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e-Infrastructures - motivation & background

Experiments in silico:

Computing and Data for Open Science

International collaboration

User/platform driven e-infrastructure
innovation

1st:

Theory

2nd:

Experiment

4th Paradigm:

Data Intensive
Scientific Discovery

3rd:

Simulation

Data intensive
computing

Numerically intensive
computing

Computational Science problems:

Algorithms, environments and deployment

Future and emerging technologies

Needs:

Preventing users from technical
problems

Expert support for making science

Increase of resources

Openess for future paradigms

Increasing importance of Computational Science and Big Data Analysis

e-Science and e-Infrastructure interaction
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Open Science Commons

e-Infrastructures - motivation & background
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Centrum Informatyczne Trójmiejskiej 
Akademickiej Sieci Komputerowej

Poznańskie Centrum 
Superkomputerowo 
Sieciowe w Poznaniu

Interdyscyplinarne Centrum 
Modelowania
Matematycznego i Komputerowego 
w Warszawie

Wrocławskie Centrum
Sieciowo - Superkomputerowe we 
Wrocławiu

Akademickie Centrum Komputerowe 
CYFRONET AGH w Krakowie
(koordynator)

PL-Grid Consortium
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PLGrid development



PLGrid offer



PLGrid - Supercomputers



PLGrid’s Computing Power

5+ PFLOPS

90 000+ rdzeni

700+ TB RAM

40+ PB dysków



TOP500 July 2015

Lista systemów z Polski

49 - Prometheus (ACK Cyfronet AGH) - 1,65 PFLOPS (PLGrid)

126 – Tryton (TASK) – 0,63 PFLOPS (część dostępna w PLGrid)

135 – Bem (WCSS) – 0,63 PFLOPS (część dostępna w PLGrid)

155 – Centrum Informatyczne Świerk – 0,49 PFLOPS

269 – Zeus (ACK Cyfronet AGH) – 0,37 PFLOPS (PLGRrid)

380 – Orion (ICM) – 0,20 PFLOPS

418 – Nostromo (ICM) – 0,19 PFLOPS 



TOP500 November 2015

Lista systemów z Polski

39 – Prometheus (ACK Cyfronet AGH) – 2,35 PFLOPS (PLGrid)

80 – Orzeł/Eagle (PCSS) – 1,37 PFLOPS (PLGrid)

128 – Bem (WCSS) – 0,86 PFLOPS (część dostępna w PLGrid)

163 – Tryton (TASK) – 0,63 PFLOPS (część dostępna w PLGrid)

218 – Centrum Informatyczne Świerk – 0,49 PFLOPS

387 – Zeus (ACK Cyfronet AGH) – 0,37 PFLOPS (PLGRrid)



Prometheus

HP Apollo 8000

2,35 PFLOPS (39 na Top500 XI 2015)

2232 węzłów, 2x Intel Haswell E5-2680v3 2,5 GHz, 12 rdzeni

w tym 72 węzły z 2 x Tesla K40 XL

53 568 rdzeni, 13824 na wyspie 

279 TB DDR4 RAM (128 GB na węzeł)

PUE ∼1.05, 816 kW mocy całkowitej 

20 szaf typu rack

CentOS 7

system gotowy do rozbudowy w trakcie produkcyjnego
działania 



Chemia i Biologia: ADF, AMBER, CFOUR, Dalton, 
GAMESS, Gaussian, Molcas, Molpro, MOPAC, 
NWChem, Open Babel, TURBOMOLE, 
AutoDock/AutoGrid, BLAST, Clustal, Siesta, 
Quantum Espresso, VASP (na licencjach własnych 
użytkownków), CPMD, Gromacs, NAMD

FEM: Abaqus, Ansys/FLUENT, Nastran, OpenFOAM

Nanotechnologia: ABINIT, Quantum Espresso, 
NAMD

Interdyscyplinarne: Mathematica, MATLAB, 
Simulink

Kompilatory i narzędzia: Intel, PGI, GNU compilers,  
MKL, CUDA, MPI, OpenMP, Alinea, Python, R, Ruby

Bazy danych

Możliwość instalacji dowolnego oprogramowania

https://aplikacje.plgrid.pl/

Oprogramowanie



Narzędzia pracy zespołowej

Adobe Connect - to cenione na rynku rozwiązanie 
do prowadzenia telekonferencji do 50 
uczestników jednocześnie. 

Confluence - to przestrzeń typu "wiki”
do agregowania wiedzy.

Jira - to narzędzie do planowania pracy 
i śledzenia jej efektów. 

Stash - oprogramowanie do śledzenia zmian
w kodzie źródłowym 



PLG-Data

https://data.plgrid.pl/

Dostęp do danych przez przeglądarkę internetową



https://submit.plgrid.pl/

Rimrock – Robust Remote Process and Job Controller

Ułatwia pracę z zadaniami obliczeniowymi na zdalnych zasobach 

Umożliwia pracę z zadaniami wsadowymi oraz uruchomienie interaktywnej 
aplikacji

dostarcza prostego interfejsu RESTowego do wysyłania i odbioru 
danych oraz kontroli zadań
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Rimrock



http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon

Lekka aplikacja graficzna do zarządzania zadaniami gridowymi

Szerokie portfolio wspieranych aplikacji z chemii obliczeniowej

Gaussian

GAMESS

Molpro

Dalton

Turbomole

ADF

CRYSTAL09 

integracja z GaussView

QCG-Icon



http://insilicolab.grid.cyfronet.pl/

Środowisko pracy z systemem zintegrowanych narzędzi, które:

wspomagają zarządzanie złożonymi obliczeniami

automatyzują powtarzalne cykle obliczeń

umożliwiają w wygodny sposób zarządzanie procesem obliczeń

ułatwiają zarządzanie rozproszonymi danymi eksperymentu

umożliwiają wspólną analizę rezultatów wielu równoległych obliczeń

ułatwiają współpracę pomiędzy badaczami pracującymi nad wspólnymi
projektami

nie rozpraszają użytkowników wykorzystywaną technologią - bez
forsowania zmiany sposobu myślenia naukowców
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InSilicoLab



http://insilicolab.grid.cyfronet.pl/

Chemia kwantowa oraz biochemia

obliczenia pakietami Gaussian, GAMESS, Turbomole

Trajectory Sculptor - półautomatyczne przycinanie dużych układów 
molekularnych (np. wyników symulacji MD)

możliwość łączenia obu typów eksperymentów

Astrofizyka

obliczenia hydrodynamiczne metodami objętości skończonej

obliczenia dla konsorcjum Cherenkov Telescope Array (CTA)

Geofizyka

badania sejsmiczności indukowanej (IS-EPOS)
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InSilicoLab - dostępne domeny badawcze



Statystyczna Analiza Danych - R-SAD

https://statystyka.plgrid.pl/

Zintegrowana platforma usług dedykowanych statystycznej analizie danych 
w wielodziedzinowych zagadnieniach naukowych

ułatwia wybór testu statystycznego dla analizy badanego zagadnienia

udostępnia otwarte repozytorium kilkudziesięciu popularnych testów 
statystycznych

oraz zestaw aplikacji do analizy szeregów czasowych. 



MCB – symulacja wypalania paliwa jądrowego

Symulacje wywołanych promieniowaniem jądrowym zmian w materii

Przykłady użycia

Analiza bezpieczeństwa reaktorów jądrowych 

Reaktory jądrowe IV Generacji

Detektory promieniowania

Osłony radiacyjnych

Systemy podkrytyczne

Jądrowy cykl paliwowy

Elementy systemów składowania oraz
przetwarzania zużytego paliwa jądrowego

Eksperymenty reaktorowe

Dozymetria



RoMa - Rotodynamic Machinery

Zintegrowany system do projektowania i optymalizacji maszyn rotodynamicznych 

Od koncepcji do maszyny



PLGrid – scientific publications



Dostęp do Infrastruktury



Portal PLGrid

Rejestracja elektroniczna przez Portal Użytkownika PLGrid (https://portal.plgrid.pl)

Weryfikacja użytkownika na podstawie nr OPI i danych w bazie Ludzie Nauki
(http://www.nauka-polska.pl/)

Po rejestracji użytkownik uzyskuje możliwość:

Zarządzanie dostępem do usług i wielu aplikacji

Monitoring zużycia zasobów

Zarządzanie grantami obliczeniowymi

Zarządzanie certyfikatami gridowymi

Dostęp do wszystkich zasobów przy użyciu jednego konta i jednego hasła (lub certyfikatu 
gridowego)

https://portal.plgrid.pl/
http://www.nauka-polska.pl/


Dostęp do zasobów



PLGrid to różne sposoby dostępu do zasobów

lokalne systemy kolejkowe na klastrach (CLI oraz GUI)

oprogramowania pośredniczące (UNICORE, QosCosGrid, gLite)

maszyny wirtualne 

portale sieciowe (InSilicoLab, GridSpace2, PLG-Data, DataNet,...)

Zarządzanie dostępem do usług poprzez Portal Użytkownika PLGrid
(https://portal.plgrid.pl)

Katalog usług

usługi ogólne - https://docs.plgrid.pl/uslugi

usługi dedykowane wybranym dziedzinom nauki -
https://docs.plgrid.pl/uslugi_dziedzinowe

Sposoby dostępu

https://portal.plgrid.pl
https://docs.plgrid.pl/uslugi
https://docs.plgrid.pl/uslugi_dziedzinowe


Szkolenia

zdalne  - https://portal.plgrid.pl/ lub 
https://ekursy.plgrid.pl/

z trenerem - informacje na
http://www.cyfronet.krakow.pl/

Podręcznik Użytkownika

Dostępny online:
https://docs.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika

Wsparcie użytkownika

Konsultacje z ekspertami

Za pośrednictwem Helpdesk PLGrid:
https://helpdesk.plgrid.pl
helpdesk@plgrid.pl

Forum użytkowników

https://zapytaj.plgrid.pl/

https://portal.plgrid.pl/
https://blackboard.cyfronet.pl/
http://www.cyfronet.krakow.pl/
https://docs.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
https://helpdesk.plgrid.pl/
mailto:helpdesk@plgrid.pl
https://zapytaj.plgrid.pl/


Three dimensions of development:

HPC/GRID/CLOUDs

Data & Knowledge layer

Network & Future Internet

International collaboration

Deployments have the national scope; however with close European links

Development oriented on end-users & research projects

Achieving synergy between research projects and e-infrastructures by close
cooperation and offering relevant services

Durability at least 5 years after finishing the projects - confirmed in contracts

Future plans: continuation of development

Center of Excellence

CGW, KUKDM as places to exchange experience and for 
collaboration between eScience centers in Europe

Summary and Conclusions
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