac?

Enzymy, ktérymi sie zajmowatam — dioksygenazy zalezne od 2-oksoglutaranu, maja duzy, ale jeszcze niewykorzystany
potencjat przemystowy. Sa one zdolne do rozcinania i modyfikacji wiazan C-H. Reakcje te zachodza z duza selektywnoscia
(powstaje niewiele produktéw ubocznych). Dzieki temu mogtyby by¢ wykorzystywane w produkcji ztozonych zwigzkéw
chemicznych, w przypadku ktérych szczegdlnie istotna jest czystos¢ koricowego produktu, np. w przemysle farmaceutycznym.

Wraz z zespotem wybralismy kilku przedstawicieli tej rodziny enzyméw. Chcielismy zrozumie¢, w jaki sposéb kontrolujg one
przebieg reakcji i co sprawia, ze ré6zne dioksygenazy tej grupy, mimo wykorzystywania takiego samego centrum aktywnego,
katalizuja rézne reakcje (hydroksylacji, odwodornienia lub cyklizacji). Wiedza ta znalazlaby zastosowanie na przyktad
w inzynierii enzymdéw do katalizowania pozadanych przemian — i taki byt nasz dalekosiezny cel. Badania prowadzone
w zespole tacza metody eksperymentalne i obliczeniowe, a nasza wspétpraca nadal sie rozwija. Obliczenia pozwalaja na
uzupetnienie i interpretowanie wynikéw eksperymentéw, a doswiadczenia pozwalaja na konfrontacje wynikéw uzyskanych

in silico z rzeczywistoscia. Taki sposéb prowadzenia badan bardzo mi sie podoba.
Jaki aspekt chemii obliczeniowej jest dla Pani najbardziej interesujacy?

Moim ulubionym aspektem chemii obliczeniowej jest mozliwos¢ szczegotowego przesledzenia katalizowanej reakcji — od
kompleksu enzym-substrat, do jej konicowych produktéw. Interesujaca jest mozliwos¢ testowania takich kanatéw reakcji,
ktére nie sa obserwowane w doswiadczeniach. Jest to ciekawe uzupetnienie badan eksperymentalnych, szczegélnie ze czesta
,strategia” enzymow jest nie tylko obnizenie bariery energetycznej wybranej reakgcji, ale réwniez utrudnienie alternatywnych
przemian. Dzieki obliczeniom mozna pokazaé, w jaki sposéb te przemiany sa hamowane i wskaza¢ czynniki promujace te
wlasciwg” reakcje.

Co w trakcie prowadzonych badar byto najwiekszym wyzwaniem?

Dla kazdego badanego enzymu najciekawszym, ale i najbardziej wymagajacym etapem byto wytuskanie efektu, ktory byt
tym decydujacym dla zajécia obserwowanej reakcji. Enzymy moga wptywac na reakcje na rézne sposoby. Scile determinuja
potozenie substratu lub specyficzne oddziatywania. W zaleznosci od analizowanego kompleksu enzym-substrat obserwuje

sie dominacje odmiennych efektéw, a te z kolei maja wptyw na powstawanie réznych produktéw. Czasem identyfikacja tego
kluczowego czynnika wymagata sporo wyobrazni i pracy.
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W jaki sposéb prowadzone byfy prace?

Modelowanie reakcji katalizowanych przez enzymy opierato sie przede wszystkim na wynikach eksperymentéw — jako punkt
wyjScia potrzebna byfa struktura kompleksu enzym-substrat. Na pdéZniejszych etapach zestawiatam obraz reakcji uzyskany
w wyniku obliczen z rezultatami doswiadczalnymi. Dane eksperymentalne moga oczywiscie pochodzi¢ z literatury, ale
ciekawsza jest dla mnie mozliwos¢ poréwnania rezultatéw uzyskanych in silico z wynikami prowadzonych réwnolegle przez
zesp6t badan laboratoryjnych. Zeby cho¢ czeéciowo uchwyci¢ wieloaspektowos¢ katalizy enzymatycznej, potrzeba wielu
narzedzi, np. pakiet Amber do symulacji dynamiki molekularnej (uwzglednienie ruchliwosci czasteczki enzymu i zwigzanego
substratu), Gaussian (Sledzenie przebiegu reakcji), NCIPLOT (wizualizacja oddziatywan w ukfadzie). Korzystatam tez

z pisanych zespotowo (mini)programow.

Dla obliczeniowego badania enzyméw duze moce obliczeniowe sa nieodzowne, dlatego korzystatam z mozliwosci, jakie
dawaty superkomputery Zeus i Prometheus. Dzieki wspdtpracy z Cyfronetem mogtam sie skupi¢ na (bio)chemicznych
aspektach pracy, a w razie problemoéw technicznych mogtam liczy¢ na ekspertéw obstugujacych Helpdesk. To pozwolito mi
efektywnie wykorzystac czas, wiec byt to na pewno dobry wybér.

Co moze zrobi¢ mtody naukowiec, gdy napotka jakies przeszkody?

Mysle, Zze dobra odpowiedzia bedzie cytat z Thomasa Edisona: ,Nie poniostem porazki. Znalaztem dziesie¢ tysiecy rozwiazar,
ktore nie dziataja”. To jest jeden z wielu cytatéw, ktérym dzieli sie Gaussian na koniec obliczen i dos¢ dobrze oddaje podejscie,
ktére pomogto mi w prowadzeniu badar.

Czy chciataby Pani podzieli¢ sie z nami swoimi planami na przysztos¢?

Planuje nowy projekt badawczy, w ramach ktérego chciatabym podejs¢ do reakcji katalizowanych przez metaloenzymy nieco
bardziej systematycznie — okresli¢, w jaki sposob zmiany w otoczeniu (kieszeni wigzacej) i w samym centrum aktywnym
wptywaja na przebieg reakcji. To bedzie wymagato zmiany perspektywy i na pewno bedzie rozwijajace.

Dziekuje za rozmowe i zycze spetnienia planéw zawodowych.

Efekt pechodzacy od enzymu

destabilizacja
stabilizacja
a9 9

H

L)

Wizualizacja wptywu kieszeni wigzgcej enzymu na selektywnosc katalizowanej reakcji — otoczenie zwieksza bariere
energetycznq zwigzang z utworzeniem wigzania podwdjnego (z lewej), obniza bariere dla hydroksylacji (z prawej)
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Dr inz. Dominik Zurek

Rozmowa z autorem pracy:

»Akceleracja obliczen algorytméw uczenia maszynowego oraz wybranych populacyjnych
algorytmoéw inteligencji obliczeniowej ze zredukowana precyzja danych poprzez implementacje
w uktadach GPGPU”

Jak przyblizytby Pan swoje badania osobie niezwiazanej z dziedzina?

Celem badan byto opracowanie i zanalizowanie skutecznych i efektywnych metod przyspieszania obliczen nadajacych sie
do przetwarzania réwnolegtego, zwigzanych z algorytmami sztucznej inteligencji oraz algorytmami ewolucyjnymi. tatwo
zauwazyé, ze pojawily sie tu trzy aspekty, tj. akceleracja obliczen, sztuczna inteligencja oraz algorytmy ewolucyjne, ktére
postaram sie pokrotce przyblizyc.

Pojeciu sztucznej inteligencji (ang. Artificial Intelligence — Al) przypisuje sie kilka znaczen, najczesciej jednak termin ten defi-
niowany jest jako uczace sie maszyny lub systemy informatyczne, ktére przetwarzaja informacje w oparciu o reguty ludzkiego
rozumowania. Sztuczna inteligencja zajmuje sie zagadnieniami, ktére nie sg efektywnie algorytmizowane w oparciu o mode-
lowanie wiedzy, wiec do ich rozwigzania nalezy wprowadzi¢ algorytmy posiadajace znamiona inteligencji. Przez okreslenie
Jinteligencja” rozumie sie w tym przypadku zdolnos¢ do samodzielnego przystosowania sie do zmiennych warunkéw. Przez
proces uczenia sie systemu rozumie sie dokonanie autonomicznej zmiany w systemie, zachodzacej na podstawie zdobytych
doswiadczen i prowadzacej do poprawy jakosci jego dziatania. Przy takiej definicji zakfada sig, Ze istnieje mozliwos¢ oceny
jakosci podejmowanych decyzji, czyli umiejetnos¢ odréznienia zmian korzystnych od niekorzystnych. Sztuczna inteligencja
potrafi przyswaja¢ wiedze poprzez wyodrebnianie wzorcéw z surowych danych. Wprowadzajac do algorytmu elementy
ludzkiej inteligencji mozliwe jest wytrenowanie go tak, by potrafit rozpoznawac obrazy, rozumiat jezyk naturalny czy tez byt

zdolny do logicznego rozumowania.

Jedna z poddziedzin sztucznej inteligencji jest tzw. inteligencja obliczeniowa (ang. Computational Intelligence — CI), ktéra
polega gltéwnie na zdolnosci przystosowania sie systemu do zmieniajacego sie Srodowiska. Ktadzie ona duzy nacisk na ulep-
szanie i rozwoj aplikacji w $wiecie rzeczywistym. Cecha odrézniajaca algorytmy tego typu od innych algorytméw sztucznej inteli-
gencji jest brak korzystania ze zdefiniowanego modelu, lecz podejmowanie préb zbudowania go samodzielnie na podstawie
dostarczonych zbioréw uczacych. Algorytmy inteligencji obliczeniowej obejmuja algorytmy wywodzace sie ze sztucznej
inteligencji zwigzane z inteligentnym przetwarzaniem danych, w ktérych istotng grupe stanowia algorytmy ewolucyjne. Ich
inspiracja sa procesy naturalnej ewolucji organizméw. Przenoszac inspiracje biologiczne na algorytmy ewolucyjne, populacja
osobnikéw jest odzwierciedleniem liczby rozwiazan (osobnik = rozwiazanie). Ewolucja rozwigzan algorytmu jest odpowied-
nikiem zmian wystepujacych w populacji, za co odpowiedzialne sa operatory mutacji (losowa modyfikacja) oraz rekombina-
¢ji (wymiana materiatu genetycznego), co sprowadza sie do wyszukiwania kolejnych rozwiazan.

Wspomniane grupy algorytméw do prawidtowego dziatania potrzebuja ogromnych zasobéw mocy obliczeniowej, stad tez
rodzi sie potrzeba opracowania metod, dzieki ktérym mozliwe bedzie szybsze ich wykonanie, czyli ,akceleracja obliczen”.

Co zadecydowato o tym, ze poswiecit Pan rozprawe doktorska zagadnieniu akceleracji w uktadach GPGPU?

Uktady GPGPU specjalizuja sie w obliczeniach wysoce réownolegtych, poprzez przeprowadzanie obliczer zgodnie z ar-
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chitektura SIMD (ang. single instruction stream multiple data). (=] [=]%]~

Jak zostato wyzej wspomniane, w moich badaniach skupitem [ = “ 1= :': . S o e
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stad wybor kart graficznych jako akceleratora sprzetowego wydawat WasVysWaviy <-oo |00 | | w2 | e

sie najbardziej naturalny. S P : : :, ...:
Sprébujmy spojrze¢ w przysztosc: jak badania moga sie przetozy¢ e

na wdrozenia praktyczne? Czy jest dziedzina szczegdlnie oczekuja- Obliczanie konwolucji na uktadach GPGPU przy uzyciu operacji na
ca na przetom w tej materii? macierzach rzadkich

W moim przekonaniu zdecydowanie taka dziedzing jest neuroewolucja, ktéra obecnie sie zajmuje, dzieki wiedzy i doswiad-
czeniu zdobytym podczas pracy nad doktoratem. Neurowolucja zajmuje sie rozwojem sieci neuronowej poprzez uzycie algo-
rytméw ewolucyjnych (czyli dotyka obu grup algorytméw, ktére byty przedmiotem moich badar). Rozwéj ten moze odbywac
sie na dwoch ptaszczyznach, tj. na poziomie poszukiwania optymalnej architektury sieci neuronowej, badz za jego przyczyna
moze odbywac sie sam proces uczenia sieci (mutacja wag). W obu przypadkach wymagana jest ogromna moc obliczeniowa.
W zwigzku z tym metody potrafiace przetwarzaé w sposob bardziej efektywny algorytmy sztucznej inteligencji oraz algoryt-
my ewolucyjne na pewno znajda przetozenie na wdrozenia praktyczne

w tej materii.
Grid

Jak w kontekscie badan w dziedzinie akceleracji i obrobki danych ocenia e P e

Pan rolg Cyfronetu? KRR AR k2
W swoich badaniach uzytem bardzo wydajnej i nowoczesnej karty Book©.1) - Besk(Ln) . Beck(@1)
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procesoréw ogélnego przeznaczenia. Do wszystkich tych akceleratoréw
miatem dostep dzieki Cyfronetowi, wiec z cata pewnoscia moge powie- g5
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Schemat grupowania wqtkéw na karcie graficznej

Na poczatku swojej przygody naukowej trafitem do zespotu ,Akceleracji

obliczen” w Cyfronecie, gdzie poznatem wybitnych specjalistow, kt6rzy
okazali sie réwniez wspaniatymi ludZmi. Dzieki temu obudzita sie we
mnie pasja oraz gteboka chec blizszego zaznajomienia sie z tematyka, ktéra podjatem w rozprawie doktorskiej i ktérg zajmuje
sie do dzis. Dlatego tez mfodym naukowcom rekomenduje nawiazanie wspétpracy z zespotem naukowym zajmujacym sie
interesujaca ich tematyka. Dzieki temu stang sie czescia grupy bioracej udziat w skomplikowanych projektach badawczych,
a co za tym idzie, beda mogli szybciej zdobywac cenne doswiadczenie i ubogacac swoja wiedze.
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Nagrody Narodowego Centrum Nauki
dla uzytkownikéw zasobow obliczeniowych
ACK Cyfronet AGH

N NARODOWE CENTRUM NAUKI

Nagroda Narodowego Centrum Nauki to wyréznienie dla mtodych uczonych za znaczace
osiagniecia naukowe, dokonane w ramach badan podstawowych prowadzonych w polskiej
jednostce naukowej, udokumentowane publikacjami afiliowanymi w takiej jednostce. Nagrode
ustanowita Rada Narodowego Centrum Nauki w lutym 2013 r. Wyrdznienie przyznawane jest
w trzech obszarach badawczych: 1) nauki humanistyczne, spoteczne i o sztuce, 2) nauki
o zyciu, 3) nauki Sciste i techniczne. Wielokrotnie laureaci tych nagréd podkreslaja role zasobéw
obliczeniowych Cyfronetu w osiagnieciu wynikow badar.

Nagroda Narodowego Centrum Nauki dla dr hab. Sebastiana Glatta z Matopolskiego Centrum
Biotechnologii UJ*

W dniu 6 pazdziernika 2021 laureatem Nagrody w obszarze nauk o Zzyciu zostat dr hab. Sebastian
Glatt. Nagroda zostata przyznana za nastepujace osiagniecia: ustalenie struktury przestrzennej
i mechanizmu dziatania kompleksu biatkowego Elongator; opisanie mechanizmu modyfikacji tRNA
przez kompleks elongatora; strukturalna i funkcjonalna charakterystyka eukariotycznych komplek-
séw modyfikujacych tRNA; okreslenie struktury i funkcji sktadnikéw kompleksu elongatora oraz
powiazanie ich mutacji z powstawaniem zaburzeri neurorozwojowych i neurodegeneracyjnych.

Dr hab. Sebastian Glatt ukofczyt studia i obronit doktorat na Uniwersytecie Wiederiskim. Prowadzit
badania w Europejskim Laboratorium Biologii Molekularnej w Heidelbergu. Od 2015 pracuje
w MCB UJ, kieruje takze zespotem laboratoryjnym Cryo-EM przy Krajowym Centrum
Kriomikroskopii Elektronowej. Zainicjowat bardzo owocna wspdtprace z naukowcami z innych
osrodkéw w Polsce, Niemczech, Francji, Belgii, Szwajcarii i Australii.

— W mojej grupie badawczej specjalizujemy sie w badaniu tréjwymiarowego ksztattu biatek
i kwaséw nukleinowych za pomoca mikroskopii krioelektronowej i krystalografii. Wyréznienia,
takie jak Nagroda NCN, otrzymuje sie indywidualnie, ale pracuje na nie caty zespéf — méwi dr hab.
Sebastian Glatt.

Dr hab. Sebastian Glatt wspierat swoje badania obliczeniami na udostepnianym przez Cyfronet
superkomputerze Prometheus, w ramach grantu obliczeniowego plgribosomes2021: ,Eukaryotic
Ribosomes”.

Serdecznie gratulujemy Laureatowi i zyczymy dalszych sukcesow!

*Materiaty prasowe za https://www.ncn.gov.pl/
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Ry 1

Exemplar SPP1600/XA

Powstanie CYFRONETu
Instalacja komputera CDC CYBER 72 w Centrum

Instalacja pierwszego w Krakowie wezta sieci EARN /
BITNET (komputer IBM 4381)

Instalacja Convex 120 — pierwszego komputera
wektorowego w Europie Srodkowo-Wschodniej.

Pierwsze internetowe potaczenie miedzymiastowe
z Warszawa.

Poczatek budowy Miejskiej Sieci Komputerowej
w Krakowie

Uruchomienie potaczenia internetowego
z Warszawa o predkosci 2 Mb/s

Komputer Exemplar SPP1600/XA umieszczony
na prestizowej liscie TOP500.

Instalacja pierwszej automatycznej biblioteki
taSmowej ATL 2640

Uruchomienie podsieci komunikacyjnej ATM
w Miejskiej Sieci Komputerowej.

Przytaczenie Centrum do krajowej sieci POL-34
Instalacja komputera SGI Origin2000

Zwigkszenie przepustowosci potaczenia
sieciowego Centrum do 155 Mbps

Instalacja komputera RackSaver PC w ramach
projektu CrossGrid

Instalacja pierwszego w Polsce komputera HP
Integrity SuperDome

Instalacja macierzy dyskowej HP Storage
Works XP12000.

Zwigkszenie przepustowosci potaczenia
sieciowego Centrum do 622 Mbps

Instalacja macierzy dyskowej HP Storage Works
EVA 8000 i superkomputera SGI ALTIX 3700
(Baribal) o teoretycznej mocy obliczeniowej 0,8 TFlops
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2007

2008

2009

2010

2011

2012

Podpisanie umowy Konsorcjum PL-Grid dotyczacej
ogolnopolskiej infrastruktury gridowej PL-Grid.

Instalacja superkomputera SGI ALTIX 4700
z modutem akceleracyjnym SGI RASC.

Instalacja serweréw IBM BladeCenter HS21 (6,2 TFlops).
Instalacja macierzy dyskowej HP EVA 8100

Rozbudowa konfiguracji superkomputera SGI ALTIX
3700 (do 1,5 TFlops).

Rozpoczecie eksploatacji tacz sieci szkieletowej
w technologii 10 Gbps Ethernet.

Pofaczenie MSK w kierunku Warszawy i Bielska-Biatej
taczami sieci PIONIER, kazde o przeptywnosci
2x10 Gbps.

Instalacja superkomputera Zeus (HP Cluster
Platform 3000 BL), posiadajacego 2 048 rdzeni

Rozpoczecie projektu ,Infrastruktura
Informatycznego Wspomagania Nauki
w Europejskiej Przestrzeni Badawczej — PLGrid”

Po rozbudowie konfiguracji do 9 544 rdzeni
Intel Xeon superkomputer Zeus zostaje
wpisany na liste TOP500 na 161 pozycji

Wdrozenie wydajnego sieciowego systemu
wspdldzielenia plikéw dla infrastruktury
obliczeniowej, bazujacego na rozwiazaniach
firmy Hitachi Data Systems.

Catkowita pojemnosc¢ zasobéw dyskowych
przekroczyta 2 PB.

Rozbudowa konfiguracji superkomputera
Zeus do 12 032 rdzeni Intel Xeon.

Zeus zajmuje 80 miejsce na liscie TOP500

Rozpoczecie realizacji projektu PLGrid Plus
— dziedzinowo zorientowane ustugi i zasoby
w infrastrukturze PL-Grid.

W kwietniu, ScaleMP, wiodacy dostawca
wirtualnych rozwiazan dla superkomputerdw,
ogtosit ,Zeusa-vSMP” najwigkszym systemem
v-SMP w Europie.

Zeus w pierwszej setce rankingu TOP500.

Potgczenie MSK w kierunku Rzeszowa tgczem
sieci PIONIER o przeptywnosci 2x10 Gbps

SGI Origin2000

SGI ALTIX 3700

HP Cluster Platform 3000 BL
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2013
2014
Medal jubileuszowy
2015
———— 0 — e
§ f
Hala Maszyn
2016
2017
Superkomputer Prometheus 2018

Po rozbudowie do 25 468 rdzeni, superkomputer
Zeus osiagnat teoretyczng moc obliczeniowa
374 TFlops.

Wybicie medalu z okazji jubileuszu 40-lecia
ACK Cyfronet AGH

Oddano do uzytku nowa Hale Maszyn.
Rozpoczecie realizacji dwéch nowych projektéw:
PLGrid NG i PLGridCore.

Potaczenie MSK w kierunku Katowic taczem sieci
PIONIER o przeptywnosci 2x10 Gbps

Instalacja superkomputera Prometheus

(41 472 rdzenie), ktéry na liscie TOP500
zajmuje 49 miejsce (edycja lipcowa), a nastepnie
(po rozbudowie do 53 568 rdzeni) 38 miejsce
(edycja listopadowa).

Po raz pierwszy w historii polskiej informatyki dwa
superkomputery z jednego osrodka (Zeus

i Prometheus) znalazly sie jednoczesnie na
prestizowej liscie TOP500.

Oddano do uzytku nowe, zapasowe centrum
danych.

Rozpoczeto realizacje projektéw INDIGO-
DataCloud, EGI-Engage, EPOS-IP i PRACE-41P

tacznos¢ pomiedzy Centrami Komputeréw Duzej
Mocy w Polsce (Gdansk, Krakéw, Poznan, Warszawa
i Wroctaw) realizowana jest z przepustowoscia
2x100 Gbps

Prometheus zajmuje 48 miejsce (edycja
czerwcowa) i 59 miejsce (edycja listopadowa)
na liscie TOP500

Prometheus zajmuje 71 miejsce (edycja
czerwcowa) i 77 miejsce (edycja listopadowa)
na liscie TOP500.

Dalszy dynamiczny rozwéj Centrum, w tym

powstanie 6 nowych laboratoriow.

Rozpoczeto realizacje projektow Sat4Envi,
Gliomed, EPOS-PL oraz eXtreme DataCloud

Prometheus (53 604 rdzenie, 2,4 PFlops) zajmuje
103 miejsce (edycja czerwcowa) i 131 miejsce
(edycja listopadowa) na liscie TOP500.

Rozpoczecie realizacji projektow EOSC-Hub
i PRIMAGE
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2019 Cyfronet reprezentuje Polske w konsorcjum =
LUMI, ztozonym z o$miu krajow, ktére beda y /
wspélnie budowac jeden z najszybszych
europejskich superkomputeréw. LUMI

Heme of EuroHPC pre-exascale

Prometheus zajmuje 174 miejsce (edycja
czerwcowa) i 241 miejsce (edycja listopadowa)
na liscie TOP500.

Prezentacja Cyfronetu na stoisku wystawowym
w trakcie konferencji ISC'19.

Cyfronet udostepnia nowy system obliczeniowy dla
badan z uzyciem metod sztucznej inteligencji

0 mocy ponad 4 PFlops dla operacji tensorowych

i 256 TFlops dla standardowych obliczen.

Rozpoczeto realizacje projektéw PRACE-LAB,
PRACE-6IP, SANO, EOSC-Synergy i EOSC Enhance

2020 Wsréd strategicznych infrastruktur wpisanych
w styczniu 2020 r. na Polska Mape Infrastruktury
Badawczej znajduja sie dwa przedsiewziecia
zgtoszone przez ACK Cyfronet AGH jako inicjatora
i koordynatora konsorcjum PLGrid: Narodowa
Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC oraz
Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC.

Prometheus (53 748 rdzeni, 2,7 PFlops) zajmuje

288 miejsce (edycja czerwcowa) i 324 miejsce (edycja
listopadowa) na liscie TOP500.

Superkomputer Prometheus wspomaga naukowcéw
w walce z koronawirusem.

Rozpoczeto realizacje projektéw EPOS PL +,
PRACE-LAB2, EPOS SP, PROTEUS-RS i EUROCC

2021 Uruchomiono superkomputer Ares o mocy
obliczeniowej 4,0 PFlops.

Prometheus zajmuje 373 i 440 miejsce,
aAres 216 i 267 miejsce na liscie TOP500.

Uruchomiono nowa wersje strony internetowej
ACK Cyfronet AGH.

Rozpoczeto realizacje projektéw EuroHPC PL,
PIONIER-LAB, KMD3, AGH — PANDAS3, EGI ACE,
EOSC Future i FINDR
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2022

Uruchomiono superkomputer Athena o mocy
obliczeniowej 7,7 PFlops.

Po raz pierwszy w historii polskiej informatyki

trzy superkomputery z jednego polskiego centrum
obliczeniowego (Athena, Ares i Prometheus) na liscie
TOP500.

Prometheus (53 748 rdzeni, 2,7 PFlops) po raz 15-ty
na liscie TOP500: 475 miejsce.

Ares (37 824 rdzenie, 4,0 PFlops) po raz 3-ci na liscie
TOP500: 290 miejsce.

Athena (6 144 rdzeni, 7,7 PFlops) po raz 1-szy na liscie
TOP500: 105 miejsce.

Inauguracja superkomputera LUMI.

Rozpoczeto realizacje projektéw: EUMaster4HPC,
FAIRCORE4EOSC, EuroScienceGateway, InterTwin,
DT-GEO i Geo-INQUIRE.

Inauguracja obchodéw 50-lecia ACK Cyfronet AGH




KAMPUS AGH
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LEGENDA

1. Rektorat

2. Wydziat Gornictwa i Geoinzynierii

3. Wydziat Inzynierii Metali i Informatyki
Przemystowej

L. Wydziat Elektrotechniki, Automatyki,
Informatyki i Inzynierii Biomedycznej

5. Wydziat Informatyki, Elektroniki
i Telekomunikacji

6. Wydziat Inzynierii Mechanicznej i Robotyki

7. Wydziat Geologii, Geofizyki i Ochrony
Srodowiska

8. Wydziat Geodezji Gorniczej i Inzynierii
Srodowiska

9. Wydziat Inzynierii Materiatowej i Ceramiki

10. Wydziat Odlewnictwa

11. Wydziat Metali Niezelaznych

12. Wydziat Wiertnictwa, Nafty i Gazu

13. Wydziat Zarzgdzania

14. Wydziat Energetyki i Paliw

15. Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej

16. Wydziat Matematyki Stosowanej

17. Wydziat Humanistyczny

18. Akademickie Centrum Materiatow
i Nanotechnologii AGH

19. Centrum Energetyki AGH

20. Biblioteka Gtéwna

21. Szkota Ochrony i Inzynierii Srodowiska
im. Walerego Goetla

22. Studium Jezykéw Obcych

23. Studium Wychowania Fizycznego i Sportu

24, Basen AGH

25. Centrum e-Learningu AGH

26. AK ickie Centrum CYFRONET AGH

27. Uczelniane Centrum Informatyki

28. Dziat Nauczania

29. Centrum Studentow Zagranicznych

30. Centrum Dydaktyki AGH

31. Uczelniana Komisja Rekrutacyjna

32. Miasteczko Studenckie AGH

33. Uczelniana Rada Samorzadu Studentéw

34. Centrum Karier AGH

35. Centrum Transferu Technologii

36. Dziat Wspétpracy z Administracja i Gospodarka
37. Krak ki

Centrum | cyjnych Tech

logii INNOAGH

38. Centrum Obstugi Projektow

39. Dziat Wspétpracy z Zagranicg

40. Biuro ds. 0s6b Niepetnosprawnych
41. Muzeum AGH

42. Muzeum Geologiczne WGGiOS AGH
43. Wydawnictwa AGH

44, Akademickie Centrum Kultury Kiub STUDIO
45. Klub Studencki Gwarek

46. Klub Studencki Zascianek

47. Klub Studencki Karlik

48. Klub Studencki Filutek
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