





Szanowni Panstwo!

Minat kolejny rok intensywnych prac majacych na celu dostarczenie naszym Uzytkownikom najnowszych technologii wspiera-
jacych rozwdj polskiej nauki, innowacyjnej gospodarki i spoteczeristwa informacyjnego.

Wraz z uruchomieniem Heliosa, ktéry przejat od Atheny tytut najszybszego superkomputera w Polsce, znacznie rozszerzylismy
mozliwosci wykonywania zaawansowanych zadan obliczeniowych, w tym na potrzeby ksztattowania sztucznej inteligencji.
Helios posiada 35 PetaFlopsow teoretycznej mocy obliczeniowej, pochodzacej gtéwnie z procesoréw graficznych, co pozwolito
miedzy innymi na efektywne wsparcie tworzenia polskich modeli jezykowych Bielik i PLLuM. Na listopadowej liscie Top500 naj-
szybszych superkomputeréw Swiata Helios zostat sklasyfikowany dwukrotnie, w tym jako partycja GPU na wysokim, 69 miejscu.
Na tej samej liscie odnotowano réwniez Athene i Aresa, co sprawito, ze potowa z oSmiu pozycji zajetych przez polskie maszyny
to superkomputery dziatajace w Cyfronecie.

Warto jednak zaznaczy¢, ze dbamy nie tylko o rozwdj mozliwosci obliczeniowych, ale takze o jak najefektywniejsze ich
wykorzystanie, biorac pod uwage réwniez kwestie srodowiskowe. Potwierdzeniem tego faktu jest przede wszystkim zajecie
przez partycje GPU Heliosa siodmego miejsca na prestizowej liscie Green500 najbardziej efektywnych energetycznie super-
komputeréw Swiata. Majac jeszcze na uwadze, ze na poprzedniej edycji tej listy Helios znalazt sie na 3. miejscu, a w 2022 roku
Athene odnotowano na 10 pozycji, mozemy $miato powiedzie¢, ze budowane przez nas superkomputery naleza do swiatowej
czotéwki najbardziej efektywnych maszyn, a nasze kompetencje w zakresie optymalizacji systeméw i oprogramowania sa na
$wiatowym poziomie.

Jednoczesnie, w kolejny rok dziatalnosci wkraczamy aktywnie uczestniczac w wielu innych inicjatywach. Cyfronet organizuje
kolejne konkursy na roczny dostep do obliczer na superkomputerze LUMI, bedacym pod koniec 2024 roku trzecim superkompute-
rem w Europie pod wzgledem mocy obliczeniowej. Dodatkowo, dzieki reprezentowaniu Polski w miedzynarodowym konsorcjum
LUMI-Q, superkomputer Helios bedzie bezposrednio potaczony z budowanym w Czechach superkomputerem kwantowym.

Wszystkie wspomniane zasoby sa dostepne w ramach zainicjowanej i koordynowanej przez Cyfronet infrastruktury PLGrid.
Podjeta przed laty strategia unifikacji w ramach infrastruktury PLGrid dostepu do réznych zasobéw przyniosta wiele korzysci
dla uzytkownikéw. Po zalogowaniu sie do Portalu PLGrid mozna w fatwy sposéb wybiera¢ sposrod wielu maszyn, Srodowisk
wirtualnych i pakietéw oprogramowania. Niezwykle cennego wsparcia udziela zespét Helpdesku czyli Centrum Operacyjne,
a ponadto Cyfronet organizuje dla uzytkownikéw szkolenia z efektywnego wykorzystania udostepnianych narzedzi. W tym
zakresie warto wspomniec o koordynowaniu przez Cyfronet Narodowego Centrum Kompetencji Obliczeniowych, tworzonego
wspdlnie z pozostatymi centrami KDM w Polsce, ktére petni role punktu kontaktowego w zakresie obliczen dla naukowcow,
startupéw, matych i rednich przedsiebiorstw, duzych firm oraz administracji publicznej.

W 2024 roku rozpoczelismy kolejny z serii projektéw modernizujacych PLGrid: Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla
EOSC — PLGrid ICON, ktéry ma na celu zbudowanie nowoczesnej infrastruktury chmurowej, umozliwiajacej realizacje prac ba-
dawczo-rozwojowych zgodnie z paradygmatem Otwartej Nauki. O jej rozwdj dbamy réwniez poprzez aktywne wspieranie rozbu-
dowy Srodowiska EOSC, a takze doskonalenie tzw. Cyfrowych BliZzniakéw (Digital Twins), w tym w medycynie i naukach o Ziemi.

O tych, oraz o wielu innych dziataniach Cyfronetu przeczytaja Panstwo na kolejnych kartach niniejszej publikacji, do czego
z catego serca zapraszam. Jednoczesnie bardzo dziekuje wszystkim Przyjaciotom i Uzytkownikom Cyfronetu za wspdtprace
i cenne wskazowki dotyczace dalszego rozwoju Centrum.

Z wyrazami szacunku

Marek Magrys
p. o. Dyrektor ACK Cyfronet AGH
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O NAS

Akademickie Centrum Komputerowe CYFRONET AGH jest najdtuzej dziatajacym i jednym z najwiekszych centréw super-

komputerowych i sieciowych w Polsce, z historig udostepniania zasobéw superkomputerowych siegajaca 1975 roku.

ACK Cyfronet AGH jest od lat operatorem najszybszych superkomputeréw w Polsce, wielokrotnie notowanych na $wiato-
wej liscie TOP500, a takze systeméw sktadowania danych o bardzo duzej pojemnosci. Dysponuje trzema centrami danych,
wilasng siecia $wiattowodowa oraz zapleczem technicznym, personelem i kompetencjami pozwalajacymi na dziatanie
24 godziny na dobe, 365 dni w roku. Centrum petni role administratora sieci MAN w Krakowie i jest waznym weztem sieci

akademickiej PIONIER, ktéra jest potaczona z europejska siecia GEANT.

Cyfronet jest organizatorem i liderem Konsorcjum PLGrid, konsolidujacego krajowe zasoby obliczeniowe i zapewniajacego
szereg unikalnych ustug obliczeniowych oraz ustug wsparcia IT dla nauki, a takze liderem Narodowego Centrum Kompetencji
HPC, ktére petni role punktu kontaktowego i dostepowego do HPC zaréwno dla Srodowiska akademickiego, jak i innowacyj-
nych podmiotéw gospodarki i administracji publicznej.

ACK Cyfronet AGH petni role koordynatora w przedsiewzieciach wpisanych na Polska Mape Infrastruktury Badawczej (PMIB):
Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC oraz Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC. Jest
takze cztonkiem konsorcjéw realizujacych programy wpisane na PMIB: CTA, EPOS, KMD, PIONIER-LAB, PRACE i Virgo,
a dodatkowo dostarcza infrastrukture obliczeniowa Komputeréw Duzej Mocy wraz z zasobami systeméw pamieci masowej
oraz infrastrukture informatyczna Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej w Krakowie (MAN) na potrzeby prowadzenia
prac badawczych w innych projektach PMIB.

Cyfronet jest aktywnie zaangazowany w czotowe europejskie projekty zwiazane z rozwojem technologii superkompute-
rowych i opartych na nich ustug, w tym m.in: WLCG (The Worldwide LHC Computing Grid), EGI (Advanced Computing
Services for Research), PRACE (Partnership for Advanced Computing in Europe), EuroHPC JU (The European High Performance
Computing Joint Undertaking), EOSC (European Open Science Cloud), EPOS (European Plate Observing System), LUMI (The
Large Unified Modern Infrastructure), LUMI Al, LUMI-Q, Digital Twins w naukach o Ziemi i zdrowiu.

Jednoczesnie Cyfronet uczestniczy w wielu innych krajowych i miedzynarodowych projektach badawczych i rozwojowych,
w ktérych wykorzystywane sa zaréwno zasoby sprzetowe, jak i unikalne doswiadczenie w budowaniu i rozwijaniu zinte-
growanych platform ustugowych dla uzytkownikéw naukowych. Dziatajace w Cyfronecie Laboratoria skupiaja specjalistéw
opracowujacych narzedzia informatyczne wspierajace rozwdj nauki i technologii, miedzy innymi w zakresie nowoczesnej

diagnostyki medycznej i terapii.

Centrum wspétpracuje réwniez z MSP i duzymi firmami, aby umozliwi¢ efektywne wdrazanie HPC (High Performance Com-
puting) i Al (Artifficial Intelligence) w logistyce, medycynie, przetwarzaniu obrazéw satelitarnych, CFD, badaniach nad lekami

i przemysle motoryzacyjnym.

Waznym aspektem dziatalnosci Cyfronetu jest organizacja wydarzen o charakterze naukowym oraz specjalistycznych szkolen
i warsztatéw zwiazanych z HPC.



CERTYFIKATY ISO

Certyfikat 1ISO 27001:2023

Na mocy audytu przeprowadzonego przez Polskie Centrum Badan i Certyfikacji S. A., w dn. 30 grud-
nia 2024 roku Akademickie Centrum Komputerowe CYFRONET AGH otrzymato certyfikat zgodnosci
z norma PN-EN ISO/IEC 27001:2023-08 (ISO 27001).

Certyfikat potwierdza spetnienie wymagan normy w nastepujacych zakresach:

1. ustugi:

przetwarzania i sktadowania danych,
HPC,

chmury obliczeniowej,

sztucznej inteligencji,

kolokacji i centrum danych,

{lQNET

MANAGEMENT
SYSTEM

cyberbezpieczenstwa,

150 e zroon 292 ™)

sieciowe,

ACK Cyfronet AGH posiada Certyfikat zgodnosci

transmisji danych, Z norma ISO 27001:2023

2. wytwarzanie oprogramowania,

3. audyty bezpieczenstwa,

4. szkolenia i konsulting IT.

Przyznanie certyfikatu stanowi potwierdzenie, ze ACK Cyfronet AGH spetnia wysokie wymagania

miedzynarodowych standardéw.
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Helios — nowe Swiatto dla innowacji
w polskiej nauce i gospodarce

Superkomputer Helios to system zainstalowany w ACK Cyfronet AGH, a powstaty w wyniku prac

realizowanych w koordynowanym przez Cyfronet projekcie Narodowa Infrastruktura Superkompu-

terowa dla EuroHPC — EuroHPC PL. Superkomputer zostat zbudowany wedtug projektu Cyfronetu

przez Hewlett-Packard Enterprise w oparciu o platforme HPE Cray EX4000 i skfada sie z trzech

partycji obliczeniowych:

e partycja CPU wyposazona w 75.264 rdzenie obliczeniowe AMD Zen4 oraz 200 TB pa-

migci operacyjnej DDRS5,

e partycja GPU wyposazona w 440 superczipéw NVIDIA Grace Hopper GH200,

e partycja INT dla pracy interaktywnej, wyposazona w 24 akceleratory NVIDIA H100

i szybka lokalna pamie¢ NVMe.

Helios osiaga 35 PFlops teoretycznej mocy obliczeniowej.

Helios w liczbach
Liczba rdzeni obliczeniowych 75 264
Liczba kart z procesorami graficznymi GPGPU 464

Moc obliczeniowa 35 PFlops

Ranking TOP500 najszybszych komputeréw swiata

(listopad 2024) 69 lokata (partycja GPU)

Ranking Green500 najefektywniejszych
energetycznie komputerow swiata 7 lokata (partycja GPU)
(listopad 2024)

Moc obliczeniowa Heliosa dla obli-
czen Al to 1,8 ExaFlops!

Podsystem dyskowy Heliosa skfada
sie z dwodch rodzajow systeméw
plikéw Lustre: scratch o pojemno-
sci 1,5 PB i predkosci ponad 1,8 TB/s
oraz project o pojemnosci 16 PB
i predkosci niemal 200 GB/s.
Wszystkie komponenty superkom-
putera potaczone sa ze sobga siecia
Slingshot o predkosci 200 Gb/s.
Dzieki bezposredniemu chtodzeniu
ciecza partycji CPU i GPU, mozli-
we jest osiagniecie bardzo niskie-
go wskaznika PUE (Power Usage

Effectiveness) dla systemu, a w efekcie zwiekszenie jego efektywnosci energetycznej i obnizenie

kosztéw eksploatacji. Dodatkowo, dzieki odzyskowi ciepta odpadowego produkowanego przez

Heliosa, mozliwe bedzie wykorzystanie go do ogrzewania.
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Athena — mocne wsparcie dla obliczen
naukowych

Athena osiaga teoretyczna moc obliczeniowa ponad 7,7 PFlops. Zainstalowany w 2021 roku
w Cyfronecie system dostarcza polskiemu srodowisku naukowemu zasoby obliczeniowe oparte
na procesorach i akceleratorach GPGPU najnowszej generacji wraz z niezbednym podsystemem
sktadowania danych opartym na bardzo szybkich pamieciach flash. Konfiguracja Atheny obejmuje:
48 serweréw z procesorami AMD EPYC i 1 TB pamieci RAM (w sumie 6144 rdzenie obliczeniowe
CPU) oraz 384 karty GPGPU NVIDIA A100.

Niezbednym elementem umozliwiajacym wykorzystanie tak duzej mocy obliczeniowej w efek-
tywny sposéb jest zapewnienie wysokowydajnej

sieci wewnetrznej superkomputera (Infiniband HDR
Athena w liczbach o przepustowosci 4x200 Gb/s na serwer) oraz bar-

e i b et R 6 4 dzo szybkiego podsystemu dyskowego. Jest on

zbudowany w oparciu o otwarte oprogramowanie

Liczba kart z procesorami graficznymi Lustre, uzywane réwniez w systemach dyskowych
GpGpu %4 ‘

superkomputeréw Ares i Prometheus, oraz dedyko-

Moc obliczeniowa 7,7 PFlops wane serwery dyskowe wyposazone w pamieci flash

. . w standardzie NVMe. System zostat zainstalowany
Ranking TOP500 najszybszych ., \ o )
komputeréw $wiata (listopad 2024) w istniejacym centrum danych Cyfronetu oraz zinte-

growany z infrastrukturg PLGrid.

Architektura Atheny wychodzi naprzeciw potrzebom
uzytkownikéw superkomputeréw Cyfronetu, ktérzy wykorzystuja infrastrukture obliczeniowa za-
réwno 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, chemii, fizyki oraz wielu innych dziedzin nauki. Moc obliczenio-
wa Atheny do obliczen Al to ponad 240 PFlops!

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 rozwigzar 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, kazdy wyposazony w 192 GB pamieci RAM,

e 256 serwerdw, kazdy posiadajacy 384 GB pamieci RAM,

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

Ares w liczbach
Liczba rdzeni obliczeniowych 37 824
Pamiec operacyjna 147,7 TB

Liczba kart z procesorami graficznymi

GPGPU 72

Moc obliczeniowa 4 PFlops

Ranking TOP500 najszybszych

komputeréw swiata (listopad 2024) “20 Joicia

racji procesorow i serweréw z wieksza iloscia pamieci.
Umozliwia to skrécenie czasu obliczen zadar naukowych
oraz zaadresowanie probleméw, ktére do tej pory nie mo-
gty by¢ uruchamiane w duzej skali ze wzgledu na niewy-
starczajaca ilos¢ pamieci. Dodatkowo, umiejscowienie
Aresa w Data Center Podole, czyli w innej, geograficznie
oddalonej lokalizacji niz Helios, gwarantuje zachowanie
ciagtosci Swiadczenia ustug obliczeniowych w sytuacjach
kryzysowych.

Sumaryczna, teoretyczna wydajnos¢ czesci CPU
to ponad 3,5 PFlops, a czesci GPU to ponad 500
TFlops. Aresa wspomaga system dyskowy o pojem-
nosci ponad 11 PB. Do przesytania danych uzywana
jest sie¢ typu InfiniBand EDR. Superkomputer posiada
37.824 rdzenie obliczeniowe oraz 147,7 TB pamie-
ci RAM. Zostat tez wyposazony w system chtodzenia

ciecza.

Ares stanowi wazng skfadowa zasobéw obliczenio-

wych Cyfronetu poprzez dostarczenie nowszej gene-
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Prometheus — PetaFlops’owa moc

Prometheus sktada sie z ponad 2239 serwerdw 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 Sky-

lake) oraz 283,5 TB pamieci operacyjnej w technologii DDR4.

Zostat wyposazony w dwa systemy plikéw o facznej pojemnosci

10 PB oraz bardzo duzej szybkosci dostepu wynoszacej 180 GB/s. Prometheus jest réwniez wyposazony w 144 karty NVIDIA z proceso-
rami graficznymi GPGPU Tesla K40 XL oraz w 32 karty NVIDIA Tesla V100. Teoretyczna moc obliczeniowa superkomputera to 2,7 PFlops.
. Co wazne, dzieki innowacyjnej technologii bezposredniego chfodzenia ciecza

Prometheus w liczbach . , o - . . .
procesoréw i modutéw pamieci operacyjnej, Prometheus zaliczany jest do naj-

Liczba rdzeni obliczeniowych 53 748 bardziej energooszczednych systeméw obliczeniowych tej klasy na Swiecie.
Pamie¢ operacyjna 283,5TB Zostato to osiagniete dzieki wykorzystaniu do chfodzenia mikroprocesoréw cie-
Liczba kart z procesorami czy o temperaturze 28°C, do wychtodzenia ktérej w naszym klimacie wystarcza
graficznymi GPGPU
Moc obliczeniowa 2,7 PFlops toréw wody lodowej oraz klasycznych klimatyzatoréw technologicznych. Dzieki

176 tzw. dry-coolery, zamiast konsumujacych duze ilosci energii elektrycznej genera-

zastosowaniu chtodzenia ciecza, elementy elektroniczne
pracuja w nizszych niz zwykle temperaturach, co pozy-
tywnie wptywa nie tylko na ich mniejsza awaryjnos¢, ale
takze pozwala uzyska¢ wydajnos¢ o ponad 5% wieksza
niz dla analogicznej instalacji opartej na klasycznym
chtodzeniu powietrzem. Ponadto, chtodzenie ciecza
umozliwia osiagniecie ekstremalnie wysokiej gestosci
instalacji — 144 serweréw obliczeniowych, dzieki cze-
mu wazaca ponad czterdziesci ton cze$¢ obliczeniowa
Prometheusa miesci sie w zaledwie dwudziestu szafach.
Ma to istotny wptyw takze na wewnetrzng transmisje
danych, bowiem odlegtosci potaczen sa tu krytyczne.

Caly system obliczeniowy, wraz z niezbednymi elementami towarzyszacymi, w tym m.in. systemem gwarantowanego zasila-
nia z dodatkowym agregatem pradotwérczym oraz nowoczesnymi systemami klimatyzacji technologicznej i gaszenia gazem,
zostat zainstalowany w nowoczesnym Centrum Przetwarzania Danych (Data Center) Cyfronetu, specjalnie przystosowanym

do eksploatacji Prometheusa.

Od momentu instalacji w roku 2015, Prometheus nieprzerwanie notowany byt na liscie TOP500 — facznie az 15 razy, zajmujac
wysokie miejsca, a najwyzej 38. pozycje. Prometheus 11-krotnie byt najszybszym superkomputerem w Polsce.

Dzieki uruchomieniu superkomputera Prometheus uzytkownicy otrzymali ponad siedmiokrotnie wieksze mozliwosci w poréwnaniu
z wezesniej wykorzystywanym Zeusem. Znacznie wydajniejsze procesory, szybsza sie¢ potaczenn wewnetrznych oraz wieksza ilos¢

pamieci operacyjnej pozwalaja realizowac obliczenia w skali niemozliwej do osiagniecia na wczesniejszych zasobach Cyfronetu.
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Klaster technologii przysztosci Faeton

Faeton osigga moc obliczeniowa 288 TFlops i zbudowany jest z 64 serweréw obliczeniowych,
z ktorych kazdy jest wyposazony w dwa procesory Intel Xeon Platinum 8352s wspierajace szy-
frowanie pamieci aplikacji, 1 TB pamieci operacyjnej oraz adaptery sieci 100 Gb/s Ethernet
o niskich opéznieniach. Dodatkowo, 4 serwery obliczeniowe zostalty wyposazone w 8 TB pa-
mieci SCM Intel Optane. W skitad Faetona wchodza takze serwery ustugowe oraz 12 serweréw
dyskowych, oferujacych ponad 1 PB pamie-
ci dyskowej NVMe oraz 12 TB pamieci SCM.
Taka konfiguracja stanowi doskonate srodowi-
sko do rozwoju innowacyjnego oprogramowa-
nia, szczegb6lnie w zakresie analityki danych
(data science) oraz uruchamiania aplikacji
w srodowisku chmurowym o duzej wydajnosci

i wysokim poziomie bezpieczeristwa.

Faeton bedzie uzywany w celu weryfikacji
mozliwosci stosowania nowych technologii,
w szczegblnosci pamieci typu SCM (Storage
Class Memory) w aplikacjach obliczeniowych.
Instalacja takiego systemu umozliwi prowa-
dzenie prac nad zastosowaniem technologii
przysztosci w aplikacjach polskich naukowcéw
i przedsiebiorstw, dajac im przewage konku-
rencyjng poprzez udostepnienie platformy wy-
korzystujacej rozwigzania na wczesnym etapie
rozwoju, z duzym potencjatem innowacyjno-

Sci.
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Cztery superkomputery Cyfronetu na liscie TOP500
superkomputeréw o najwyzszej mocy obliczeniowej

W 2024 roku, po raz pierwszy w historii na liscie TOP500 (edycja czerw-
cowa) znalazly sie jednoczesnie 4 superkomputery z jednego polskiego
centrum obliczeniowego. Byly to dzialajace w Cyfronecie: Helios GPU (55
lokata), Athena (177), Helios CPU (305) i Ares (442). Sukces ten zostat po-
wtérzony w listopadzie 2024, kiedy te same 4 komputery ponownie pojawity
sie na liscie TOP500, zajmujac odpowiednio 69, 212, 348 i 490 miejsce.

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 notowar, w 2010 roku na liste tra-
fit Zeus i pozostat tam az do 2015 roku. Od tamtej pory do 2022 roku
Cyfronet byt w zestawieniu reprezentowany przez Prometheusa, do kt6-

rego w 2021 dotaczyt Ares, w 2022 roku Athena, a w roku 2023 Helios.

Superkomputer Zeus

Superkomputery Ares i Prometheus

e 2010-VI, 161 miejsce, 55 TFlops e 2021-VI, 216 373 miejsce,

e 2010-XI, 85 miejsce, 105 TFlops 3510+2399 TFlops

e 2011-VI, 80 miejsce, 124 TFlops e 2021 -XIl, 267 i 440 miejsce,

e 2011-XI, 88 miejsce, 162 TFlops 3510+2399 TFlops

e 2012-VI, 89 miejsce, 271 TFlops .

e 2012-XI, 106 miejsce, 357 TFlops Superkomputery Athena, Ares i Prometheus

e 2013 -VI, 114 miejsce, 374 TFlops e 2022 -VI, 105, 290 i 475 miejsce,

e 2013 -Xl, 146 miejsce, 374 TFlops 7709+3510+2399 TFlops

e 2014 -VI, 176 miejsce, 374 TFlops .

e 2014-X|, 211 miejsce, 374 TFlops Superkomputery Athena i Ares
Superkomputery Prometheus i Zeus e 2022-XI, 1131323 miejsce,

) o 7709+3510 TFlops

° 2015 -VII, 491269 miejsce, 1659+374 TF|OpS e 2023 -VI, 123 i 362 miejsce,

e 2015-XI, 381i387 miejsce, 2399+374 TFlops 7709+3510 TFlops
e T L [ Superkomputery Athena, Helios CPU i Ares

* 2016-VI, 49 miejsce, 2399 TFlops e 2023 -XI, 154,290 i 403 miejsce,

e 2016-XI, 60 miejsce, 2399 TFlops 7094340043510 TElons

e 2017-VI, 72 miejsce, 2399 TFlops P

e 2017-XI, 78 miejsce, 2399 TFlops Superkomputery Helios GPU, Athena,

e 2018-VI, 103 miejsce, 2399 TFlops Helios CPU i Ares

e 2018-XI, 131 miejsce, 2399 TFlops

e 2019-VI, 174 miejsce, 2399 TFlops e 2024-VI, 55,177,305 i 442 miejsce,

e 2019 -XI, 241 miejsce, 2399 TFlops 30,44+7,71+3,35+3,51 PFlops

e 2020-VI, 288 miejsce, 2399 TFlops e 2024-XI, 69,212,348 490 miejsce,

e 2020 - XlI, 324 miejsce, 2399 TFlops 30,44+7,71+3,35+3,51 PFlops

Superkomputery z Cyfronetu na liscie TOP500
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Czotéwka swiatowej wydajnosci energetycznej

W 2024 roku cztery superkomputery Cyfronetu znalazly sie réwniez na

liscie Green500 — superkomputeréw najbardziej ekologicznych, czyli

0 najwyzszej wydajnosci energetycznej, obliczanej jako wspotczynnik

ilosci operacji zmiennoprzecinkowych na sekunde (mocy obliczeniowej

superkomputera) do poboru energii: Gflops/W. Ogromnym sukcesem byto

zajecie przez partycje GPU Heliosa 3 miejsca w czerwcowej edycji listy

oraz 7 miejsca w edycji listopadowej. Oznacza to, ze Helios zostat najbar-

dziej efektywnym energetycznie superkomputerem z pierwszej setki listy

TOP500. Ta pozycja $wiadczy o doskonatym stosunku udostepnianej mocy

obliczeniowej do poboru energii elektrycznej. Tak wysoka efektywnos¢ energetyczna oznacza, ze Helios oferuje wiecej mocy
obliczeniowej za kazda skonsumowanag kilowatogodzine niz mniej efektywne systemy, a wiec obliczenia z jego wykorzystaniem
sa nie tylko tanisze niz w przypadku innych maszyn, ale takze w mniejszym stopniu wptywaja na srodowisko. W 2024 roku nie
zabrakto na liscie Green500 pozostatych superkomputeréw z Cyfronetu: Atheny, Heliosa CPU i Aresa, ktére zajety odpowiednio
32,95 129 miejsce w edycji czerwcowej oraz 53, 113 i 145 miejsce w edyc;ji listopadowe;.

Wykorzystanie superkomputeréw

Krakowskie superkomputery sa czescia europejskiej chmurowej i gridowej infrastruktury w ramach Europejskiej Infrastruktury
Gridowej (ECGI). Jednoczesnie, sa rowniez waznymi superkomputerami w ogdlnopolskiej infrastrukturze obliczeniowej PLGrid
— platformie umozliwiajacej prowadzenie badan naukowych in silico i wykonywanie obliczeri 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 oraz specjalistyczne platformy informatyczne umozliwiaja efektywna realizacje
coraz bardziej ztozonych probleméw obliczeniowych. Tematyka badan naukowych realizowanych przy pomocy superkompute-
réw ACK Cyfronet AGH jest bardzo bogata. Oto wybrane przyktady tematéw obliczen:

e badanie whasciwosci spektralnych zwiazkéw chemicznych,

e rozwdj modeli sztucznej inteligencji do zadan segmentacji zmian na obrazach CT ptuc oraz MRI watroby,

e detekcja pieszych na podstawie sygnatu z kamery zdarzeniowej, z uzyciem kwantyzowanych sieci neuronowych,
e predykcja fal grawitacyjnych za pomoca uczenia maszynowego,

¢ modelowanie separacji faz biatek i polipeptydow,

e analiza danych meteorologicznych z wykorzystaniem uczenia maszynowego,

e modelowanie wiasciwosci polimeréw i nanomateriatéw,

¢ symulacje dynamiki molekularnej elektrolitow,

e zastosowanie sztucznej inteligencji we wsparciu procesu diagnostycznego w medycynie weterynaryjne;j.

Szeroki zakres tematéw badawczych jest dowodem ciggle rosnacej liczby naukowcoéw, ktérzy sa Swiadomi korzysci ptynacych
z wykorzystania superkomputeréw. Z ich pomocg mozna uzyskaé wyniki ztozonych symulacji wiele, wiele razy szybciej niz na

zwyktym komputerze stacjonarnym. Obliczenia, ktére przy uzyciu pojedynczych komputeréw czesto zajetyby wiele lat, tu moga
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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.

Poza indywidualnymi naukowcami i matymi grupami badawczymi obliczenia w ramach wielu réznych dyscyplin naukowych

prowadza z pomoca superkomputeréw nawet miedzynarodowe konsorcja, oczywiscie z udziatem polskich naukowcéw.

Dzieki krakowskim superkomputerom polscy uczeni moga uczestniczy¢ w waznych miedzynarodowych projektach nauko-

Rok

2008
2009
2010
2011
2012
2013
2014
2015
2016
2017
2018
2019
2020
2021
2022
2023

Liczba zadan Czas CPU w latach

Superkomputery Cyfronetu

603 525
2227 804
4 009 049
7 557 817
8126 522
7 932 978
7 694 224
7 505 763
7 748 677
9 066 892
8 342 686
4993 639
5696 919
5549 582
6227 244
11 468 532

207
876
990
5052
7923
11016
12 980
15952
24 653
39232
42 436
44 027
41 761
43 409
48 716
52722

Punktacja artykutéw naukowych wedtug Ministerstwa,
powstatych w 2023 roku dzieki zasobom ACK Cyfronet AGH
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wych, w tym w eksperymentach z listy ESFRI i PMIB:
CTA, LOFAR, EPOS, Wielkiego Zderzacza Hadro-
néw w CERNie oraz fal grawitacyjnych w detekto-
rach LIGO i VIRGO.

Oczywiscie, nawet najwyzsze lokaty w zestawieniu
TOP500, czy tez najnowoczesniejsze technologie
wykorzystane do budowy komputeréw duzej mocy
nie oddaja w petni znaczenia tego rodzaju zasobow
obliczeniowych dla polskiego srodowiska naukowe-
go. O uzytecznosci superkomputeréw udostepnianych
przez ACK Cyfronet AGH jako narzedzia prowadzenia
prac naukowo-badawczych, najlepiej Swiadcza dane
statystyczne dotyczace ich wykorzystywania.

W tabeli przedstawione zostaly zagregowane najwaz-
niejsze dane dotyczace liczby zadan obliczeniowych
oraz czasu ich trwania, wykonanych przez Cyfronet dla
innych jednostek.

Warto podkreslié, ze ogromne zapotrzebowanie uzyt-
kownikéw na moc obliczeniowa i przestrzen do przecho-
wywania danych nie zostatoby zaspokojone bez ciagtego
powiekszania zasobéw obliczeniowych i pamieci dysko-
wej. Dlatego uwaznie analizujemy sugestie uzytkowni-
kéw i dane statystyczne dotyczace prowadzonych obli-
czen, nie zapominajac jednoczesnie o ciagtej obserwadji
Swiatowych 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 2023 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 widoczny
jest wzrost oczekiwarn w zakresie dostepnej pojemnosci, szybkosci oraz dodatkowych funkcjonalnosci zasobéw pamieci
masowej, spowodowany oferowaniem coraz wydajniejszych systemdw obliczeniowych. Architektura Systemu Sktadowania
Danych Cyfronetu — gtéwnej platformy pamieci masowej dla Komputeréw Duzej Mocy, ztozona jest z kilku podstawowych

elementow:

e sieci SAN — wydajnej i wysokodostepnej sieci przeznaczonej do komunikacji urzadzeri 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 roz-

wiazan, a skoficzywszy na urzadzeniach bardzo pojemnych i relatywnie tanich, ale zarazem o nizszej wydajnosci,

e serwerow 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 no$nikéw magnetycznych.

Aktualnie catkowita fizyczna pojemnos¢ zasobéw dyskowych i tasmowych Cyfronetu przekracza 270 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.
wydajna przestrzen tymczasowa, tzw.
scratch. Tu kluczowym elementem jest
szybkos¢ dziatania, dlatego jest ona
oparta na bardzo szybkiej architekturze
rozproszonego systemu plikéw — Lustre.
Zaleta Lustre jest mozliwos¢ skalowania
pojemnosci jak i wydajnosci przestrzeni
dyskowej. W wyniku faczenia pojemnosci
wielu serweréw, przepustowos¢ /O
jest réwniez zagregowana i skaluje sie
z dodatkowymi serwerami. Ponadto,
przepustowosc i/lub pojemno$é moze by¢ tatwo zwigkszona poprzez dynamiczne dodawanie wiekszej liczby serwerdw, bez
koniecznosci przerywania obliczert uzytkownikéw. Obecnie w Cyfronecie wszystkie superkomputery korzystaja z przestrzeni
scratch realizowanych przez Lustre. W przypadku Prometheusa przestrzen ta charakteryzuje sie pojemnoscia 5 PB i szybkoscia
120 GB/s. Ares dysponuje przestrzenia o pojemnosci 4 PB i szybkoscia 80 GB/s. W obu tych komputerach przestrzen scratch
jest realizowana przy pomocy dyskéw mechanicznych. W przypadku Atheny i Heliosa dane uzytkownikéw przechowywane
sa na dyskach pétprzewodnikowych. Zastosowanie tego typu rozwigzania znaczaco zwieksza wydajnos$c systemu. Pojemnosé
tego typu przestrzeni dla Atheny wynosi 1,5 PB oraz osigga przepustowos¢ 400 GB/s. W przypadku Heliosa przestrzen scratch
charakteryzuje sie pojemnoscia 1,5 PB i szybkoscia 1,8 TB/s.

Wieksza czes¢ zasobéw pamieci dyskowej Cyfronetu jest przeznaczona dla potrzeb uzytkownikéw ustug dziedzinowych
rozwijanych w programie PLGrid. Infrastruktura PLGrid oferuje dedykowang przestrzenn 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 plikéw Lustre. Maksymalna
pojemnos¢ zasobu /pr1 w superkomputerze Prometheus to 5 PB, a sumaryczna szybkos¢ operacji zapisu i odczytu siega 30 GB/s.
W przypadku Heliosa zasoby /pr3 i /pr4 charakteryzuja sie taczna pojemnoscia 16 PB i szybkoscia 200 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
protok6t S3 oparty na REST APl i znajduja sie w unikalnych globalnie kontenerach (bucket), w ktérych uzytkownicy

przechowuja swoje dane w formie obiektéw.

Szczegdlnym 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 150 PB.
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Kopie zapasowe i archiwizacja

ACK Cyfronet AGH zapewnia swoim uzytkownikom szerokie portfolio ustug zwiazanych z zabezpieczaniem informacji prze-
chowywanej w postaci cyfrowej. Oprécz zaawansowanych rozwiazar technologicznych, takich jak: dedykowane systemom
pamieci masowej sieci komunikacyjne, nowoczesne macierze dyskowe, czy tez sprzetowe serwery plikéw, Centrum realizu-
je réwniez ustugi kopii zapasowych i archiwalnych, opartych o nosniki magnetyczne. Wbrew przewidywaniom moéwigcym
o nieuchronnym zmierzchu rozwigzan wykorzystujacych sktado-

wanie danych na taSmach magnetycznych, technologia ta stale sie

rozwija, oferujac w kolejnych generacjach nie tylko coraz wieksze

pojemnosci nosnikéw, lecz réwniez zdecydowanie lepsze przepu-

stowosci oraz mechanizmy wspierajace bezpieczeristwo i efektyw-

nos¢ zapisu informacji (np. wbudowane w napedy tasmowe algo-

rytmy szyfrujace i kompresujace dane).

Cyfronet dysponuje aktualnie trzema bibliotekami taSmowymi po-
siadajacymi ponad 9 tysiecy slotéw na taSmy magnetyczne stan-
dardu LTO oraz 44 napedy generacji 6, 7 i 9. Pojedynczy nosnik
magnetyczny LTO-9 posiada pojemnos¢ fizyczna 18 TB i pozwala
na zapis z predkoscia siegajaca 400 MB/s. Opisane zasoby wy-
korzystywane sa do realizacji biezacych kopii zapasowych oraz
archiwalnych istotnych zasoboéw informacyjnych uzytkownikéw
Centrum.

Kopia zapasowa wykonywana jest na aktywnych danych po-
przez proces replikacji z lokalizacji Zrodtowej do wyodrebnionej
i wyizolowanej lokalizacji docelowej. Procedura wykonania kopii
zapasowej zapewnia spdjnos¢ danych Zrédtowych i zapasowych,
zaréwno na poziomie pojedynczego pliku, jak i catego Srodowi-
ska (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 dysko-
we / taSmowe docelowego serwera archiwizacyjnego, przy uzyciu dedykowanego lub wspétdzielonego medium dostepowego,
takiego jak Ethernet lub sie¢ SAN. Celem utworzenia archiwum jest natomiast zapewnienie bezpieczenstwa nieuzywanych da-
nych 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;.

Cyfronet oferuje szeroki zakres ustug do tworzenia kopii zapasowych, zaréwno dostepnych bezposrednio dla uzytkowni-
kéw, jak i dziatajacych automatycznie, bez ich ingerencji. Wsréd tych do dyspozycji uzytkownikéw, sa ustugi oparte na
protokotach sieciowych FTP, NFS i SCP, dziatajace w ramach dedykowanych serweréw kopii zapasowych. Udostepnia-
ja one rozwiazania stuzace do wykonywania kopii zapasowych, umozliwiajac bezposredni dostep do zapasowych danych.
W gestii uzytkownikéw pozostaje natomiast decyzja, ktére dane maja petnic role kopii zapasowych, a ktére archiwum.

Obecnie, catkowita pojemnos¢ zasobéw tasmowych w Cyfronecie przekracza 120 PB.



PLGRID

PLGrid — zaawansowane rozwigzania
obliczeniowe dla polskiej nauki i gospodarki

PLGrid to koordynowana przez ACK Cyfronet AGH nowoczesna infrastruktura obliczeniowa, zbu-
dowana i rozwijana dla wsparcia polskich sektoréw nauki, gospodarki i administracji publicznej.
Dzieki zaawansowanym zasobom superkomputerowym, kwantowym i chmurowym umozliwia
prowadzenie prac badawczo-rozwojowych na najwyzszym, Swiatowym poziomie, wspierajac tym

samym innowacje i rozwdj nowych technologii w wielu dziedzinach nauki i gospodarki.

Konsorcjum PLGrid

Poczatki infrastruktury PLGrid siegaja stycznia 2007 roku, kiedy to z inicjatywy ACK Cyfronet AGH
powotano Konsorcjum PLGrid. W jego sktad wchodza najwieksze polskie centra obliczeniowe:

e  Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH w Krakowie (lider konsorcjum),
e Centrum Informatyczne Tréjmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej PG w Gdansku,

e Interdyscyplinarne Centrum Modelowania Matematycznego i Komputerowego UW

w Warszawie,
e  Narodowe Centrum Badan Jadrowych w Swierku (od 2019 roku),
e Poznanskie Centrum Superkomputerowo-Sieciowe IChB PAN w Poznaniu,

e Wroctawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe PWr we Wroctawiu.

Infrastruktura zostata wytworzona w serii projektéw PLGrid (PL-Grid, PLGrid Plus, PLGrid NG,
PLGrid Core). Pierwotnym celem byto dostarczenie polskim naukowcom nowoczesnych narzedzi
i ustug informatycznych w oparciu o zasoby superkomputerowe. W latach 2009-2012 stworzono kra-
jowa infrastrukture gridowa, wspierajaca badania naukowe realizowane przez zespoly rozproszone

geograficznie. Od 2011 roku rozwijano specjalistyczne narzedzia i ustugi dla réznych dziedzin nauki.

Po rozbudowie narodowej infrastruktury obliczeniowej PLGrid w 2014 roku, mozliwej takze dzieki
jej integracji z infrastruktura europejska w ramach organizacji dostawcéw zasobéw obliczenio-
wych i pamieci masowej EGI, uzytkownicy PLGrid otrzymali dostep miedzy innymi do obliczen
w chmurze i nowych narzedzi wspierajacych obliczenia na wielkich danych. W kolejnych latach
wdrozono takze nowe, dedykowane ustugi obliczeniowe dla grup badawczych z réznych dyscy-
plin naukowych, uznanych za priorytetowe w Krajowym Programie Badar.

Od 2020 roku w ramach PLGrid prowadzone sa aktywnosci zwiazane z EuroHPC JU, europejskim
przedsiewzieciem majacym na celu rozwdj eksaskalowej infrastruktury obliczeniowej. Pod egi-
da EuroHPC JU powstaty Narodowe Centra Kompetencji EuroHPC, ktére umozliwiaja dostep do
Swiatowej klasy superkomputeréw oraz zapewniaja wsparcie technologiczne i szkoleniowe w za-
kresie wysokowydajnych obliczen, gromadzenia, przechowywania, przetwarzania i analizowania

duzych ilosci danych, a takze sztucznej inteligencji.



PLGRID

Nieustanny rozwéj

W latach 2023-2025, realizujac zadania projektu EuroCC 2, prowadzona jest identyfikacja i uzu-
petnienie deficytéw kompetencji w europejskiej infrastrukturze EuroHPC. W Polsce umozliwiono
réwniez dostep do europejskich zasobéw HPC uzytkownikom z sektora prywatnego i publicznego.
Realizowane jest wsparcie we wdrazaniu ustug HPC w zakresie sztucznej inteligencji, a od 2023
roku PLGrid oferuje swoim uzytkownikom dostep do platformy pozwalajacej na obliczenia z zasto-

sowaniem akceleratoréw kwantowych.

W 2024 roku rozpoczeto projekt Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC - PLGrid
ICON. Projekt ma na celu zbudowanie nowoczesnej infrastruktury chmurowej, umozliwiajace;j
realizacje prac badawczo-rozwojowych zgodnie z paradygmatem Otwartej Nauki. PLGrid ICON
bedzie czescia Europejskiej Chmury dla Otwartej Nauki (EOSC). Chmura PLGrid ICON zapewni
Srodowisko dla prac B+R, ze szczegélnym uwzglednieniem zastosowan data science oraz sztucz-

nej inteligenciji.
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Najszybsze superkomputery
w Polsce i Europie

Infrastruktura PLGrid oferuje zaréwno dostep do wszystkich nowoczesnych zasobéw HPC nale-
zacych do ACK Cyfronet AGH (w tym Atheny i Heliosa — najszybszych maszyn w Polsce), jak
rowniez do superkomputeréw zlokalizowanych w osrodkach obliczeniowych konsorcjantéw.
ACK Cyfronet AGH ponadto reprezentuje Polske w konsorcjum LUMI, w ramach ktérego, dzie-
ki wktadowi finansowemu paristwa i wspdtpracy naszych specjalistow, polscy naukowcy moga
korzysta¢ z zasobow tego najszybszego europejskiego superkomputera do prowadzenia badan
bazujacych na obliczeniach wielkoskalowych, réwnolegtym przetwarzaniu olbrzymich zbioréw

danych i wieloaspektowych analizach, réwniez z wykorzystaniem sztucznej inteligencji.

Superkomputery udostepnione w infrastrukturze PLGrid od lat zdobywaja wysokie, prestizowe
miejsca na listach TOP500 — najszybszych superkomputeréw i Green500 — najbardziej efektyw-
nych energetycznie superkomputerow. Warto odnotowa¢, ze na liscie TOP500 z czerwca 2017
roku znalazty sie 4 superkomputery PLGrid: Prometheus, Eagle, Tryton, Bem. Natomiast w czerwcu
2024 roku maszyny udostepnione w PLGrid zostaty sklasyfikowane na 5 pozycjach: Helios GPU,
Lem, Athena, Ares i Helios CPU.

Z kolei na liscie Green500 w 2022 roku Athena znalazfa sie na 10 miejscu, a w 2024 roku Helios
GPU zajat wysokie, 3 miejsce.

Oferta i korzysci

Dostep do Komputerow Duzej Mocy to dla wszystkich oséb prowadzacych obliczenia naukowe
lub na potrzeby gospodarki mozliwos¢ wielokrotnego przyspieszenia proceséw obliczeniowych.
Pozwala to na prowadzenie skomplikowanych symulacji i analiz, takze na bardzo duzych zbiorach
danych, w znacznie krétszym czasie i zdecydowanie wiekszej skali, co jest obecnie kluczowe
w takich dziedzinach jak fizyka, chemia, biologia molekularna czy wytwarzanie nowych materia-
téw. Dzieki zasobom kwantowym i réwnolegtemu przetwarzaniu ogromnych ilosci danych super-
komputery wspomagaja tez rozwdj algorytméw Al i ML oraz odkrycia i innowacje w dziedzinie
big data.

W ofercie PLGrid znajduja sie wielkie moce obliczeniowe, zasoby chmurowe i dyskowe oraz dostep
do licznych pakietéw oprogramowania naukowego i ustug przechowywania danych na $wiatowym
poziomie. Dostep do tych zasobdw jest catkowicie bezptatny dla polskich naukowcéw i wszystkich
0s6b prowadzacych dziatalno$¢ naukowa, zwiazana z polska uczelnig lub osrodkiem naukowym,

w tym studentéw i doktorantéw.

Infrastruktura to nie tylko najnowoczesniejsze maszyny obliczeniowe w Europie, ale takze ludzie

— i ich ekspercka wiedza. Wspétpraca z PLGrid zapewnia wszechstronne wsparcie techniczne,
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zaréwno poprzez ciagly rozwoj dokumentacji, jak i codziennie doradzanie uzytkownikom PLGrid

przez ekspertéw w systemie Helpdesk. Prowadzone sa réwniez konsultacje i szkolenia informa-

tyczne.

Z mysla o zapewnieniu Uzytkownikom wygodnego i intuicyjnego korzystania z zasobéw, stwo-
rzony zostat Portal PLGrid (https://portal.plgrid.pl), zaprojektowany w oparciu o nowoczesne
technologie. Umozliwia on szybkie i bezpieczne wnioskowanie o granty obliczeniowe. Intuicyjny
i przyjazny interfejs utatwia nawigacje i korzystanie z naszych ustug, a najwyzsze standardy zabez-
pieczen chronig dane i prywatnos¢ Uzytkownikéw.

Codziennym wsparciem w obliczeniach jest réwniez nowa, ujednolicona, bardziej przejrzysta i na
biezaco aktualizowana dokumentacja — PLGrid Guide, dostepna pod adresem https://guide.plgrid.pl.
Dzieki jej prostej nawigacji znajda Panstwo potrzebne informacje jeszcze szybciej. Dla bardziej
zaawansowanych Uzytkownikéw przygotowano réwniez Kompendium wiedzy potrzebnej do
tworzenia bardziej wydajnych aplikacji, optymalnie wykorzystujace mozliwosci obliczeniowe na-

szych systeméw komputerowych (https://kompendium.plgrid.pl/).
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Przyktady zastosowan

Dostep do najnowszych technologii znaczaco podnosi jakos¢ i efektywnosé prowadzonych badar,
czego rezultatem jest blisko cztery tysiace publikacji powstatych z udziatem PLGrid. Wéréd nich
mozna znalez¢ szereg waznych i przetomowych prac z kluczowych obecnie dziedzin wiedzy,
w tym tematyki Al, medycyny czy projektéw majacych na celu przeciwdziatanie skutkom zmian

klimatycznych na Ziemi.

Sztuczna inteligencja

Nasi uzytkownicy prowadza liczne badania nad algorytmami sztucznej inteligencji i mozliwoscia
ich praktycznego wykorzystania. Przy wsparciu PLGrid powstaja modele jezykowe i prace z zakre-

su przetwarzania jezyka naturalnego.
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Moc obliczeniowa w nowoczesnej medycynie

Naukowcy w centrum medycyny obliczeniowej Sano (ACK Cyfronet AGH) uzywaja sztucznej in-
teligencji, zaawansowanych algorytméw bioinformatycznych i symulacji, aby wspierac lekarzy
w procesie diagnostycznym i leczniczym. Nowoczesne superkomputery umozliwiaja precyzyjne
dobranie leczenia najkorzystniejszego dla danego pacjenta i przyspieszaja opracowywanie no-

wych lekéw, szczepionek i procedur medycznych.
Pogoda i zmiany klimatu

Dzieki superkomputerom polscy naukowcy nie tylko udoskonalaja cyfrowe modele pogodowe
z mysla o bardziej precyzyjnych i sprawdzalnych prognozach pogody, ale i oceniaja globalne

zmiany klimatu, a takze prowadza badania majace na celu opracowanie metod ich tagodzenia.
Siegajac gwiazd

Wspdtczesne instrumenty uzywane w astronomii codziennie skanuja niebo, generujac przy tym
ogromne ilosci danych, liczone czesto w giga i terabajtach. Z drugiej strony modelowanie proce-
séw astrofizycznych wymaga duzych zasobéw i zaawansowanych metod obliczeniowych. Polscy
astronomowie z powodzeniem wykorzystuja PLGrid do zgtebiania tajemnic kosmosu.

Zyskaj nowe
mozliwosci dzieki
PLGrid

Dofaczenie do grona Uzytkownikéw
PLGrid umozliwia prowadzenie badan
na Swiatowym poziomie, z wykorzy-
staniem najnowoczesniejszych narze-
dzi informatycznych oraz ze wsparciem
zespotu ekspertéw. Zapraszamy na stro-

ne: https://www.plgrid.pl/.
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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 Akademickiej Miejskiej Sieci Komputerowej w Krakowie,
stale rozbudowuje i modernizuje sie¢, dostosowujac ja do potrzeb i oczekiwan uzytkownikow.
Aktualnie Cyfronet eksploatuje wtasng infrastrukture Swiattowodowa o tacznej dtugosci ponad
200 km. Swiatlowody MSK sa utozone w rejonie Starego Miasta, w okolicach kampusu AGH,
docieraja do Bronowic, Krowodrzy oraz do Czyzyn i Nowej Huty. Zrealizowane zostaty takze przy-
taczenia odlegtych instytutéw w Prokocimiu, w rejonie Borku Fateckiego, w Balicach oraz na terenie
1l Kampusu Uniwersytetu Jagiellorskiego w Pychowicach. Swiattowody sa uktadane w kanalizacji

wiasnej, w dzierzawionej kanalizacji teletechnicznej oraz napowietrznie.

Infrastruktura Swiattowodowa jest podstawa funkcjonowania Akademickiej Miejskiej Sieci Kompu-
terowej. ACK Cyfronet AGH dazy do tego, aby obejmowata ona jak najwieksza liczbe obiektow



MIEJSKA SIEC KOMPUTEROWA

uczelnianych i instytucji badawczych. Jednoczesnie, z uwa-

gi na stale rosnaca role nowoczesnych srodkéw tacznosci,
w codziennej pracy bardzo waznym jest, aby infrastruktura
Swiattowodowa, oprécz duzej przepustowosci, zapewniata
réwniez bezpieczng komunikacje, uzyskiwana w praktyce
poprzez wykorzystanie faczy zapasowych pozwalajacych
zachowac ciaglos¢ dziatania w sytuacjach zerwania tras

podstawowych.

W warstwie rdzeniowej zastosowano nowoczesne prze-
taczniki wyposazone w interfejsy 1 10 Gb Ethernet. Zapo-
czatkowano stopniowe doposazanie kluczowych przetacz-
nikéw w interfejsy 100 Gb oraz dosprzetowiono podsie¢
w dwa przefaczniki posiadajace 8 interfejsow 100 Cb i 16
interfejséw 10 Gb. Wszystkie urzadzenia warstwy rdzenio-
wej sa pofaczone przynajmniej z dwoma (w niektérych
przypadkach z trzema) sasiednimi, co pozwala automatycz-
nie przetaczy¢ ruch w przypadku awarii jednego z urzadzen
lub awarii linii $wiattowodowej. Warstwe dystrybucyjna sie-
ci oparto o przelaczniki, z ktérych kazdy jest wyposazony
w dwa interfejsy 1 Gb Ethernet (przytaczenie do warstwy rdze-
niowej) oraz szereg interfejsow Ethernet typu 10/100/1000
Mbps stuzacych do przytaczania uzytkownikéw.

Akademicka Miejska Sie¢ Komputerowa w Krakowie jest
waznym weztem akademickiej sieci PIONIER (Polski In-
ternet Optyczny) — ogdlnopolskiej szerokopasmowe;j sieci
optycznej stanowiacej istotna baze dla badan naukowych
i prac rozwojowych w Polsce. Sie¢ akademicka PIONIER
jest potaczona z Krakowa w kierunku Warszawy, Katowic,
Bielska-Biatej i Rzeszowa faczami o przepustowosci 2x10
Gbps. tacznos¢ pomiedzy Centrami Komputeréw Duzej
Mocy w Polsce (Gdansk, Krakéw, Poznan, Warszawa i Wro-
ctaw) realizowana jest z przepustowoscia 2x100 Gbps. Za
posrednictwem sieci PIONIER realizowana jest komuni-
kacja z wieloma osrodkami krajowymi oraz zagraniczny-
mi. tacznos$¢ zagraniczna odbywa sie poprzez europejska
naukowa sie¢ GEANT o przepustowosci 100 Gbps. Oprécz
gléwnego potaczenia do sieci GEANT, realizowane jest po-

taczenie rezerwowe.
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Ustugi sieciowe dedykowane uzytkownikom

Akademickie Centrum Kompute-
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

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 Swiata nauki, prezentuja informacje dotycza-

ce kultury 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 Akademickiej Miejskiej 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

Akademickiej Miejskiej 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 2023)
net.p) umozliwiajacy wymiane plikéw ; ;
B R Liczba wystanych i odebranych ~ 19 000 000
i ich synchronizacje; dzieki dedykowa- wiadomosci e-mail
likaci 6 by réwnies uzv- . . .
nym aplikacjom méze yC rOWf"eZ uzy Liczba sesji nawiazanych < 54 000 000
wany na urzadzeniach przenosnych. Z serwerem pocztowym
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Portale i aplikacje mobilne

Centrum nie ogranicza swojej dziatalnosci jedynie do obszaréw powiazanych z nauka,
ale przyczynia sie takze do rozwoju spoteczenstwa informacyjnego. Serwer WWW
w ACK Cyfronet AGH petni funkcje wezta internetowego dla catej krakowskiej spo-
tecznosci naukowej. Centrum wciaz ulepsza i rozbudowuje swéj portal internetowy,
ktory na przestrzeni ostatnich lat zyskat duza popularnos¢. Strona www.cyfronet.pl jest
w petni dostosowana do przegladania informacji na urzadzeniach mobilnych.

Wazna dla Centrum jest wspotpra-
ca z Urzedem Miasta. Umowa po-
miedzy Gming Krakéw i Cyfrone-
tem, dotyczaca promocji miasta,
zaowocowata stworzeniem portalu
internetowego, ktéry oprécz prezentowania informacji naukowych zapo-
znaje czytelnikow z kultura, zabytkami, turystyka, transportem lokalnym

i wieloma innymi aspektami zycia w Krakowie.

We wspodtpracy z Urzedem Miasta Krakowa zostat przygotowany i urucho-
miony Biuletyn Informacji Publicznej dla regionu krakowskiego. Na porta-
lu publikowane sa Biuletyny Informacji Publicznej Urzedu Miasta Krakowa

i kilkuset miejskich instytucji, bibliotek, szkét, przedszkoli, itp.

Od wielu lat ACK Cyfronet AGH aktywnie wspétpracuje przy two-
rzeniu oficjalnego serwisu internetowego miasta Krakowa, ktory
funkcjonuje jako Miejska Platforma Internetowa ,Magiczny Krakow”
(MPI). W MPI udostepnianych jest ponad 40 portali tematycznych,
w tym gtéwny portal miejski, dostepny pod adresem www.krakow.pl.

Wspdtpraca z Urzedem Miasta wcho-

dzi réwniez w obszar urzadzen mobil-

nych — Cyfronet opracowat m.in. mo-

bilna aplikacje Krakow.pl, ktéra moze

by¢ wykorzystana jako przewodnik

miasta Krakowa i zrédto waznych in-

formacji, takich jak numery telefonéw, lokalizacje punktéw informacyjnych, konsulatéw lub
aptek. Aplikacja Krakéw.pl jest dostepna w kilku wersjach jezykowych.

Portale MPI i aplikacja internetowa Krakéw.pl byty wielokrotnie nagradzane i nominowane, np.
do World Summit Award jako najlepszy serwis e-administracji w Polsce. Mobilna wersja por-
talu zostata natomiast nagrodzona podczas konferencji Mobile Trends jako najlepsza mobilna

strona miejska w Polsce.
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Ustugi IT

ACK Cyfronet AGH dysponuje dojrzata i unikatowa infrastruktura obliczeniowa dostepna dla polskich naukowcéw. Jest ona
oparta na kilku filarach, rozbudowanych o szereg ustug oraz rozwiazan 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 Przechowywanie danych
Superkomputery Helios, 150 PB przestrzeni dyskowej

Athena, Ares i Prometheus
dostarczaja blisko
50 PFlops mocy

i 120 PB zasobdéw tasmowych
na dane wraz z szybkim
systemem plikéw Lustre
obliczeniowe;j. e o
umozliwia analize i
przechowywanie wielkich

zbioréw danych.

Profesjonalne rozwiazania IT Centrum danych

Cyfronet udostepnia szereg Trzy Centra Danych to petna
zaawansowanych narzedzi gwarancja bezpieczenstwa
umozliwiajacych fatwy dostep do w zakresie udostepniania
rozproszonych zbioréw danych oraz i utrzymania infrastruktury IT
zasobéw obliczeniowych, ich analize, przez caty rok, 24 godziny
wizualizacje oraz udostepnianie. na dobe, przez 7 dni w tygodniu.
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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
r6zne wymagania oraz sposoby pracy, zatem potrzebuja réznego typu dostepu do komputeréw oraz innych zasobéw in-
frastruktury IT. Odpowiadajac na potrzeby uzytkownikéw, Cyfronet udostepnia szereg zaawansowanych platform informa-
tycznych i dedykowanych 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 udostep-
niamy zbiér narzedzi, ktéry umozliwia bada-
czom wykonywanie ztozonych eksperymentéw
o wielkiej skali oraz efektywne i tatwe zarza-
dzanie ich rezultatami. Efektywnos$¢ obliczen
i analiz oraz bezpieczenstwo analizowanych
danych sa gwarantowane poprzez odpowiedni
dobdr rozwiazan IT rozwijanych oraz konfigu-
rowanych przez doswiadczonych programi-
stow zatrudnionych w Cyfronecie. Wszystkie
narzedzia, ustugi oraz serwisy sa udostepniane
w ramach infrastruktury PLGrid, co pozwala pol-
skim naukowcom i ich zagranicznym wspétpra-
cownikom na dostep do zasobéw oraz danych

w najbardziej dla nich wygodny sposéb.

W Centrum oferujemy m.in. zaawansowane narzedzia i interfejsy graficzne umozliwiajace budowe dedykowanych srodowisk
do prowadzenia badan naukowych, przeprowadzanie wirtualnych eksperymentéw, budowe portali webaplikacji, wizualiza-
cje wynikoéw obliczen, uruchamianie ztozonych scenariuszy obliczeniowych, jak réwniez wspierajace jednolity i efektywny
dostep do danych. Wszystkie te ustugi sa waznym wsparciem dla oséb prowadzacych badania naukowe, wptywaja bowiem
na usprawnienie i, tam gdzie to mozliwe, zautomatyzowanie pracy grup badawczych, co znacznie przyspiesza uzyskanie

wynikéw badan naukowych. 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 réwniez wsparcie w prowadzeniu badari 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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Onedata jest globalnie skalowalnym systemem zarzadzania

danymi, ktéry pozwala na przezroczysty dostep do

danych przechowywanych w rozproszonych systemach

sktadowania danych. Onedata nadaje sie 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.

Onedata pozwala na budowanie federacji zaufanych uzytkownikéw oraz dostawcow
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 certyfikatéw.

Zalety dla uzytkownikéw

e Zunifikowany dostep do danych rozproszonych pomiedzy dostawcéw 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 by¢
rozproszone pomiedzy dostawcow przestrzeni dyskowej i dostepne dla uzytkownikéw
z przegladarki WWW lub poprzez protokét POSIX.

e fLatwy 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 uprawnien do nich.
e Funkcjonalno$¢ publikowania i dostepu do danych otwartych oraz mozliwos¢ tatwej
rejestracji identyfikatoréw typu DOI dla zbioréw danych.
Zalety dla administratorow
e Latwosc instalacji i konfiguracji poprzez kontenery Docker i klientéw powtoki.
e Uproszczony mechanizm przy zachowaniu petnej kontroli administratoréw w oparciu
o system tokendw.
e Ztozony 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 twércow aplikacji
e latwa integracja z systemem poprzez interfejsy REST i CDMI.
e Elastyczna autentykacja i autoryzacja dostepna w oparciu 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.

Uzytkownicy Onedata

Onedata uruchomiono oraz testowano w ramach kilku infrastruktur europejskich, w tym w projek-
tach: PLGrid, INDIGO-DataCloud, EGI DataHub, Open Nebula Science Cloud oraz Human Brain
Project. W projekcie HBP Onedata wykazato mozliwo$¢ dostarczenia systemu zarzadzania dany-
mi pozwalajacemu na spetnienie wymagan przepustowosci dla aplikacji wizualizacji przekrojéw

mozgu w czasie rzeczywistym.

Wiecej informacji mozna znalez¢ pod adresem https://onedata.org.
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Model Execution Environment

Model Execution Environment (MEE) to stos technologiczny umozliwiajacy wykonywanie strumie-
ni zadan 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.

Strumienie, kroki i modele obliczeniowe

W ramach MEE zadania obliczeniowe przyjmuja forme tzw. strumieni (pipelines), tj. zbioréw ob-
liczen, z ktérych kazde nosi nazwe kroku (step), gdzie rezultaty kazdego kroku stanowia dane
wejsciowe dla kolejnych krokow. MEE udostepnia szeroka game narzedzi pozwalajacych uzytkow-
nikom na projektowanie krokéw, zestawianie ich w strumienie zadan 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 Git. 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 wej-
Sciowe. Przed uruchomieniem strumienia zadar uzytkownik jest w stanie wybrac konkretna wersje
modelu (dzieki mechanizmom wersjonowania udostepnianym przez Git), co z kolei umozliwia

Sledzenie rezultatéw oraz gwarantuje powtarzalnos¢ obliczen.

Strumienie moga by¢ uruchamiane w trybie automatycznym lub recznym. Strumien automatyczny
jest wykonywany w catosci, od poczatku do korica, natomiast w strumieniach recznych po kazdym

kroku nastepuje przerwa, zas uzytkownik musi recznie zleci¢ wykonanie kolejnego kroku. Mecha-
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nizm ten umozliwia weryfikacje rezultatéw posrednich i pozwala np. na zaoszczedzenie zasobow

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 zwigzanymi z nimi danymi naukowymi, tak aby kazdy model operowat na wtasci-
wych danych i by istniata mozliwos¢ pobrania rezultatow z infrastruktury HPC. W tym celu MEE
udostepnia zestaw interfejséw zarzadzania danymi — uzytkownicy moga przesyta¢ dane wejsciowe
i pobierac rezultaty. Platforma zarzadza komunikacja z zasobami storage’owymi HPC, umozliwia-
jac automatyczne wprowadzanie danych wejsciowych i pobieranie wynikéw. Opisywana funkcjo-

nalno$¢ obejmuje réwniez dedykowane elementy interfejsu uzytkownika.

Bezpieczenstwo

Platforma MEE jest zintegrowana z mechanizmami uwierzytelniania i bezpieczenstwa infrastruk-
tury PLGrid. Uzytkownicy posiadajacy konta w infrastrukturze PLGrid moga uzyskiwac¢ dostep do
MEE za ich posrednictwem oraz zleca¢ obliczenia w ramach swoich przydziatéw. Kazde oblicze-
nie wykonywane jest w ramach konkretnego grantu badawczego, ktéry moze zosta¢ skonfiguro-

wany w ramach platformy.

Organizacje

MEE udostepnia poszczegdlnym zespotom badawczym wyodrebnione $rodowiska pracy. Kazda or-
ganizacja posiada unikalny URL dostepowy i moze definiowac wiasne strumienie oraz kroki, a takze
zarzadza¢ wihasnymi danymi badawczymi. MEE dba o rozgraniczenie organizacji — kazda z nich
mozna zarzadza¢ w autonomiczny sposéb, umozliwiajac dostep wybranym grupom uzytkownikow.

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 zespotow powstajacych na
zasadzie ad hoc i dysponujacych wyodrebnionymi organizacjami w ramach MEE. Platforma MEE
zostata uzyta réwniez jako prototypowa implementacja platformy symulacyjnej wirtualnego blizniaka
tworzonej w ramach europejskiej mapy drogowej przygotowywanej przez projekt EDITH.

https://mee.cyfronet.pl
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Proste narzedzie zarzadzania plikami
na klastrze obliczeniowym

Ustuga PLG-Data pozwala, za posrednictwem przegladarki WWW, zarzadza¢ swoimi
zbiorami danych, zgromadzonymi na zasobach dyskowych infrastruktury PLGrid. Dzieki
niej mozna oglada¢, pobiera¢, dodawac i usuwac pliki oraz foldery. Utatwia takze zarza-
dzanie prawami dostepu dla innych oséb, cztonkéw zespotu badawczego lub wspétpra-
cownikéw spoza tej grupy. Obecnie posiada wsparcie dla superkomputeréw Ares i Athena,
a w przysztosci mozliwe bedzie rozszerzenie dostepnosci na inne superkomputery.

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

e pobieranie plikéw z klastra na dysk lokalny,

e 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 zespotow, 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 przekazac ich lokalizacje innej osobie, np. poprzez wklejenie wprost treci 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 potaczenia kompute-
ra uzytkownika z portalem PLG-Data) oraz protokotem GridFTP — pomiedzy portalem ustugi oraz
klastrem obliczeniowym. Zastosowanie tych technik pozwala uzytkownikom korzystac 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. Ustuga jest dostepna w pol-
skiej i angielskiej wersji jezykowej, posiada takze rozbudowany interfejs programistyczny (API), kt6ry
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-

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;.

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.

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 li P . . . . 2
, 4 iczen, jesli sa one rozproszone pomiedzy wezty obliczeniowe. Wiele programéw do

w otoczeniu rozpuszczonej
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 osSmiu czgsteczek 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.

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

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
API dla silnikéw bazujacych na TensorFlow, Microsoft Cognitive Toolkit, Theano
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,
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 jaki§ 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 ogdlnego przezna-
czenia. Dobrymi przykfadami 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 pél 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/MIPR0O.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 cze$¢ procesu projektowania
i budowy niemal wszystkiego — od czesci samochodowych po budynki. Dzieki symulacjom
komputerowym inzynierowie moga dokonywaé oceny wytrzymatosciowej elementéw
maszyn i konstrukcji, wykonywac liniowe i nieliniowe analizy strukturalne z uwzglednieniem
odksztatcen, zjawisk kontaktowych, plastycznosci, hipersprezystosci, itp. Istotne miejsce
w dziedzinie nauk Scistych zajmuja réwniez symulacje dotyczace: spalania, turbulencji,
przeptywéw wielofazowych, reakcji chemicznych, radiacji i mechaniki ptynow.

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 spektralng, lepkosprezystos¢, drgania wiasne, statyke i dynamike.

ABAQUS znajduje szerokie zastosowanie w przemysle, a wykonywanie obliczen opiera sie o metode
elementéw skonczonych. 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 urzadzer 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
rozwiazanie posiadajace mozliwo$¢ symulacji produkcji i testowania wytworzonego produktu
w celu wykrycia zniszczen, uszkodzen, awarii oraz propagacji peknie¢. Wszystko to mozna potaczy¢

z mozliwa analiza termiczna, elektryczna, magnetyczna i strukturalna.

OPERA jest oprogramowaniem uzywajacym metody elementéw skornczonych do projektowania
i optymalizacji urzadzen elektromagnetycznych, zaréwno w dwéch jak i trzech wymiarach. Pozwala
na wyszukiwanie rozwiazan numerycznych dla probleméw z wielu dziedzin nauki: elektrostatyki,
magnetostatyki, elektromagnetyzmu. Oprogramowanie umozliwia projektowanie réznych urzadzen
elektrycznych: transformatoréw, silnikow, przetacznikéw, skaneréw MRI i lamp rentgenowskich. To
potezne narzedzie do wirtualnego prototypowania, dzieki ktéremu proces projektowania trwa o wiele
krocej.
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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 dziatéw matematyki.
Wykonywanie dziatari takich jak catkowanie, r6zniczkowanie, 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-
cjonalnosci sa bardzo istotne, poniewaz w pracy naukowcéw kluczowe
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 $rodowiska

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,

dedykowana do prowadzenia obliczen réwnolegtych ze zdefiniowana

doktadnoscia, do obliczert 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 stép
Stosuje sie go m.in. do upraszczania wyrazeri i doktadnej reprezentacji wielkosci 270V 910 sp6tki KGHM (polska spofka gietdowa)
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 rowniez 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.
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Intensywnie rozwijajace sie badania naukowe wymagaja coraz bardziej zaawansowanych na-
rzedzi. Wérdd nich ogromna role petnia narzedzia informatyczne, wspomagajace prowadzenie
efektywnych badan od momentu ich projektowania, az po opracowywanie wynikéw. Cyfronet,
poprzez $ledzenie najnowszych rozwiazan i tworzenie wiasnych opracowan, stara sie wy-
petnia¢ wazny obszar swojej misji wsparcia nauki. Na te potrzeby powstaty specjalistyczne

laboratoria.
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Laboratorium
Obliczen Kwantowych

Laboratorium powstato w celu prowadzenia prac
badawczych w zakresie wykorzystania komputerow
kwantowych w obliczeniach i wsparcia obliczen kla-
sycznych akceleratorami kwantowymi.

Jednym z kluczowych zadan jest Sledzenie rozwoju
technologii obliczert kwantowych oraz dostepnych
platform akceleratoréw kwantowych celem ich wy-
korzystania w dedykowanych ustugach ACK Cyfro-
net AGH. Wspdtpracujemy z innymi podmiotami badawczymi i partnerami przemystowymi, za-

réwno jako konsorcjanci wspélnych inicjatyw, jak i realizujac prace zlecone.

W oparciu o wtasne kompetencje oraz wymiane wiedzy eksperckiej z siecia partneréw, nasz ze-
spot pracuje nad rozwigzaniem probleméw stojacych na drodze do szerszego i bardziej efektyw-

nego wykorzystania akceleratoréw kwantowych w obliczeniach na rzecz nauki i gospodarki.

Dziatamy réwniez na rzecz popularyzacji obliczen wykorzystujacych akceleratory kwantowe oraz
merytorycznego wsparcia uzytkownikéw. W tym zakresie przygotowujemy niezbedna dokumenta-
cje i materiaty, prowadzimy szkolenia oraz publikujemy wyniki prowadzonych prac badawczych.

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

Laboratorium Metod
Informatycznych
w Medycynie

Giéwne zadania Laboratorium skupiaja sie w dwéch
sferach. Pierwsza z nich jest dziatalno$¢ 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 péZniejsza eksploatacje dedykowanych aplikacji i platform dla zastosowan w medycynie.
Ten zakres obejmuje réwniez monitorowanie stanu bezpieczeristwa opracowywanego oprogramo-

wania oraz mechanizméw sktadowania i przetwarzania danych.
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Dzieki kompleksowemu ujeciu proceséw: od rozpoznania problemu badawczego, poprzez anali-

ze potrzeb uzytkownikéw, az po ostateczne wdrozenie, Laboratorium skutecznie realizuje swoja

misje wsparcia srodowiska naukowego i medycznego. W ramach upowszechniania wiedzy eks-

perckiej, cztonkowie Zespotu publikuja wyniki badan w czasopismach naukowych, biora udziat

w przygotowywaniu materiatéw informacyjnych i prowadza konsultacje dla uzytkownikéw.

Pracownicy Laboratorium nawiazuja wspétprace z renomowanymi krajowymi i zagranicznymi insty-

tutami badawczymi i osrodkami informatyki medycznej. Efektami sa m.in. trwajace oraz juz zrealizo-

wane projekty z istotnym udziatem cztonkéw Zespotu:

Sano: Centrum Doskonatosci Nowych Metod Diagnostyki Obliczeniowej i Spersonalizo-
wanej Terapii,

PRIMAGE: Wykorzystanie metod symulacji komputerowej i analizy obrazéw w spersona-
lizowanej diagnostyce raka,

Virolab: A Virtual Laboratory for Decision Support in Viral Disease Treatment,

Gliomed: Diagnostyka glejakéw na podstawie wolnokrazacego DNA guza,

Eurvalve: Wspomaganie spersonalizowanej terapii dla przypadkéw choroby zastawek
serca (Personalised Decision Support for Heart Valve Disease),

CECM: Centrum Doskonatosci Nowych Metod Diagnostyki Obliczeniowej i Spersonali-

zowanej Terapii (A Centre for New Methods in Computational Diagnostics and Persona-
lised Therapy).

Woczesniejsza dziatalno$¢ obecnego zespotu Laboratorium jest przedstawiona szczegdtowo 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 r6znych
dziedzinach nauki. Laboratorium tworza specjalici
w zakresie architektur oprogramowania, programo-
wania Front-end i Back-end, projektowania interfej-
séw uzytkownika i user experience, DevOps, testo-
wania, analityki wymagan. Kierunkami specjalizacji
zespotu sa przede wszystkim:
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e  opracowywanie nowatorskich metod pozyskiwania wiedzy z dostepnych danych,

e rozwdj technologii wspierajacych przetwarzanie danych otwartych,
e integracja systemow przetwarzania danych i wiedzy z istniejagcymi repozytoriami i e-infra-
strukturami.

Laboratorium nawigzuje wspdtprace z renomowanymi jednostkami naukowymi i badawczymi

w ramach polskich i miedzynarodowych projektéw. Efektami wspétpracy sa miedzy innymi:

e Budowa Portalu Sat4Envi (https://dane.sat4envi.imgw.pl), udostepniajacego dane sate-
litarne z programu Copernicus. Portal umozliwia wyszukiwanie, ogladanie, zamawianie
i pobieranie danych satelitarnych oraz ich produktéw pochodnych z poziomu przegla-
darki internetowej.

e  Opracowanie i utrzymanie Portalu EOSC (https://eosc-portal.eu/) w ramach serii pro-
jektéw zwiazanych z European Open Science Cloud (EOSC). Portal zapewnia dostep do
zasobow wielu europejskich e-infrastruktur i infrastruktur badawczych za pomoca zuni-
fikowanego systemu uwierzytelniania uzytkownika. Dziatania EOSC skupiaja sie wokadt
realizacji paradygmatu Open Science (otwartej nauki).

W 2022 roku z LPD wyodrebniono Laboratorium Interdyscyplinarnych Obliczert Naukowych.

Kontakt: Roksana Wilk, r.wilk [at] cyfronet.pl

Laboratorium
Interdyscyplinarnych
Obliczen Naukowych

Laboratorium Interdyscyplinarnych Obliczen Na-

ukowych (LION) prowadzi prace badawcze i roz-

wojowe dotyczace proceséw prowadzenia i wspo-

magania obliczen naukowych oraz organizacji

danych naukowych. Tworzone przez pracow-

nikéw Laboratorium portale Science Gateways

stwarzaja mozliwos¢ nawigzywania wspdtpracy z podmiotami zewnetrznymi — polskimi
i zagranicznymi.

Zadania LION ukierunkowane sg takze na:

e realizacje grantow naukowych i zlecer przemystowych,
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e wykorzystywanie wiedzy eksperckiej do rozwiazywania probleméw wymagajacych uzy-
cia réznych zasobéw obliczeniowych, np. technologii uczenia maszynowego,

e popularyzacje obliczen wykorzystujacych narzedzia tworzone przez Laboratorium wsréd
uzytkownikéw,

e wsparcie merytoryczne uzytkownikéw, m.in. poprzez monitorowanie potrzeb, opraco-

wanie dokumentacji, prowadzenie szkolen.

Zesp6t LION, wspottworzac wczesniej Laboratorium Przetwarzania Danych, opracowat au-
torskie Srodowisko programistyczne InSilicoLab, obejmujace zestaw zaawansowanych narze-
dzi i bibliotek programistycznych pozwalajacych na budowe i rozwéj dedykowanych portali
naukowych. Portale bazujace na InSilicoLab sg zaprojektowane w taki sposéb, aby gromadzic¢
w jednym miejscu cato$¢ narzedzi, ktérych badacze potrzebuja dla obliczen in silico. Zaletami
sa przede wszystkim:

e tatwe uruchamianie nawet skomplikowanych, dtugich i wymagajacych wielu obliczen,
eksperymentéw uzytkownika,

e mozliwos¢ wygodnego opisu, kategoryzacji i wyszukiwania danych wejsciowych lub wy-
nikowych.

Technologie InSilicoLab wyréznia dazenie do jak najwiekszej uzytecznosci budowanych za po-
moca Srodowiska narzedzi. Ta sfera obejmuje zaréwno uzytecznos$¢ dla rozwiazywania pro-
bleméw naukowych w danej dziedzinie, jak réwniez przyjaznos¢ portalu dla jego koricowego
odbiorcy.

Efektami wspotpracy LIONu z renomowanymi jednostkami naukowymi i badawczymi w ramach
polskich i miedzynarodowych projektéw jest miedzy innymi rozwdéj EPISODES Platform (https://
tcs.ah-epos.eu/) w ramach serii projektéw zwigzanych z European Plate Observing System - EPOS
(https://www.epos-eu.org/). Portal oraz zorganizowane wokdt niego narzedzia sa 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 eksplo-
atacja chmury dla nauki, a takze narzedzi stuzacych
efektywnemu korzystaniu z niej. Zespét opraco-
wuje kompleksowe Srodowiska dostepu do rozpro-
szonych danych, uwzgledniajace zaréwno kwestie
bezpiecznego sktadowania i przetwarzania danych
w chmurze, jak i wygodne interfejsy dostepowe (portale, aplikacje) dla uzytkownika koricowego.

Majac na uwadze dynamiczny rozwdj nowych technologii przetwarzania i sktadowania danych
w chmurze, Laboratorium w trybie ciagtym prowadzi prace badawcze i publikuje wyniki. Korzysta-
jac z wiedzy eksperckiej zespotu, aktywnie wspiera inicjatywy naukowe, w tym miedzynarodowe

projekty i e-infrastruktury.

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

w wydajny sposéb z dowolnego urzadzenia.

Onedata jest aktualnie uruchomione w ramach kilku infrastruktur europejskich, w tym w pro-
jektach: PLGrid, INDIGO-DataCloud, EGI Data Hub oraz Human Brain Project. W projekcie
HBP Onedata wykazato mozliwo$¢ dostarczenia systemu zarzadzania danymi pozwalajacemu
na spetnienie wymagan przepustowosci dla aplikacji wizualizacji przekrojéw mézgu w czasie

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

Kontakt: tukasz Dutka, l.dutka [at] cyfronet.pl
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ACK Cyfronet AGH na Szczycie
Cyfrowym IGF Polska we Wroctawiu

4 pazdziernika 2023 r. przedstawiciele Cyfronetu AGH wystapili w czasie
Internet Governance Forum Polska, gdzie wygtosili prezentacje ,Super-
komputery nie tylko dla nauki — mozliwosci i dostep”. Prezentacja i na-
stepujaca po niej dyskusja obejmowata zastosowania superkomputeréw
i powiazanych z nimi technologii — sztucznej inteligencji, wielkoska-
lowego przetwarzania danych i komputerow kwantowych — na rzecz
rozwoju nauki, usprawniania funkcjonowania administracji publicznej

i wspierania rozwoju przemystu.

Ponadto zaprezentowana zostata oferta Narodowego Centrum Kompe-
tencji HPC (EuroCC Polska) i infrastruktury PLGrid w zakresie dostepu do
polskich zasobéw superkomputerowych, szkolen i wsparcia uzytkowni-

kow.

Narodowe Centrum Kompetencji HPC jest koordynowanym przez ACK
Cyfronet AGH osrodkiem eksperckim, a zarazem punktem kontaktowym,
ktéry umozliwia uzytkownikom korzystanie z polskiej i europejskiej in-
frastruktury superkomputerowe;j.
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Zespot projektu EuroHPC PL laureatem Polskie;
Nagrody Inteligentnego Rozwoju 2023

20 pazdziernika 2023 r. w czasie Forum Inteligentnego Rozwoju 2023
w Uniejowie ogtoszono laureatéw Polskiej Nagrody Inteligentnego
Rozwoju. W kategorii ,Projekt Przysztosci” nagroda uhonorowano ko-
ordynowany przez Cyfronet AGH projekt ,Narodowa Infrastruktura Su-
perkomputerowa dla EuroHPC — EuroHPC PL”. Nagrode przyznano ,za
dotychczasowe wyniki przedsiewzie¢, mogace skutkowac pozytywnym
wptywem na rozwdj spoteczno-gospodarczy, a takze otwarte podejscie
do promogji i komunikacji ze spoteczenstwem, w celu przedstawiania

wagi korzysci wynikajacych z realizowanego rozwiazania.”

W imieniu projektu nagrode odebrat Marek Magrys — 6wczesny Za-
stepca Dyrektora ACK Cyfronet AGH ds. Komputeréw Duzej Mocy
i koordynator infrastruktury EuroHPC PL. W wydarzeniu wziat takze
udziat Henryk Baniowski, Zastepca Dyrektora ACK Cyfronet AGH
ds. Cyberbezpieczenstwa i Innowacyjnej Gospodarki.

Gala rozdania nagréd koriczyta dwudniowe Forum Inteligentnego Rozwoju, w czasie ktérego
przedstawiciele ACK Cyfronet AGH promowali dokonania projektu EuroHPC PL oraz mozliwosci
skorzystania z nich przez przedstawicieli nauki i innowacyjnej gospodarki.

W czasie wydarzenia, podczas konferencji ,Cyfrowa transformacja i inteligentna automatyzacja
z wykorzystaniem analityki i sztucznej inteligencji” Marek Magry$ wyglosit prezentacje pt.: ,Na-
rodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC — EuroHPC PL” a nastepnie uczestniczyt
w panelu dyskusyjnym.

— Wyréznienie Nagroda Inteligentnego
Rozwoju pokazuje, ze rozwdj polskiej
infrastruktury obliczeniowej jest klu-
czowy dla dalszego rozwoju i wsparcia
innowacyjnosci catego kraju — moéwit
Marek Magry$ po wydarzeniu. — Ser-
decznie dziekuje wszystkim, ktérzy
realizujg i wspieraja dziatania na rzecz
Narodowej Infrastruktury Superkom-
puterowej dla EuroHPC — EuroHPC PL,
w szczegolnosci zespotom Cyfronetu
oraz partnerow projektu.
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Dzien Otwarty 2023

Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH corocznie organizuje Dzien Otwarty dla $rodowiska naukowego Krakowa
i Matopolski.

Program wydarzenia obejmuje:

e prezentacje dziatalnosci Cyfronetu i informacje o zasobach sprzetowych, oprogramowaniu i prowadzonych projektach,

e przedstawienie najnowszych kierunkéow rozwoju architektur komputerowych i sieciowych, w tym réwniez zasobow
pozwalajacych na wykonywanie obliczer kwantowych,

e wystapienia dotyczace mozliwosci obliczeniowych superkomputeréw i ich zastosowania do analizy wynikéw badar,
symulacji, wizualizacji i rownolegtej analizy ogromnych zbioréw danych (big data), w tym na potrzeby sztucznej inteli-
gencji,

e rozstrzygniecie konkursu na najlepsza prace doktorska zrealizowana w oparciu o zasoby obliczeniowe ACK Cyfronet AGH
i prezentacje laureatéw.

Uczestnicy Dnia Otwartego maja okazje bezposredniego zapoznania sie z unikatowymi ustugami Cyfronetu i mozliwoscia ich

zastosowania w badaniach na rzecz synergii nauki i gospodarki.
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Konferencja projektu EuroHPC PL

W dniach 7-8 grudnia 2023,
w  Auditorium  Maximum U]
w Krakowie, zostata zorganizowa-
na konferencja podsumowujaca
projekt ,Narodowa Infrastruktura
Superkomputerowa dla EuroHPC
- EuroHPC PL”, realizowany w la-
tach 2021-2023. Dwudniowy pro-
gram konferencji obejmowat:

e przedstawienie osiagnie¢ wy-
pracowanych w ramach kaz-
dego zadania oraz ogélnych
osiagniec projektu,

e prezentacje zasobow sprzeto-
wych (superkomputery i akce-
leratory) oraz niematerialnych

(procedury, oprogramowa-
nie) wytworzonych w pro-
jekcie,

e prezentacje zasobéw kwan-
towych udostepnionych
dzieki projektowi,

e przedstawienie infrastruktu-
ry LUMI i LUMI-Q oraz ich
integracji z infrastruktura Eu-
roHPC PL.

W konferencji wzieto udziat 130
0s6b.
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Konferencja Uzytkownikéw Komputerow
Duzej Mocy (KU KDM) 2024

Podstawowym zatozeniem konferencji KU KDM byto zainicjowanie corocznych spotkan nauko-
wych gromadzacych uzytkownikéw, ktérzy wykonuja obliczenia z wykorzystaniem komputeréow
duzej mocy i oprogramowania, udostepnianych przez ACK Cyfronet AGH.

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. Konferencje
uswietnity wyktady zaproszonych gosci — Norberta Attiga
z Julich Supercomputing Centre i Jaapa A. Kaandorpa
z University of Amsterdam. Pierwsza edycja konferenc;ji
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 algo-
rytmach w informatyce, narzedziach i technikach w syste-
mach duzej mocy obliczeniowej, zastosowaniach infor-
matyki w dydaktyce oraz bazach danych. Jednakze jej gtéownym celem jest mozliwos¢ prezentacji
osiagnie¢ naukowych szerokiemu gronu badaczy z réznych dziedzin. Jest to réwniez okazja do
przyblizenia uzytkownikom samego Centrum oraz jego zasobéw, w tym infrastruktury PLGrid.

Uzytkownicy, ktérzy na co dzien prowadza badania
z wykorzystaniem zasobow Cyfronetu, uzyskuja mozli-
wos¢ przedstawienia roli tych zasoboéw, 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 dziatarn zmie-
rzajacych do dostosowania infrastruktury obliczenio-
wej do potrzeb wymagajacych Srodowisk naukowych.
Atmosfera sprzyja rowniez wymianie doswiadczer po-
miedzy naukowcami reprezentujacymi te same lub réz-
ne dyscypliny oraz zapoznaniu si¢ z nowymi technologiami oraz ustugami wdrazanymi przez

Centrum.
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Do waznych czesci konferencji naleza spotkania z dostawcami sprzetu i oprogramowania dla Cy-
fronetu, a takze dyskusja panelowa na temat efektywnego wykorzystania tych zasobéw. Ta ostatnia
cieszy sie zawsze bardzo duzym zainteresowaniem uzytkownikéw — naukowcoéw, ktérzy moga
wtedy uzyskac¢ informacje o nowosciach w infrastrukturze obliczeniowej Centrum, a takze bez-
posrednio poinformowac ekspertéw z Cyfronetu o problemach, jakie napotkali w trakcie pracy
7 ta infrastruktura.

Artykuty naukowe opracowane na podstawie naj-
lepszych prezentacji konferencyjnych sa publi-
kowane w jednym z dwéch znanych czasopism
naukowych z dziedziny IT: Computing and Infor-
matics (CAl) (http://www.cai.sk) lub Computer
Science (CSCI) (www.csci.agh.edu.pl).

https.//www.cyfronet.pl/kukdm24
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Polska Konferencja Open Science 2024

W dniach 10-12 kwietnia 2024 r. zostata zorganizowana w Kra-
kowie Polska Konferencja Open Science 2024. Konferencja ta
jest jedynym wydarzeniem w Polsce posSwieconym zagadnie-
niom zwigzanym z ré6znymi aspektami Otwartej Nauki, zrzesza-
jacymi wszystkich interesariuszy powiazanych z gromadzeniem,
udostepnianiem i zarzadzaniem danymi badawczymi, tworze-
niem repozytoridéw i infrastruktur naukowych, rozwojem inicja-
tyw zwiazanych z EOSC, udostepnianiem publikacji, artykutéw
i monografii w otwartym dostepie, a takze kwestiom zwigzanym

z otwartoscia w kontekscie ewaluacji naukowe;j.

Jest to wydarzenie tworzone przez spotecznos¢ Otwartej Nauki oraz dla
tej spotecznosci i zarazem jedyne, ktére zaprasza do wspdlnej dyskusji
i wymiany doswiadczeri naukowcéw, bibliotekarzy, data stewardéw,
tworcow infrastruktur naukowych, dostawcéw narzedzi, specjalistow
IT, wydawcow i réznego rodzaju organizacje. W formule naukowej
i branzowej dyskusji konferencja jest platforma ksztattujaca srodowisko
Open Science w Polsce, pokazujaca doswiadczenia, trendy i wyzwa-
nia, jakie stoja przed inicjatywami Open Science na Swiecie, w regionie

i w Polsce.

Konferencja nawiazuje do tradycji Pomorskiej Konferencji Otwartej
Nauki, ktérej w latach 2017-2022 odbyto sie szes¢ edycji.
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Konferencja LUMI Day Poland 2024

W dniu 29 lutego 2024 zorganizowana zostata konferencja online prezentujaca superkomputer

LUMI, Sciezke aplikowania o zasoby i mozliwosci jego zastosowania przez polskich naukowcow.

Superkomputer LUMI, zbudowany przez konsorcjum obejmujace 10 panstw, w tym Polske, zajmuje

obecnie 8 miejsce na liscie TOP500 superkomputeréw o najwiekszej mocy obliczeniowej na Swiecie.

Szczegoty dotyczace LUMI znajduja sie na stronie: https://cyfronet.pl/lumi.

Polscy naukowcy moga uzyskac dostep do LUMI za posrednictwem krajowej infrastruktury PLGrid

(https://portal.plgrid.pl/)

Wsréd tematéw poruszanych na konferencji znalazly sie miedzy innymi:

miejsce LUMI w europejskiej inicjatywie EuroHPC JU,

naukowe wyzwania, na ktére mozna odpowiedzie¢ dzieki LUMI,
Sciezka aplikowania o zasoby superkomputera LUMI,

wsparcie dla uzytkownikéw superkomputera LUMI,
oprogramowanie w srodowisku przed-eksaskalowym,

przyktady wykorzystania zasob6éw superkomputera LUMI,
EuroCC - Narodowe Centrum Kompetencji EuroHPC,

projekt Epicure.

Superkomputer LUMI, fot. Fade Creative
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ACK Cyfronet AGH uczestnikiem ISC High
Performance 2024 w Hamburgu

ISC High Performance (The Event for High Performance Computing,
Machine Learning, Data Analytics & Quantum Computing) to jedno
z najwazniejszych wydarzer dla srodowiska dostawcow i uzytkownikéw
rozwiazan zwigzanych z obliczeniami wielkiej skali. Wydarzenie odbyto
sie w dniach 12-16.05.2024 i tradycyjnie sktadato sie z konferencji obej-
mujacej tematycznie praktycznie wszystkie obszary zwigzane z zastoso-
waniem superkomputeréw oraz targéw branzowych, umozliwiajacych
bezposrednie prezentacje sprzetu, projektéw i rozwiazan.

Przedstawiciele Cyfronetu uczestniczyli w konferencji, zapoznajac sie
z najnowoczesniejszymi technologiami oraz przyktadami ich zastoso-
wania. W czasie konferencji, Marek Magrys, éwczesny Zastepca Dyrek-
tora Cyfronetu ds. Komputeréw Duzej Mocy, odebrat certyfikat uzyska-
nia przez superkomputer Helios trzeciego miejsca na prestizowej liscie
Green500 najbardziej efektywnych energetycznie superkomputeréw
Swiata. Dodatkowo ogtoszono tez liste TOP500 najszybszych superkom-
puterow Swiata, na ktérej maszyny Cyfronetu zajety 4 lokaty.

Jednoczesnie Cyfronet po raz czwarty wystapit na ISC jako wystawca, tym
razem pod hastem ,Access the future”. Udziat Cyfronetu w ISC byt m.in.
zwiazany z dziataniami promocyjnymi w ramach projektu: ,Narodowe
Centra Kompetencji EuroHPC, faza 2”. Stoisko informacyjno-promocyj-
ne ACK Cyfronet AGH byto jednym z nielicznych polskich akcentéw
w czasie targéw. Wsréd wystawcédw znalazty sie zaréwno firmy — gigan-
ci technologiczni, jak Hewlett Packard Enterprise, Intel, czy NVIDIA, jak
i czotowe inicjatywy i centra superkomputerowe, w tym m.in. EuroHPC
JU, LUMI i Julich Supercomputing Center. Lacznie w targach uczestniczy-
to 160 wystawcéw z 30 krajow.

Gtéwne aktywnosci Cyfronetu w czasie ISC objety:
e podtrzymywanie i rozwoj relacji z dotychczasowymi partnerami,
e nawiazywanie nowych kontaktéw z potencjalnymi dostawcami
sprzetu i oprogramowania,
e ocene nowych rozwigzari technologicznych mozliwych do
wdrozenia w ramach zarzadzanej infrastruktury.

Tegoroczne ISC High Performance przyciagneto okoto 3400 uczestnikéw z catego Swiata.
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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 zgtoszone 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
badan naukowych dotyczacych rozwiazan odpowiadajacych na aktualne i przyszte potrzeby polskiego spoteczenstwa, $ro-
dowiska naukowego i gospodarki.

Infrastruktura bedzie opiera¢ sie o nowoczesne systemy superkomputerowe umozliwiajace realizacje zaréwno tradycyjnych
zadar symulacyjnych, jak i analize danych z wykorzystaniem metod sztucznej inteligencji. Produkcyjne systemy obliczenio-
we budowane w ramach projektu beda naleze¢ do czotéwki §wiatowych 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.

W efekcie realizacji przedsiewziecia Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC powstanie infrastruktura do
prowadzenia badan na potrzeby nauki, gospodarki i spoteczenstwa czerpiaca 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 uzytkownikow.

W ramach programu Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC zrealizowano projekt EuroHPC PL, ktérego
gléwnym osiagnieciem jest superkomputer Helios.
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Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC to program wykorzystania zasobéw chmurowych do badan naukowych
odpowiadajacych na aktualne i przyszte potrzeby polskiego spoteczeristwa, 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 wspdtpracujacych 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 cze$¢ europejskiego ekosystemu Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid bedzie oferowac zaufane i otwarte
srodowiska 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 ramach programu Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC rozpoczeto realizacje projektu PLGrid ICON.

*Materiaty z broszury MNISW pt. , Polska Mapa Infrastruktury Badawczej”.
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Bielik - pierwszy polski model jezykowy

Bielik-11B-v2 powstat w efekcie prac zespotu dziatajgcego w ramach Fundacji SpeakLeash oraz
Akademickiego Centrum Komputerowego Cyfronet AGH i jest polskim modelem z kategorii LLM
(z ang. Large Language Models), tj. duzym modelem jezykowym, posiadajacym 11 miliardéw para-
metrow. Prace zespotu nad polskim modelem jezykowym trwaty ponad rok, a ich pierwotny zakres
obejmowat m.in. zbieranie danych, ich przetwarzanie oraz klasyfikacje. Aktualnie zasoby fundacji
SpeakLeash sa najwiekszym, najlepiej opisanym i udokumentowanym zbiorem danych w jezyku
polskim.

Helios i Athena — moc obliczeniowa dla nauki

Superkomputery z Akademickiego Centrum Komputerowego Cyfronet AGH pozwolity projektowi
Bielik rozwina¢ skrzydta. Wsparcie naszego zespotu dotyczyto tez optymalizacji i skalowania pro-
cesOw treningowych, prac nad potokami przetwarzania danych oraz rozwoju i dziatania metod
generowania danych syntetycznych, a takze prac w zakresie metod testowania modeli. Cenne do-
Swiadczenia i wiedza zebrane w wyniku tej wspotpracy umozliwity zespotowi ekspertéw PLGrid
przygotowanie wytycznych oraz zoptymalizowanych rozwiazan, w tym Srodowisk obliczenio-
wych do prac z modelami jezykowymi na bazie superkomputeréw Athena i Helios dla potrzeb
uzytkownikéw naukowych.

— Zasoby Heliosa, najszybszej aktualnie maszyny w Polsce, wykorzystalismy do uczenia mo-
deli jezykowych — precyzuje Marek Magrys, p. o. Dyrektor ACK Cyfronet AGH. — Nasza rola
polega na wsparciu wiedza ekspercka, doswiadczeniem i przede wszystkim mocg obli-
czeniowa procesu katalogowania, zbierania, przetwarzania danych oraz na wspdlnym
przeprowadzeniu procesu uczenia modeli jezykowych. Dzieki pracy zespofu Speakle-
ash i AGH udato nam sie stworzy¢ Bielika, model LLM, ktéry doskonale radzi sobie z na-
szym jezykiem oraz kontekstem kulturowym i ktory moze byc¢ kluczowym elementem
faricuchow przetwarzania danych tekstowych dla naszego jezyka w zastosowaniach
naukowych i biznesowych.

Moc obliczeniowa Heliosa i Atheny w tradycyjnych symulacjach komputerowych to tacznie ponad
44 PFlops, a dla obliczen z zakresu sztucznej inteligencji w nizszej precyzji to az 2 EFlops.

— Jesli operujemy tak duzymi danymi, jak w przypadku projektu Bielik, to oczywiscie infrastruk-
tura potrzebna do pracy przekracza zdolnosci zwyktego komputera. Musimy dysponowaé moca
obliczeniowa potrzebna do tego, zeby przygotowywac dane, poréwnywac je ze soba, trenowac
modele. Bariera dostepnosci tego typu superkomputeréw powoduje, ze mato ktora firma jest w sta-
nie takie prace prowadzi¢ samodzielnie. Szczesliwie AGH dysponuje takim zapleczem — wyjasnia
prof. Kazimierz Wiatr.
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Dlaczego warto budowa¢ polskie modele jezykowe?

Jedna z korzysci ptynacych z uruchomienia Bielika jest wzmocnienie pozycji Polski
w obszarze innowacji w sektorze Al. Ponadto, co podkreslaja tworcy, warto zabiegac o to,
aby budowac wtasne narzedzia i tym samym uniezaleznia¢ sie od zewnetrznych firm, ktére
w przypadku zawirowan na rynkach, regulacji czy ograniczern prawnych moga np. unie-
mozliwia¢ dostep do swoich zasobéw. Tym samym rozwijajac i udoskonalajac narzedzia
w Polsce, budujemy stabilne zaplecze i jestesmy w stanie zabezpiecza¢ wiele naszych sektoréw —
bankowy, administracyjny, medyczny lub prawniczy.

Wersja, ktéra moga testowac uzytkownicy, jest utrzymywana nieodptatnie w domenie publicznej
i jest wciaz udoskonalana. Autorzy udostepnili, oprécz petnych wersji opracowanych modeli, tak-
ze cafa game wersji skwantyzowanych w najpopularniejszych dostepnych formatach, ktére umoz-
liwiaja uruchomienie modelu na wiasnym komputerze.

Przydatne linki:

e Mozliwosc testowania Bielika: bielik.ai

e  Aktualna liczba zebranych danych: speakleash.org/dashboard
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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.

Idea 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.

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-

Zrédto: EPOS - European Plate piecznych narzedzi dostepowych i analitycznych oraz zainicjowaé powstawanie
Observing System 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 i wzmacnianej strukturami organizacyjnymi w ramach
projektéw EPOS PP, EPOS-IP i EPOS SP. Platforma badawcza EPOS Data Portal zostata udostepniona produkcyjne w czerwcu
2023 i jest dostepna pod adresem: https://ics-c.epos-eu.org/, a portal integrujacy informacje o dziataniach EPOS pod adresem:
https://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 platformy cyfrowej EPISODES
dla jednego z weztéw tematycznych EPOS — wezta Zagrozeri Antropoge-
nicznych (ang. Thematic Core Service Anthropogenic Hazards - TCS AH).

Platforma udostepniona pod adresem: https://EpisodesPlatform.eu stanowi

narzedzie do analizy sejsmicznosci antropogenicznej i zwigzanych z nig za-

grozen oraz do oceny potencjalnego wptywu eksploatacji geo-zasobéw na

Srodowisko. Dzieki danym pochodzacym ze stacji sejsmicznych oraz udo-

stepnionym informacjom przemystowym, platforma pozwala fatwiej anali-

zowac takie procesy jak: zalewanie sztucznych zbiornikéw, wydobycie su-

rowcéw, gazéw tupkowych czy wéd podziemnych. Opréocz udostepniania

i wizualizacji danych, Platforma EPISODES zapewnia wirtualng przestrzen

robocza do uruchamiania aplikacji od r6znych dostawcéw oraz porzadko-

wania danych. Umozliwia takze tworzenie wiasnych aplikacji i wykorzysty-

wanie ich na w/w danych oraz faczenie aplikacji w wieksze eksperymenty — tworzace tzw. workflow. Wspomniana funkcjonal-
noS¢ powstata dzieki krajowemu projektowi POIR — EPOS-PL, natomiast w ramach kolejnego projektu — EPOS-PL+, Platforma
EPISODES zostata wzbogacona o mozliwosci prowadzenia eksperymentéw z wykorzystaniem sztucznej inteligencji.

Oprécz tworzenia i utrzymania Platformy EPISODES, a takze dostarczania infrastruktury do obliczen z jej udziatem, specja-
lisci z Cyfronetu dbaja o utrzymanie elementéw integracji pomiedzy weztem tematycznym TCS AH a portalem centralnym
EPOS Data Portal, ktéry umozliwia dostep do efektéw dziatari we wszystkich weztach tematycznych EPOS.

W ramach kolejnych projektéw europejskich, Platforma EPISODES rozwijana jest takze pod katem zwigkszenia ilosci do-
stepnych na platformie danych, adaptacji mozliwosci platformy dla potrzeb badari przemystowych oraz integracji serwi-
sow platformy z serwisami European Open Science Cloud (EOSC) — projekty Geo-INQUIRE (Geosphere INfrastructures for
QUestions into Integrated REsearch) oraz EPOS ON (EPOS Optimization and EvolutioN). Platforma rozwijana jest takze pod
katem adaptacji na potrzeby badania skrajnych warunkéw geofizycznych w ramach ,blizniaka cyfrowego” (ang. digital twin)
budowanego w ramach projektu DT-GEO.
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Sano: Centrum Zindywidualizowanej
Medycyny Obliczeniowej —
Miedzynarodowa Fundacja Badawcza

W latach 2019-2026 Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH wraz z piecioma 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 wktad w nowe programy ksztatcenia dla potrzeb nowoczesnej, zindywidualizowanej medycyny.

Centrum Sano (https://sano.science/) zlokalizowane jest w Krako-
wie, gdzie ksztalci sie licznych wysokiej klasy specjalistow 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.

Rozwdj Centrum Sano przyczyni sie bezposrednio do ulepszenia
poziomu nauki w naszym regionie, poprzez nowe kontakty naukowe
oraz mozliwos¢ ksztatcenia doktorantéw na Swiatowym 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 wspdtpracy 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 Badarn i Rozwoju.
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Digital Twins

Koncepcja ,cyfrowych blizniakéw” (Digital Twins, DT) zaktada wytworzenie wirtualnego modelu
jak najwierniej oddajacego cechy przyjetego za wzér obiektu. Dzieki temu mozliwe jest prowa-
dzenie analiz komputerowych pozwalajacych podejmowac w rzeczywistosci efektywne dziatania,
sprawdzone na modelu. Cyfronet poprzez infrastrukture i wiedze specjalistyczna wspiera tworze-
nie modeli ,cyfrowego blizniaka” w r6znych dziedzinach nauki.

W ramach projektu EDITH (Ekosystem dla cyfrowych blizniakéw w opiece zdrowotnej) opraco-
wana zostata architektura zintegrowanego systemu dla realizacji koncepcji ,cyfrowego bliZniaka”
cztowieka, a takze wizja jej dalszego rozwoju. Zesp6t Cyfronetu koordynowat prace nad opraco-
waniem demonstracyjnego prototypu platformy symulacyjnej.

Z kolei projekt DT-GEO (Interdyscyplinarne cyfrowe blizniaki do modelowania i symulacji zto-
zonych zjawisk w obstudze Srodowisk infrastruktury badawczej) zaktada wdrozenie prototypu
,cyfrowego blizniaka” na potrzeby badania skrajnych warunkéw geofizycznych, jak trzesienia zie-
mi (naturalne lub antropogeniczne), osuwiska, wybuchy wulkanéw i tsunami. W tym przypadku
specjalisci Cyfronetu pracuja nad czescia zwiazang z zagrozeniami antropogenicznymi.

Projekt InterTwin (Interdyscyplinarny cyfrowy silnik dla nauki) wspétprojektuje i wdraza proto-
typ interdyscyplinarnego rozwigzania o nazwie Digital Twin Engine (DTE), platformy open source,
ktéra zapewnia ogblne i dostosowane komponenty oprogramowania do modelowania i symulacji
w celu integracji ,cyfrowych blizniakéw” (DT) specyficznych dla aplikacji. Zespot Cyfronetu na
rzecz projektu wprowadza integracje z autorska platforma OneData.

Projekt GEMINI (Generacja wieloskalowych cyfrowych blizniakéw pacjentéw z udarem niedo-
krwiennym i krwotocznym) ma na celu dostarczenie zweryfikowanych wielonarzadowych i wie-
loskalowych modeli obliczeniowych do wspomagania decyzji terapeutycznych i lepszego fun-
damentalnego zrozumienia ostrych udaréw,

zaréwno niedokrwiennych, jak i krwotocznych.

Stworzone zostang modele wirtualnego bliZnia-

ka, ktére nastepnie beda przetestowane przez

zespét Cyfronetowy w duzej skali — ten sam

model bedzie zastosowany dla duzej grupy pa-

cjentéw przy uzyciu infrastruktury HPC.
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Srodowisko chmurowe

Mozliwos¢ uruchomienia w chmurze kompletnego Srodowiska pracy, z dostepem do rozproszo-
nych zasobéw sprzetowych i pakietéw oprogramowania, ufatwia prowadzenie badan w miedzy-
narodowych zespotach. Cyfronet od lat rozwija ,ekosystemy” chmurowe, zarébwno w oparciu
o dostepne narzedzia open source, jak i o autorskie technologie.

Gléwnym celem projektu INDIGO-DataCloud (INtegrating Distributed data Infrastructures for Global
ExplOitation) byto opracowanie srodowiska typu Paa$ (Platform as a Service) umozliwiajacego przepro-
wadzanie obliczen duzej skali integrujac zasoby gridu oraz cloudu i dostarczajac jednolity dostep zaréw-
no do zasobow obliczeniowych jak i zasobéw przechowywania danych. Rola ACK Cyfronet AGH byta
m.in. implementacja jednolitego systemu dostepu do danych geograficznie rozproszonych, przechowy-
wanych w heterogenicznych repozytoriach.

Na bazie dokonan projektu przeprowadzono kolejny: XDC (Ekstremalna chmura danych — eXtreme
DataCloud), ktérego celem byto zbudowanie specjalistycznych rozwiazan do zarzadzania i prze-
twarzania danymi wielkiej skali w hybrydowej chmurze, wprowadzajac tym samym zagadnienia
dostepu i migracji danych w rozproszonych $rodowiskach chmurowych. Cyfronet byt odpowie-

dzialny za realizacje systemu rozproszonego zarzadzania danymi w Srodowisku chmurowym.

Jednym z realizowanych obecnie projektéw jest DOME (Rozproszony Otwarty Rynek Ustug dla
Europejskiej Chmury oraz Ustug Brzegowych (Edge Services)), w ktérym w oparciu o zatozenia
programu Gaia-X i otwarte standardy, opracowywane sa narzedzia i procedury wspierajace roz-
wéj i przyjecie zaufanych ustug Cloud i Edge w Europie. Projekt DOME bedzie stanowit punkt
dostepu do szeroko rozumianego oprogramowania i ustug przetwarzania danych opracowanych
w ramach programéw UE, takich jak Cyfrowa Europa, Horyzont 2020 lub Horyzont Europa.
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EOSC - ponadnarodowa integracja
zasobow naukowych

European Open Science Cloud (EOSC) jest inicjatywa zmierzajaca do stworzenia wirtualnego Srodowiska wypetniajacego
zatozenia 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 réznych 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 zasobow, ale tez wspar-
cia technicznego i szkolen. Zespét 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 dostawcow.

Realizowany w latach 2019-2021 projekt EOSC Enhance (https://www.eosc-portal.eu/enhan-
ce) miat na celu usprawnienie Portalu pod katem wygody i szybkosci uzytkowania. Prowa-
dzone przez naszych specjalistow prace dotyczyty miedzy innymi zaawansowanej analityki
zachowarn 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 dziatain na poziomie narodowym, wspierat proces planistycznie,
szukajac nowych, skutecznych rozwigzan dla integracji w innych krajach.

W roku 2024 zakonczyt sie projekt EOSC Future (https://eoscfuture.eu/), ktéry podwyzszyt
jakos¢ ekosystemu EOSC dla jeszcze lepszego wsparcia europejskiej nauki oraz zachecit na-
ukowcéw do korzystania z udostepnianych zasobéw. Ten cel zostat zrealizowany poprzez dal-
sze prace nad Portalem, integracje kolejnych infrastruktur i inicjatyw naukowych. W ramach
projektu Cyfronet odpowiadat za rozwdj jednego z trzech gtéwnych komponentéw Portalu:
czesci skierowanej do uzytkownika, w szczeg6lnosci za jego elementy wspierajace funkcjonalnosci Marketplace.

Cyfronet uczestniczy takze w najnowszych inicjatywach budujacych EOSC: FAIRCORE4EOSC, EuroScienceGateway oraz
EOSC Beyond. W pierwszym z projektéw nasza rola to wsparcie eksperckie w zakresie zarzadzania danymi i spersonalizo-
wanego wyszukiwania zasobéw EOSC (w tym obiektéw naukowych) przy uzyciu metod Al. W ramach EuroScienceGateway
Cyfronet jest odpowiedzialny za integracje rozwiazan rozproszonej platformy zarzadzania danymi Onedata z budowana
infrastruktura projektu. W EOSC Beyond Cyfronet odpowiada za wsparcie eksperckie oraz dostarczenie rozwiazan w zakresie
nowych funkcjonalnosci EOSC dla naukowcéw.
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EuroHPC — europejska infrastruktura
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 34 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).

Pierwszym europejskim eksaskalowym superkomputerem jest JUPITER w Centrum Superkomputerowym Jiilich w Niemczech,
ktéry w momencie petnej instalacji w 2024 roku stat sie najszybsza maszyna europejska. Drugi superkomputer o mocy prze-
kraczajacej moc 1 EFlops stanie w centrum komputerowym TGCC we Francji. Wczesniej jednak uruchamiane byty kolejne
superkomputery o mniejszej mocy, tworzace infrastrukture, ktéra pozwala na przeskalowanie technologii i oprogramowania.
Do czasu opracowania niniejszej publikacji, EuroHPC JU dostarczyto 3 superkomputery przed-eksaskalowe: LUMI (Finlan-
dia), Leonardo (Wtochy), Mare Nostrum 5 (Hiszpania). Dodatkowo pomysinie uruchomiono operacyjnie 5 superkomputeréow
petaskalowych: Discoverer (Butgaria), Karolina (Czechy), MeluXina (Luksemburg), Vega (Stowenia) oraz Deucalion (Portuga-
lia). Kolejnym z tej klasy komputeréow bedzie Daedalus (Grecja).

W ramach EuroHPC JU finansowany jest réwniez zakup komputeréw kwantowych. Do jednego z nich, instalowanego
w Czechach, polscy naukowcy uzyskaja dostep za posrednictwem koordynowanej przez Cyfronet 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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Narodowe Centrum Kompetencji HPC

ACK Cyfronet AGH koordynuje dziatanie polskiego Narodowego Centrum Kompetencji HPC.

Narodowe Centra Kompetencji (NCK) zostaty powotane w ramach European High-Performance
Computing Joint Undertaking (EuroHPC JU). Wspdlne dziatania maja stuzy¢ wsparciu rozwoju
innowacyjnych technologii w Europie oraz zwiekszy¢ wykorzystanie infrastruktury HPC (High-Per-
formance Computing) przez uzytkownikéw akademickich, administracje panstwowa i przedsiebior-

c6éw w Europie.

W tym Swietle NCK, finansowane poprzez serie projektéw EuroCC, maja stanowi¢ centralne punkty
kontaktowe w zakresie HPC i technologii powiazanych w swoich krajach. Ich misja jest poprawa
i wyréwnanie w Europie mozliwosci wykonywania zaawansowanych obliczer komputerowych oraz

zapewnienie dostepu do infrastruktury i wiedzy specjalistycznej.

EuroCC Polska dziata w oparciu o partneréw Konsorcjum PLGrid (ICM, PCSS, WCSS, CI TASK,
NCB)), ktérego liderem jest ACK Cyfronet AGH. Do gtéwnych zadari Narodowego Centrum Kom-
petencji naleza:

e wspieranie interesariuszy z przemystu, sekto-
ra publicznego i Srodowisk akademickich we
wdrazaniu technologii HPC,

e zwiekszenie wykorzystania technologii HPC
wséréd MSP w celu podnoszenia ich potencja-
tu innowacyjnego,

e poprawa rozpoznawalnosci istniejacych ofert
i ustug centréw HPC dla MSP i przemystu,

e rozszerzenie portfolio szkoler,

e stworzenie katalogu ustug obejmujacego ofer-
ty z centréw HPC oraz inne kluczowe ustugi
i technologie HPC dostawcéw z Polski,

e podnoszenie $wiadomosci wsréd réznych
interesariuszy, w tym centréw doskonatosci
(Centers of Excellence — CoE) oraz europej-  pyzeqstawiciele Narodowego Centrum Kompetencji w czasie EuroHPC

skich hubéw innowacji cyfrowych (eDIH)  Summit 2024. Od lewej (w drugim rzedzie): Marek Magrys, Cyfronet;

Mateusz Tykierko, WCSS; Mariusz Sterzel, Cyfronet; (w pierwszym

w Polsce i za granica.
& 4 rzedzie): Marta Maj (Cyfronet) oraz Szymon Mazurek (Cyfronet)

Szczegoty dotyczace dziatalnosci Narodowego Centrum Kompetencji HPC znajduja sie na stronie:
https://cc.eurohpc.pl.
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Superkomputer LUMI

LUMI - nr 3 w Europie, nr 8 na $wiecie

W listopadzie 2024 ogtoszono kolejna liste TOP500 superkomputeréw o najwyzszej mocy obli-
czeniowej Swiata. Zainstalowany w centrum danych CSC w Finlandii superkomputer LUMI zajat
na niej 6sme miejsce oraz trzecia pozycje w Europie. Ten niewatpliwy sukces w srodowisku HPC
(High-Performance Computing) jest efektem wspétpracy 11 panstw, w tym Polski, ktére wchodza
w sktad konsorcjum dziatajacego pod skrzydtami wiekszej inicjatywy, jaka jest EuroHPC Joint Un-
dertaking. Co wazne, dzieki dziataniom koordynowanym przez ACK Cyfronet AGH i Ministerstwo,
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 kté-
rej zostang wiaczone w najblizszych latach réwniez w petni eksaskalowe komputery. Uzyskanie
miejsca w TOP10 superkomputeréw to wielki sukces dla panstw europejskich, poniewaz pokazu-
je mozliwos¢ konkurowania z systemami z USA, Chin czy Japonii. W testach High Performance
Linpack (HPL), superkomputer LUMI wykazat rzeczywista moc 375 PFlops, a teoretyczna wydaj-
nos¢ siegajaca 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 wezet 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 potozono mocny nacisk nie tylko na moc
obliczeniowa, ale tez na efektywne wykorzystanie energii. Z tego wzgledu superkomputer LUMI
zajat wysokie, 25 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 systeméw 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, dwczesny Zastepca Dyrektora
ACK Cyfronet AGH ds. Komputerdéw Duzej Mocy

Dostep do LUMI dla polskich naukowcow

ACK Cyfronet AGH koordynuje prace zwiazane z udostepnieniem polskim naukowcom zasobdéw
oferowanych przez LUMI. Celem jest zapewnienie wydajnego i przyjaznego dla uzytkownika $ro-
dowiska pracy z superkomputerem, na bazie wypracowanych w ramach infrastruktury PLGrid do-
brych 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. W okre-
sie testowania infrastruktury zrealizowano 5 polskich projektéw. Kolejne konkursy dotycza juz
standardowego, rocznego dostepu do infrastruktury. Na ich podstawie, do czasu ztozenia niniej-
szej publikacji, obliczenia na LUMI zostaly juz zrealizowane lub uruchomione przez 31 polskich
projektéw. Dostep jest realizowany za posrednictwem Portalu PLGrid (https://portal.plgrid.pl),
a dodatkowe informacje znajduja sie na stronie https://cyfronet.pl/lumi.



Projekt ma na celu dostar-

czenie nowych rozwigzan
dla otwartej nauki i narzedzi dla nauki w kontekscie euro-
pejskiej chmury otwartej nauki (EOSC) poprzez dostarczenie
nowych funkcji platformy EOSC Core. Planowane uspraw-
nienia maja pozwoli¢ aplikacjom naukowym na znajdowa-
nie, komponowanie i dostep do zasobéw otwartej nauki oraz
oferowanie ich jako zintegrowanych rozwiazan.

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).

Celem projektu jest zdefinio-
wanie oraz opracowanie no-
wego i innowacyjnego programu europejskich studiéw ma-
gisterskich, skupiajacych sie na HPC. W zatozeniu program
wyposazy studentow w kompetencje i wiedze dotyczaca
HPC, wymagana przez Srodowisko akademickie i przemyst.

Poprzez rozwdj Portalu EOSC projekt do-
prowadzit do rozszerzenia ekosystemu
EOSC, zintegrowat istniejace infrastruktu-
ry i inicjatywy naukowe oraz zaangazo-
wat nowe dziedzinowe i narodowe spotecznosci naukowe.

W ramach projektu dostarczono transparentny i zu-
nifikowany dostep do danych z obserwacji Ziemi,
gtéwnie satelitarnych, w celu wspierania produkcji
Zywnosci oraz przemystu rolno-spozywczego.

Celem projektu jest utworzenie w Kra-

kowie osrodka medycyny obliczenio-
wej. Centrum bedzie gtéwnym motorem europejskiego postepu
w tym szybko rozwijajacym sie sektorze, opracowujac zaawan-
sowane metody inzynieryjne do zapobiegania, diagnozowania
i leczenia choréb oraz zaspokajajac ogdlnoswiatowa potrzebe
radykalnie usprawnionych systeméw opieki zdrowotnej.

Celem projektu byta rozbudowa infrastruktu-

ry obliczeniowej umozliwiajacej wspotprace

w obszarze probleméw o duzej intensywno-
Sci taczacych duze wolumeny danych przekraczajacych grani-
ce jednego centrum danych.
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Celem projektu EPOS-SP byto opraco-

wanie i wdrozenie zatozern pozwala-

jacych na zapewnienie trwatosci in-
frastruktury EPOS wytworzonej w poprzednich projektach
(EPOS-PP oraz EPOS-IP).

Gtéwnym zadaniem projektu PRACE-61P
byta implementacja nowych rozwiazan
oraz utrzymanie operacyjnosci $rodo-
wiska PRACE w obszarze europejskich
infrastruktur obliczeniowych HPC.

Projekt ma na celu umozliwienie matym

i $rednim przedsiebiorstwom (MSP) oraz

start-upom w Europie przeprowadzenie eks-

perymentéw z wykorzystaniem infrastruktu-

ry obliczeniowej High Performance Compu-

ting (HPC) i metod sztucznej inteligencji (Al)
w celu poprawy ich konkurencyjnosci i potencjatu innowa-
cyjnego.

Celem projektu jest kontynuacja tworzenia

sieci Narodowych Centréw Kompetencji

EuroHPC w Europie poprzez wspoétprace,

wymiane najlepszych praktyk i wiedzy

oraz podnoszenie krajowego i europej-
skiego poziomu $wiadczenia ustug HPC. Narodowe Centra
Kompetencji $wiadcza ustugi uzytkownikom z innowacyj-
nej gospodarki, Srodowisk akademickich i administracji pu-
blicznej.

Gtéwnym celem projektu jest

ustanowienie aktywnosci wspar-

cia dla aplikacji uzytkownikow
EuroHPC na poziomach Level 2 i Level 3. W ramach projek-
tu powstanie grupa wsparcia aplikacji, ktérej gtéwnym zada-
niem bedzie wspétpraca z biurem oceny wnioskéw EuroHPC
JU i bezposrednie wsparcie projektéw, ktére uzyskaty czas
obliczeniowy na zasobach EuroHPC JU.

Projekt ma na celu zbudowanie

opartych na nauce rozwiazan

technologicznych potrzebnych do
zasilania nowej generacji platform wideokonferencyjnych
dla Europy oraz wspieranie i utatwianie wspétpracy bizneso-
wej w catej Unii Europejskiej.
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Celem projektu byta budowa specjali-

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

Zadaniem projektu byto opracowa-
nie i dostarczenie produkcyjnych
ustug przechowywania, dostepu oraz
zabezpieczania danych i zarzadzania metadanymi, a takze
integracji rozwiazan dla przetwarzania duzych i ztozonych
wolumenéw danych na bazie rozproszonej e-infrastruktury.

W  projekcie  zbudowano  unikal-

ne laboratoria badawcze w oparciu
o krajowa sie¢ Swiattowodowa PIONIER. Gtéwnym celem pro-
jektu byto zbudowanie i udostepnienie platform dla jednostek
naukowych, przedsiebiorcow i innych podmiotéw zaintere-
sowanych prowadzeniem badan naukowych oraz prac roz-
wojowych w oparciu o nowa, ogdlnopolska infrastrukture
badawcza.

Celem bezposrednim projektu byta

budowa specjalistycznej e-infra-

struktury  przetwarzania  danych,
umozliwiajacej optymalne wykorzystanie ustug specjali-
stycznych oraz nowej generacji stuzacych do stymulowania
nowych obszaréw zastosowan w nauce, gospodarce, eduka-
cji oraz zyciu spotecznym.

W ramach projektu zostaty zwiekszone

funkcjonalnosci infrastruktury badaw-
czej EPOS-PL. Powstato nowe Centrum Infrastruktury Badaw-
czej, nowy poligon pomiarowy oraz WNiP: ,Platforma IT do
badan metodami Sztucznej Inteligencji (EPOS-AI)”.

Zadaniem projektu byto wytworzenie

ustug infrastruktury obliczeniowej oraz

sktadowania danych na potrzeby pro-
jektu PRACE w ramach 6-ciu dedykowanych laboratoriow:
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. bezpieczenstwa 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.

Zadaniem projektu byta budowa krajowej

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).

Celem projektu byt rozwéj wyspecjalizowa-

nego centrum kompetencji technologicz-

nych w zakresie rozproszonych infrastruktur

obliczeniowych, ze szczegblnym 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 pamieci. Infra-
struktura PLGrid zostata wzbogacona o nowe ustugi bazo-
we i ustugi dla uzytkownikéw koricowych.

Projekt ma na celu zapewnienie in-

frastruktury kwantowej dystrybucji
klucza oraz sieci komunikacji kwantowej z wykorzystaniem
istniejacej infrastruktury Swiattowodowej sieci PIONIER.

W ramach projektu zbudowane zo-

stato Srodowisko chmurowe dla tre-

Sci z obszaru CH (Cultural Heritage)
przetwarzajace i gromadzace wysokiej jakosci tresci, dajac
mozliwosci uruchomienia wirtualnych przestrzeni dla in-
terdyscyplinarnej i miedzysektorowej spotecznosci wspot-
pracujacej z obszarem CH.

Projekt zapewni nowy lub znacznie

ulepszony dostep do kluczowych ob-

serwacji, produktéw danych i ustug,
ktére umozliwiaja monitorowanie i symulacje dynamicz-
nych proceséw w geosferze na niespotykanym dotad pozio-
mie szczegblowosci i precyzji, zarébwno przestrzennie, jak
i czasowo.
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Laureaci poprzednich edycji Konkursu
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Mtodzi naukowcy w Cyfronecie

Organizowany corocznie konkurs na najlepsza prace doktorska zrealizowana 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, mozliwosc 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 naukowcoéw, 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 Paristwo na kolejnych stronach.

Zapraszamy serdecznie do uczestnictwa w kolejnej edycji Konkursu!

http://www.cyfronet.pl/konkurs

Laureaci edycji 2024
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Dr Andrzej ). Katka
Uniwersytet Jagiellonski

Rozmowa z autorem pracy:

»Development and Implementation of Computer-Aided Techniques of Data Modeling for
Processing and Interpretation of Multicomponent Electronic Spectra Acquired for the Selected
Organic Mixtures”

W jaki sposob zainteresowat sie Pan chemometrig?

Moze zabrzmi to dos¢ szablonowo, ale gtéwnie za sprawa mojego Promotora. Prawde méwiac, juz na do$¢ wczesnym etapie
studiéw zorientowatem sie, Zze zagadnienia typowo kojarzone z chemia, takie jak synteza czy analiza konkretnych prébek,
nie wzbudzaja zbytnio mojego entuzjazmu. Zdecydowanie bardziej fascynujace wydaty mi sie (i nadal wydaja) zagadnienia
zwiazane z odkrywaniem i opisem natury zjawisk, ktérym te prébki moga ulega¢, i dzieki ktérym powstaty. To przekonanie
rzucito mnie wprost w ramiona chemii fizycznej, teoretycznej i komputerowej. W $cistym sensie, w arkana chemometrii zosta-
tem wprowadzony w ramach mojej pracy licencjackiej. Chociaz z poczatku ta tematyka wydawata mi sie nieco abstrakcyjna,
szybko przekonatem sie, ze odpowiednie wykorzystanie aparatu matematycznego oraz technologii komputerowej pozwala
na wydobycie z danych, uzyskanych w pomiarach chemicznych, informacji niedostepnych ,zwyktym $miertelnikom”. Urze-
czony ta perspektywa, w ramach swojej pracy naukowej postanowitem poswiecic¢ sie rozwojowi tejze metodologii oraz jej

praktycznemu zastosowaniu, ktére — jak juz niestety wielokrotnie miatem okazje sie przekona¢ — nadal nalezy do rzadkosci.
Co zadecydowato o wyborze pakietu MATLAB jako jednego z gtéwnych wykorzystanych w badaniach srodowisk obliczeniowych?

W pewnym sensie nie miatem w tej kwestii wiekszego wyboru — Srodowisko chemometryczne juz na dos¢ wczesnym etapie
rozwoju upodobato sobie wiasnie ten konkretny pakiet, przez co MATLAB w naturalny sposéb stat sie (i nadal pozostaje) niejako
domysinym wyborem do prowadzenia obliczen z zakresu chemometrii. Z perspektywy czasu utwierdzam sie w przekonaniu,
ze wybor ten pozostaje catkiem stuszny. Trzon wiekszosci algorytméw stanowia bowiem obliczenia z zakresu algebry liniowej
i macierzowej, do ktorych MATLAB (skrét od MATrix LABoratory) zostat oryginalnie stworzony, tym samym oferujac znaczna
ilos¢ funkcjonalnych dedykowanych rozwiazan. Poza konsola, pakiet posiada takze wbudowany interfejs graficzny (GUI), co
—w poréwnaniu np. do pakietu R — znaczaco ufatwia przetwarzanie oraz wizualizacje danych, obejmujacych chociazby tworze-
nie ztozonych, wieloelementowych wykreséw.

Jakie najwigksze trudnosci napotkat Pan na drodze badawczej i w jaki sposob stawit im Pan czofa?

Problemem, ktéry chyba w najwiekszym stopniu pokrzyzowat moje (i zapewne nie tylko moje) plany, byta pandemia SARS-
CoV-2, przypadajaca na dwa pierwsze lata mojego doktoratu. Praktycznie catkowicie wstrzymana zostata wéwczas krajowa
i miedzynarodowa wymiana badawcza, co skutecznie uniemozliwito mi wyjazdy nastaze, szkolenia czy konferencje. Na szcze-
$cie, wprowadzone ograniczenia nie wptynety w znaczacy sposéb na realizacje prowadzonych przeze mnie badan — technolo-
gia komputerowa, na ktérej w duzej mierze je opartem, okazata sie odporna na dziatanie koronawirusa i dobrze odnalazta sie
w nowej, ,zdalnej” rzeczywistosci. Drugi problem, o ktérym wedtug mnie warto jest publicznie wspomnie¢, stanowi trudnos¢
w pozyskaniu funduszy na prowadzenie wtasnych badan. Niestety, pula grantéw przeznaczonych na sfinansowanie projek-
téw autorstwa mtodych naukowcédw — delikatnie rzecz ujmujac — nie nalezy do najwiekszych. Tym samym uzyskanie srodkéw

na ich realizacje jest czesto bardzo utrudnione lub wrecz niemozliwe. W moim przypadku bardzo pomocnym okazat sie pro-
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gram ,Inicjatywa Doskonatosci — Uniwersytet Badawczy” (IDUB), w ramach ktérego, w formie tzw. mini-grantéw, wsparcie

otrzymaty projekty zgtoszone wiasnie przez doktorantéw.

Biorac pod uwage zamieszczenie opracowanych algorytméw w bazie RODBUK, jak ocenia Pan zasadnosc¢ i potrzebe publi-
kowania danych w otwartym dostepie?

Inicjatywa tzw. ,otwartej nauki” z zatozenia wydaje mi sie bardzo stuszna — w mojej opinii wyniki rzetelnie prowadzonych
badan w ogélnosci powinny by¢ powszechnie dostepne dla wszystkich zainteresowanych. Niestety, problem stanowi prak-
tyczna realizacja tego zatozenia. Publikowanie w formacie ,Open Access” (OA) wiaze sie z do$¢ duzymi kosztami (rzedu
kilku, a nawet kilkunastu tysiecy ztotych), na pokrycie ktérych spora czes¢ naukowcow po prostu nie moze sobie pozwolic.
W tym aspekcie nie sposéb zatem nie pochwali¢ idei otwartych repozytoriéw danych (takich jak np. przywotany RODBUK),
w ktérych materiaty zwigzane z prowadzonymi badaniami moga by¢ bezptatnie zdeponowane, a nastepnie udostepnione
szerokiemu gremium potencjalnych odbiorcéw.

Na ile zasoby informatyczne udostepniane przez Cyfronet przystuzyty sie prowadzonym badaniom?

O ile modelowanie danych eksperymentalnych przy uzyciu ,zwyktego” komputera nie powinno w praktyce nastrecza¢ wiek-
szych probleméw, o tyle nie moge sobie wyobrazi¢ prowadzenia z jego pomoca obliczeri kwantowo-chemicznych, stano-
wigcych istotny element mojej pracy badawczej. Dla przyktadu, na uzyskanie wyniku jednej z typowych symulacji (ktérych
w ramach doktoratu wykonatem dziesiatki, jesli nie setki) na superkomputerze Ares potrzebowatem nieco ponad dwdch godzin
— ta sama symulacja na przecietnym PC zajetaby mi szacunkowo p6t doby. Wobec powyzszego, moge ze spokojnym sumieniem
okresli¢ udostepnione zasoby obliczeniowe mianem nieocenionych. Przypuszczalnie moja opinie podziela réwniez dziesiatki
innych uzytkownikéw infrastruktury PLGrid, z ktérymi — zwtaszcza w ostatnim czasie — dane mi byto stawac w szranki o miejsce

na podium w systemie kolejkowym slurm.

Co maogtby Pan doradzi¢ poczatkujacym naukowcom, dopiero rozpoczy-
najacym lub planujacym rozpoczecie szkét doktorskich?

Przede wszystkim, aby szczerze przemysleli swoja motywacje i priory-
tety. Doktorat, szczegdlnie w ujeciu obowiazujacej ustawy (szkoty dok-
torskie), oferuje sporo mozliwosci rozwoju naukowego oraz osobistego.
Jednakze, aby w petni z tych mozliwosci skorzysta¢, do czego oczywi-
Scie goraco zachecam, trzeba dysponowac odpowiednig iloscia czasu, a ten
wygospodarowa¢ mozna w zasadzie tylko kosztem ograniczenia lub
wrecz rezygnacji z regularnej pracy zarobkowej. To z kolei moze odbi¢
sie negatywnie na doswiadczeniu zawodowym, a co za tym idzie, tak-
ze na pozycji na rynku pracy (poza sektorem B+R) zaraz po ukonczeniu
doktoratu. Trzeba zatem szczerze odpowiedziec sobie na pytanie, czy
w perspektywie kolejnych czterech lat wazniejszy jest dla mnie rozwdj
naukowy, czy zawodowy. Warto w tym miejscu hastowo wspomniec o ,
Czym zajmuje sie chemometria?

o programie tzw. doktoratow wdrozeniowych, oferujacych w pewnym Ideogram zaczerpnigty z A.J. Katka, A.M. Turek (2021),
sensie opcje posrednia pomiedzy dwiema powyzszymi skrajnosciami. J. Fluoresc. 31: 1599-1616
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Dr inz. Damian Kutaga
Politechnika Krakowska im. Tadeusza KoSciuszki

Rozmowa z autorem pracy:
»Poszukiwanie nowych ligandéw receptoréw 5-HT,, / 5-HT, dziatajacych na osrodkowy
uktad nerwowy z grupy diugotainicuchow-ych arylopiperazyn i aminotriazyn”

Co sprawifo, ze zainteresowat sie Pan chemia, zaréwno w zakresie eksperymentalnym, jak i obli-

czeniowym?

Moje zainteresowania chemiczne (a w zasadzie life-science) siegaja dos¢ wczesnych lat mtodzien-
czych, kiedy jako nastolatek wykonywatem proste eksperymenty i dzieki temu uczylem sie chemii
i poznawatem, jak skonstruowane jest Zzycie na Ziemi. Szkota Srednia i studia coraz bardziej ukie-
runkowywaty mnie w obszarze chemii medycznej, natomiast najwiekszy skok mojej wiedzy dokonat
sig, gdy podjatem prace w krakowskiej firmie biotechnologicznej. To wtasnie tam poznatem tajniki
chemii organicznej oraz mozliwosci jej zastosowania w projektowaniu lekéw. Tam tez miatem swdj
pierwszy kontakt z prawdziwym procesem odkrywania lekéw oraz mozliwosciami aplikacyjnymi che-
mii obliczeniowej w tym zakresie. Okazuje sig, ze nie trzeba syntezowac¢ duzych bibliotek zwiazkow
i nastepnie sprawdzac ich dziatania. Mozna do tego zaprzegna¢ komputer, ktéry pokaze, w ktérym kie-
runku chemik powinien podjac¢ dziatania syntetyczne, a ktérej grupy zwiazkéw nie warto syntezowac
w kontekscie okreslonego dziatania biologicznego. To znaczaco skraca efektywny czas pracy naukow-
ca i ponadto obniza koszty catego projektu naukowego. Majac podstawowa wiedze, postanowitem ja
rozwina¢ w ramach wiasnych badan prowadzonych juz w trakcie studiéow doktoranckich.

W jakich okolicznosciach powstafa decyzja, by doktorat poswieci¢ projektowaniu zwiazkéw

o okreslonym dziataniu farmakologicznym?

Jak juz wspomniatem, charakter pracy zawodowej sktonit mnie, a w zasadzie zaszczepit we mnie
che¢ prowadzenia wiasnych badan. Chciatem doswiadczy¢ sukceséw naukowych, weryfikujac
dana hipoteze badawcza, jak i zazna¢ smak porazki. Szczesliwy traf sprawit, ze moja éwczesna
Pani Promotor uzyskata grant naukowy finansowany przez Narodowe Centrum Badan i Rozwoju
i w ramach tego grantu pojawit sie etat. Oczywiscie, nie wahajac sie, skorzystatem z okazji. Dodat-
kowym argumentem przemawiajacym za tym byt fakt, ze projekt polegat na opracowaniu zwiaz-
kéw wykazujacych aktywnosé biologiczna na receptory serotoninowe, wobec czego nadal miatem
mozliwos¢ doskonalenia warsztatu chemii medycznej, ale réwniez rozwijalem zainteresowania
z zakresu chemii obliczeniowej. Wiemy, ze choroby centralnego uktfadu nerwowego (takie jak
depresja czy ChAD) zaraz po nowotworach i chorobach serca sg jedna z najczestszych przyczyn
zgonow. Z tej racji chciatem mie¢ swéj wkiad (chocby niewielki) w opracowanie lekéw czy tez

Srodkéw, ktére w przysztosci potencjalnie mogtyby stac sie lekami pomagajacymi osobom chorym.

Dlaczego wazne jest, by poszukiwac ekologicznych metod syntezy nowych zwiazkéw? Jak ocenia Pan

swoje dziafanie w tym zakresie?
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Jest to wazne z kilku powodéw. Przede wszystkim nowe metody syntezy pozwalaja na lepsza ochrone Srodowiska, a wiado-
mym jest, ze Unia Europejska mocno stawia na dziatania w tym zakresie. Kolejny kluczowy powdéd to oszczednos¢ pieniedzy.
Poprzez lepsza optymalizacje proceséw, redukcje np. czasu syntezy, ilosci uzytych rozpuszczalnikéw, ilosci generowanych
odpadow, czy tez poprawe ekonomiki atomowej, mozna zaoszczedzi¢ znaczng sume srodkéw finansowych. Oprocz tego,
pandemia Covid-19 jak w soczewce uwidocznita, jak wrazliwe sa taricuchy dostaw surowcéw, ktérych obecnie baza znajduje
sie gtéwnie w krajach Dalekiego Wschodu lub w Indiach. Mozliwos¢ syntezy w rodzimym kraju (lub nawet w krajach UE), ale
w oparciu o technologie bezpieczne dla Srodowiska, pozwoli na uniezaleznienie sie od krajéow azjatyckich, gdzie, jak wiado-
mo, kwestie ekologiczne traktowane sa po macoszemu. Dzieki pracom, ktére realizowatem w trakcie doktoratu, w znaczny
sposob skrécitem czas syntezy zwiazkéw z nawet kilkudziesieciu godzin do zaledwie 2,5-5 minut. Reakcje prowadzone byty
w sposdb bezrozpuszczalnikowy lub w obecnosci samej wody. Dzieki temu prowadzitem syntezy w sposéb bezpieczny dla

Srodowiska, tani i wydajny, dbajac o maksymalna redukcje Sladu weglowego oraz wodnego.

W czym przy badaniach pomogty zasoby oferowane przez Cyfronet?

Zasoby te pomogty przede wszystkim w projektowaniu nowych czasteczek. Korzystajac z mocy obliczeniowej superkompute-
ra Prometheus bytem w stanie wykonywaé badania zwigzane z dokowaniem oraz dynamika molekularna dla nowych czaste-
czek. Prace te pokazaty, ktére fragmenty czasteczek odpowiedzialne sa za aktywno$¢ biologiczna oraz jaka grupe chemiczna
nalezato wybra¢ do dalszych prac syntetycznych. Badania te nie bytyby mozliwe do przeprowadzenia przy zastosowaniu

»zwyktego” komputera ze wzgledu na zbyt niskie moce obliczeniowe.

Na co, Pana zdaniem, powinni zwrdcic¢
szczegblng uwage naukowcy dopiero wkra-
czajacy na Sciezke prowadzaca do obrony
doktoratu?

Na to, zeby byli odporni na przeciwno-
Sci, ktorych bedzie bardzo wiele. Czesto
jest tak, ze praca naukowca jest zmudna
i nie zawsze prowadzi do oczekiwanych
rezultatéw. To moze demobilizowac. Na-
turalna rzecza jest, ze dany eksperyment
nie wyjdzie, ale to tez jest dla mtodego na-
ukowca wskazéwka, co powinien zrobic
lepiej, aby prace zakonczyty sie sukcesem.
Wspomniana zmudno$¢ pracy oznacza,

ze taka osoba moze spedzi¢ w laboratorium wiele godzin oraz jeszcze wiecej godzin w domu, na projektowaniu nowych
eksperymentoéw czy szukaniu informacji w literaturze (o ile jest osoba ambitna). Moim zdaniem nie mozna przesadza¢, mtody
cztowiek musi zachowac ,work-life balance”, gdyz bez tego grozi niestety wypalenie zawodowe, czesto utrudniajace lub na-
wet uniemozliwiajace obrone doktoratu. Jeszcze jedna wazna sprawa, na ktérg mtody naukowiec powinien zwrdcic¢ uwage, to
znajomosci i nawiazywanie wspétpracy krajowej i miedzynarodowej. Wspélne dziatanie otwiera mozliwosci na prowadzenie

wartosciowych badan interdyscyplinarnych i zawigzywanie konsorcjéw naukowych, a takze stwarza szanse na potencjalne

staze naukowe lub staze typu post-doc.

Zadokowany antagonista receptora 5-HT, w miejscu wigzgcym
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Dr inz. I1zabela Kurzydym
Politechnika Krakowska im. Tadeusza KosSciuszki

Rozmowa z autorka pracy:
»Modelowanie reakgiji katalitycznych w procesach deNOx i deN,O na drodze Selektywnej Re-
dukcji Katalitycznej”

Fot. Jan Zych, PK Co stafo u podstaw decyzji, by prace doktorska poswieci¢ procesom zwiazanym z redukcja tlenkéw azotu?

Temat ekologii w nauce jest aktualnie odmieniany chyba przez wszystkie przypadki. Jako mieszkanka
Krakowa, na co dzien do$wiadczam tego, czym jest zjawisko smogu. Chciatam, aby moja praca doktorska, ktérej poswiece
kilka lat, miata wptyw na poprawienie jakosci zycia. Mozliwos¢ zbadania katalizatoréw bardziej efektywnych w procesach
redukgji tlenkéw azotu, a wiec zwiazkéw wchodzacych w skfad zanieczyszczen powietrza, wydata mi sie niesamowicie
interesujaca. Opracowywanie mechanizméw, odkrywanie zaleznosci, ale i réznic, dato mi ogrom satysfakcji. Od ponad
30 lat Unia Europejska wprowadza coraz bardziej restrykcyjne dyrektywy dotyczace emisji gazéw, aby nasze powietrze byto
czyste a komfort naszego zycia lepszy. Dlatego miatam nadzieje, Zze zakres moich badan moze mie¢ pozytywny wptyw na
opracowanie nowych technologii oczyszczania gazéw odlotowych w przemysle, zwtaszcza azotowym, ktéry jest tak istotny
z punktu widzenia produkcji m.in. nawozéw sztucznych.

Jak mogtaby Pani krétko przyblizy¢ czytelnikom katalizatory zeolitowe i ich potencjat wdrozeniowy?

Zeolity to struktury krystaliczne sktadajace sie z atoméw krzemu, tlenu i glinu, czasami z dodatkiem innych atoméw metali, je-
§li zeolit pochodzi ze Zrodet naturalnych. Ze wzgledu na swoja porowata strukture posiadaja duza powierzchnie wiasciwa, co
pozwala w fatwy sposéb osadzi¢ wewnatrz poréw np. metale przejsciowe, ktére z kolei stanowia aktywne centra katalityczne.
Dodatkowo zeolity charakteryzuja sie termostabilnoscia oraz brakiem toksycznosci, co znaczaco utatwia ich wykorzystanie
w procesach przemystowych, czesto przebiegajacych w wysokich temperaturach. Ponadto, w przypadku reakcji, w ktérych reagen-
ty sa w stanie cieklym lub gazowym, fatwo$¢ separacji katalizatora zeolitowego od produktu ma istotne znaczenie dla przemystu.

Jak, w swietle wiasnej pracy, ale tez w szerszym kontekscie, ocenia Pani zasadnos¢ komputerowego modelowania proceséw

przemystowych?

Moge tutaj przytoczy¢ pewna anegdote. W swojej pracy prowadzitam obliczenia dla procesu redukcji tlenku azotu z amonia-
kiem, mogacej mie¢ miejsce réwnoczesnie z redukcja tlenku azotu z podtlenkiem azotu. Na jednej z konferencji przedsta-
wiany byt badany przeze mnie zeolit klinoptylolit, ktéry zostat wdrozony do przemystowej instalacji redukcji tlenkéw azotu
w gazach odpadowych w procesie produkcji kwasu azotowego. Badacze wykazali obnizenie stezenia tlenku azotu oraz
podtlenku azotu w gazach odpadowych, jednak nie rozumieli tego drugiego zjawiska. Dzieki moim obliczeniom mogtam
przedstawi¢ mechanizm, ktéry wptywa na obnizenie stezenia podtlenku azotu i poméc im zrozumiec procesy zachodzace na
katalizatorze. Pokazuje to, jak istotne jest prowadzenie potaczonych badan eksperymentalnych i teoretycznych, ktére moga

wzajemnie sie uzupetniac.
Do czego i w jakim zakresie wykorzystata Pani zasoby Cyfronetu?

Zasoby superkomputeréw Cyfronetu pozwolity mi na prowadzenie wielu obliczer jednocze$nie. Dzieki duzym mocom ob-
liczeniowym mogtam bez trudu prowadzi¢ obliczenia dla struktur sktadajacych sie z wielu atoméw i otrzymywac wyniki do
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analizy w relatywnie krétkim czasie. W swojej pracy doktorskiej zawartam 72 diagramy opisujace
mechanizm deNOx i deN,O. Wymagato to wykonania tysiecy pojedynczych obliczen, co byto
mozliwe tylko i wylacznie dzieki zasobom Cyfronetu. Miatam réwniez okazje przekonac sie, jak
preznie rozwija sie infrastruktura superkomputeréw w Cyfronecie. W tej chwili kontynuuje swoja
kariere naukowa korzystajac z zasobéw nowego superkomputera Ares i z niecierpliwoscia czekam
na mozliwos¢ przetestowania Heliosa. Wspaniale obserwuje sie rozwdj infrastruktury, ktéry prze-
kfada sie na zwiekszenie efektywnosci pracy naukowcow. Jestem bardzo wdzieczna za mozliwosé

korzystania z zasobow Cyfronetu.

Co mogtaby Pani doradzi¢ badaczom na poczatku drogi naukowej? Przed czym chciafaby Pani ich

przestrzec, do czego zachecic?

Mam czasem wrazenie, ze chemia obliczeniowa budzi wsréd mtodych naukowcéw pewien lek.
Wydaje sie skomplikowana i mato przystepna. Jednak wazne jest, by nie zraza¢ sie do danego
tematu. Dzisiaj chemia i cata nauka rozwija sie w strone wykorzystywania metod obliczeniowych
czy sztucznej inteligencji, aby mozna byto dogtebnie poznac $wiat, ktéry nas otacza. Warto wiec
chociaz w minimalnym stopniu zawrze¢ w swoich pracach chemie obliczeniowa, jezeli nie pro-

wadzonga samodzielnie, to dzieki wspdtpracy z innymi naukowcami.

Mtodzi badacze powinni tez mie¢ otwarty umyst i stucha¢ dobrych rad bardziej doswiadczonych
naukowcow. Jednak warto pamietac o tym, zeby nie ba¢ sie méwic o swoich nowatorskich pomy-
stach. Dobrze jest wytyczy¢ sobie gtéwna droge kariery naukowej, ale nalezy bra¢ pod uwage,
ze odchodzi od niej wiele interesujacych Sciezek, na ktére warto wejs¢ chociaz na chwile, aby
wzbogaci¢ nasza wiedze o Swiecie, zaréwno tym makro, mikro jak i kwantowym.

Schematyczne przedstawienie potgczonego procesu deNOx i deN,0 na katalizatorze klinoptylolicie
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Dr Sabina Lichotai
Uniwersytet Jagiellonski — Collegium Medicum

Rozmowa z autorka pracy:
»MikroRNA jako potencjalny marker tetniakow aorty brzusznej”

Jak, w sposob niespecjalistyczny, scharakteryzowataby Pani identyfikacje profili molekularnych zwiaza-

nych z tetniakami aorty brzusznej?

Proces identyfikacji profili molekularnych zwiazanych z chorobami naczyn mozna podzieli¢ na dwa gléwne etapy: wy-
konywanie wysokoprzepustowych badan molekularnych oraz przeprowadzanie analiz obliczeniowych. Kazdy z tych eta-
pow jest kluczowy dla uzyskania petnego obrazu molekularnego pacjenta i ma ogromne znaczenie diagnostyczne. Pierw-
szy etap polega na zastosowaniu nowoczesnych technik biologii molekularnej, takich jak sekwencjonowanie nastepnej
generacji (NGS), proteomika czy metabolomika. Te techniki pozwalaja nam na jednoczesne zbadanie tysiecy gendéw, biatek
i metabolitow w prébkach od pacjentéw. Dzieki tym technologiom jesteSmy w stanie uzyskac szczegdétowy profil mole-
kularny, ktéry pokazuje, jakie zmiany zachodza na poziomie genetycznym, biatkowym i metabolicznym w organizmach
0s6b cierpiacych na choroby naczyn. Drugi etap to zaawansowane analizy obliczeniowe. Po uzyskaniu surowych danych
z badan molekularnych, korzystamy z narzedzi bioinformatycznych i statystycznych, aby zintegrowaé, przetworzyc¢ i zinter-
pretowac te dane.

Jakie znaczenie majg Pani badania w kontekscie diagnostyki i terapii pacjentow z tg chorobg?

Nasze analizy obejmuja miedzy innymi poréwnywanie profili molekularnych pacjentéw z grupa kontrolna, co pozwala na
identyfikacje kluczowych biomarkeréw oraz tworzenie modeli predykcyjnych. Modele te moga poméc w przewidywaniu
przebiegu choroby i odpowiedzi na leczenie. Potaczenie dwéch warstw badan, o ktérych wspomniatam wczesniej, pozwala
nam na stworzenie kompleksowych profili molekularnych pacjentéw, ktére moga by¢ uzyte w diagnostyce i personalizacji te-
rapii. Dzieki temu jesteSmy tez w stanie dokfadniej zrozumie¢ mechanizmy lezace u podstaw réznych zaburzen, na przyktad
choréb naczyn, co moze w przysztosci prowadzi¢ do opracowania bardziej skutecznych strategii leczenia.

Czy mozemy poprosi¢ o komentarz dotyczacy potrzeby — ale tez mozliwosci — wspétczesnego rozwoju diagnostyki w oparciu

o0 narzedzia informatyczne?

Tradycyjnie, diagnostyka molekularna koncentrowata sie na analizie biatek, ktére sa bezposrednimi efektorami wielu proce-
séw biologicznych. Metody takie jak ELISA, western blotting, czy spektrometria masowa byty powszechnie uzywane do iden-
tyfikacji i iloSciowego oznaczania biatek w prébkach biologicznych. Chociaz te metody dostarczyty wielu cennych informacji,
obecnie poszukiwanie nowych biomarkeréw za ich posrednictwem wydaje sie nieco zwalniaé, a pula produktéw biatkowych
tez jest ograniczona. Nowym, obiecujacym kierunkiem w diagnostyce sa niekodujace kwasy nukleinowe, takie jak mikroRNA
(miRNA), dtugie niekodujace RNA (IncRNA) oraz inne mate niekodujace RNA. NcRNA odgrywaja kluczowa role w regulacji
gendw i sa zwigzane z wieloma procesami chorobowymi, co czyni je potencjalnie wartosciowymi biomarkerami diagnostycz-
nymi. Identyfikacja i analiza ncRNA wymagaja zaawansowanych technologii, takich jak sekwencjonowanie wysokoprzepu-
stowe (NGS — next generation sequencing). NGS umozliwia réwnoczesne sekwencjonowanie miliondéw fragmentéw DNA lub
RNA, co jest kluczowe dla odkrywania nowych biomarkeréw w duzych i ztozonych zestawach danych. Wykorzystanie wy-
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sokoprzepustowego sekwencjonowania generuje natomiast ogromne ilosci danych, ktére musza by¢ efektywnie analizowane

i interpretowane. Tutaj na scene wchodza zaawansowane narzedzia informatyczne czy infrastruktura, jak klastry oblicze-

niowe oraz dedykowane algorytmy
bioinformatyczne, ktére pozwalaja na
efektywne przetwarzanie tak duzych
zbioréw danych.

W jaki sposdb, w powyzszym zakre-
sie, zasoby Cyfronetu przystuzyty sie
Pani badaniom?

ACK Cyfronet AGH dostarcza polskim
naukowcom mozliwos¢ wykonywa-
nia badan z wykorzystaniem klastréw
obliczeniowych. Zapewniana moc
obliczeniowa jest niezbedna do wy-
konania wymaganych analiz z powo-
du ogromnych ilosci generowanych
danych, ztozonosci analiz oraz po-
trzeby szybkiego ich przetwarzania.
Wykonanie tego typu procedur nie
jest mozliwe na przyktad w oparciu
o typowe laptopy czy nawet kompu-
tery projektowane do gier. Poza tym,
duze ilosci danych wymagaja nie
tylko mocy obliczeniowej, ale takze
odpowiednich systeméw do ich prze-
chowywania i zarzadzania. Oferowa-
na przez Cyfronet infrastruktura za-

pewnia tutaj skalowalne rozwiazania

Zmiany w zakresie ekspresji genéw na poziomie transkryptomu pod wptywem
czynnikéw epigenetycznych

do przechowywania i przetwarzania danych na duza skale na potrzeby badar naukowych.

O czym, wedtug Pani, powinni pamieta¢ studenci i studentki na poczatku Sciezki doktorskiej?

Podkreslitabym przede wszystkim wage odpowiedniego wyboru tematu badawczego. Wedtug mnie powinien by¢ to obszar,

ktéry z jednej strony nas mocno interesuje, ale tez stanowi swojego rodzaju nisze w dziedzinie. Warto przy tym patrze¢ na

interdyscyplinarne kierunki badar, ktére facza nawet skrajnie r6zne dziedziny. Takie podejscie moze prowadzi¢ do nowa-

torskich rozwigzan, poniewaz umozliwia spojrzenie na problem z r6znych perspektyw i wykorzystanie metod oraz narzedzi

z r6znych dyscyplin. Powiedziatabym tez, ze warto juz na wczesnym etapie uczestniczy¢ w konferencjach naukowych i spo-

tkaniach branzowych. Pozwala to nawiazac cenne kontakty, wymieniac sie doswiadczeniami i by¢ na biezaco z najnowszymi

trendami w danej dziedzinie.
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Dr Karol tawniczak
Uniwersytet Lodzki

Rozmowa z autorem pracy:
»Funkcja Wignera na rozmaitosciach nietrywialnych topologicznie”

W jaki sposéb rozwineto sie Pana zainteresowanie mechanika kwantowa?

Moje zainteresowanie mechanika kwantowa to nic innego jak zainteresowanie tym, jak dziata rzeczy-
wisto$¢. To jest to samo zainteresowanie, ktére napedza dzieci do poznawania $wiata i zadawania tego irytujacego pytania
,dlaczego”. Mnie po prostu nie przeszto. Oczywiscie, na takie pytania staraja sie odpowiedzie¢ nauki przyrodnicze oraz ich
filozoficzne ,zaplecze”. Fizyka zajmuje sie podstawami tego, jak dziata rzeczywistos¢, wiec wymaga glebszego namystu, ale
i daje najbardziej satysfakcjonujace wyjasnienia. Prawdopodobnie to dlatego moim gtéwnym kierunkiem zainteresowar jest
wiasnie fizyka i to fizyka fundamentalna (cho¢ zajmowatem sie tez ba-
daniami w innych dziedzinach, m.in. w obszarze ekologii rzek).

Co zadecydowato o poswigeceniu pracy doktorskiej funkcji Wignera?

Czym wyrdznia sie Pana podejscie w Swietle dotychczasowych badari?

W fizyce klasycznej czastka ma rownocze$nie dobrze okreslone po-
tozenie i ped, totez jej stan jest reprezentowany przez punkt w prze-
strzeni fazowej. Dla zespotu statystycznego takich czastek, prawdopo-
dobienstwo znalezienia czastki w danym obszarze przestrzeni fazowej
opisane jest facznym rozktadem prawdopodobienstwa. W mechanice
kwantowej zasada nieoznaczono$ci Heisenberga wyklucza jedno-
czesne dokfadne okreslenie potozenia i pedu czastki. Nie jest zatem
mozliwe sformutowanie rozktadu prawdopodobienstwa na przestrzeni
fazowej. Funkcja Wignera jest najblizszym analogiem takiego rozkfadu.
Sformutowanie zagadnieri mechaniki kwantowej w sposéb zblizony do
struktury matematycznej mechaniki klasycznej pozwala m.in.:

e dostrzec ktére z whasciwosci mechaniki kwantowej réznigcych Funkcja Wignera stanu koherentnego na okregu jako funkcja

ja od klasycznej sa istotnymi fizycznie whasciwoéciami tej teorii, cigtej zmiennej kqtowej i dyskretnego momentu pedu
a ktére sg artefaktami odmiennego formalizmu matematycznego;

e dogodnie bada¢ zachowanie uktadéw kwantowych przy przechodzeniu do granicy klasycznej;

e nie rezygnowac z pewnych intuicji uksztattowanych w wyniku obcowania z fizyka klasyczna.
Definicje obiektéw i narzedzi mechaniki kwantowej na przestrzeni fazowej zbudowano przy zatozeniu, ze przestrzeri kon-
figuracyjna i fazowa uktadu sa topologicznie réwnowazne przestrzeni euklidesowej. Tymczasem tak naturalne i istotne za-
gadnienie jak badanie rotacyjnych stopni swobody uktadéw kwantowych, np. w fizyce atomowej i czasteczkowej, wymaga
zaangazowania rozmaitoSci nietrywialnych topologicznie, gdyz katy orientacji na ptaszczyznie i w przestrzeni naleza odpo-
wiednio do okregu i sfery — rozmaitosci nietrywialnych i to na r6zne sposoby.
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Jakie najwieksze wyzwania pojawily sie na Pariskiej drodze badawczej?

Najwiekszym wyzwaniem w mojej pracy badawczej byty trudnosci koncepcyjne zwiazane z uogélnieniem obiektéw zdefi-
niowanych w przestrzeni euklidesowej na przypadki topologicznie nietrywialne. Do$¢ powiedzie¢, ze samo pojecie Sredniej
musi by¢ przemyslane, gdy usredniana zmienna nalezy do dziedziny topologicznie nietrywialnej. Sprébujmy zapisaé wzoér
na Sredni kierunek wiatru i przetestowac go dla trzech punktéw danych (azymutéw): 1°, 359°, 180°. Juz ten przyktad wy-
maga pojec statystyki na rozmaitosciach: sredniej zewnetrznej albo, w pewnym sensie lepszej, cho¢ mniej znanej, Sredniej
wewnetrznej. A powiedzie¢, ze wartosci oczekiwane odgrywaja istotna role w teorii kwantowej to jakby nic nie powiedzie¢.
Podobnej natury (cho¢ mniej naocznych a bardziej subtelnych) trudnosci jest wiecej i wiele z nich nie miato satysfakcjonu-
jacego rozwigzania. Z radoscia moge powiedzie¢, ze czes¢ z nich udato mi sie rozwikta¢ i oswietli¢ na tyle, ze mozemy je
traktowac jako wyjasnione. Kolejnym wyzwaniem byly symulacje numeryczne, ktére okazaty sie bardziej wymagajace niz
przypuszczatem u poczatku pracy.

Jak w tym ostatnim aspekcie wykorzystat Pan zasoby
udostepniane przez Cyfronet?

W toku moich badan konieczne byto wykonywanie licz-
nych catkowan po kilku zmiennych, w tym po przedzia-
tach nieograniczonych, a takze optymalizacji funkcji
takie catki obejmujacych. Do tego funkcje podcatkowe
byty szybkozmienne oraz obejmowaty szeroki zakres
wartosci dodatnich i ujemnych, ktére kasowaty sie pra-
wie w catosci, ale jednak nie do zera. Przeprowadzenie
tych obliczen tak, aby wynik byt wystarczajaco precyzyj-
ny, a przede wszystkim wiarygodny, byto wymagajace
obliczeniowo. Na szcze;écie przynajmniej czeéé z nich Rozktad quasiprawdopodobieristwa Wignera stanu koherentnego na sferze
mozna bylo efektywnie zréwnolegli¢. z niezerowym momentem pedu przedstawiony w przestrzeni momentu pedu

Bez wykorzystania komputera duzej mocy nie datoby sie wykonaé ich w rozsadnym czasie. Moje obliczenia prowadzitem
na komputerze Ares przy uzyciu programu Mathematica. Chciatbym podkresli¢, ze obliczen trzeba byto wykonac znacznie
wiecej, niz moze sugerowac ta ich czes¢, ktdra przywotano w rozprawie doktorskiej. Taka juz jest specyfika pracy badawczej,
ze zanim odnajdzie sie wiasciwa droge, probuje sie wielu sposobdw, przynajmniej gdy bada sie nowy obszar.

Jakie porady moglyby od Pana otrzymac osoby planujace rozpoczaé lub wtasnie rozpoczynajace sciezke doktorska?

Zachecatbym, aby mniej przejmowac sie doktoratem, a wiecej samymi badaniami. Jesli mamy ciekawy temat, trzeba go
zgtebiad, realizujac w nim pasje poznawania rzeczywistosci, ktéra, mam nadzieje, przySwieca wszystkim naukowcom czy
adeptom Nauki. Z takim podejsciem bedzie ciekawie, wieksza tez szansa, ze uzyskane wyniki beda wartosciowe. Wéwczas
stopien naukowy (gdy juz wreszcie spiszemy rozprawe) uzyskamy niejako przy okazji.
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Dr inz. Krzysztof Mackosz
Akademia Gorniczo-Hutnicza im. Stanistawa Staszica w Krakowie

Rozmowa z autorem pracy:
»Struktura atomowa i transport elektronowy w nanostrukturach kanonicznych izolatoréow
topologicznych”

Co byto dla Pana inspiracja do poswiecenia rozprawy doktorskiej wilasciwosciom nanostruktur

chalkogenkéw bizmutu?

Miniaturyzacja technologii krzemowej to wielki krok naprzéd, jednak ciagly rozwéj to réwniez
napotykane ograniczenia. Potaczenie nano-wytwarzania i nowatorskich materiatéw to mozliwosé
dalszego rozwoju technologii i krok milowy w dziedzinie komputeréw kwantowych.

W jaki sposéb otrzymane przez Pana wyniki moga wptynac¢ na rozwdj urzadzer bazujacych na

izolatorach topologicznych?

Swiat nanotechnologii to nadal niezbadany teren. Metody wykorzystywane do wytwarzania nano
-urzadzen moga znaczaco zmienia¢ wiasciwosci fizyczne, ktore sa charakterystyczne dla materia-
téw kwantowych. Dlatego badania nad materiatami w skali atomowej oraz nad metodami wytwa-
rzania w skali nano sa dla mnie tak istotne. Pozwalaja one na glebsze zrozumienie tych zjawisk

i odkrywanie nowych mozliwosci w dziedzinie nanotechnologii.
Co w pracy naukowej daje Panu najwigksza satysfakcje?

Najwieksza satysfakcje w pracy naukowej daje mi odkrywanie wszechswiata i prowadzenie badan,
ktére stanowia mdj niewielki kawatek uktadanki przyczyniajacej sie do postepu technologiczne-
go. Przede wszystkim jednak cenie sobie mozliwos¢ pracy z niezwyktymi ludZmi i genialnymi

naukowcami.
Do czego postuzyty w Pana badaniach zasoby udostepniane przez Cyfronet?

Badania eksperymentalne i teoretyczne to dwie Sciezki w pracy naukowej, ktére dla wielu nigdy
sie nie krzyzuja. Dla mnie jednak, wykorzystanie zasobéw mocy obliczeniowej do badan teore-
tycznych jest kluczowe, poniewaz pozwala na przewidywanie wtasciwosci fizykochemicznych, co

stanowi istotne uzupetnienie moich badan eksperymentalnych.

Gdyby miat Pan udzieli¢ kilku krétkich porad osobom planujacym rozpoczecie lub wiasnie rozpo-
czynajacym studia doktoranckie, bytyby to..

Doktorat to dtuga podr6z przez nieznane, petna trudnosci i wyzwan. Trzeba dobrze wiedzie¢, do
czego sie dazy. Osiagniecie zamierzonego celu przynosi ogromna satysfakcje.
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Krysztat izolatora topologicznego, wykorzystywany do badania wtasciwosci transportu elektronowego, uzyskany za pomocq
skaningowego mikroskopu elektronowego

95
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Dr Leszek Malec
Uniwersytet Jagiellonski

Rozmowa z autorem pracy:
»Experimental and In Silico Study of Polar Crystals”

Czemu postanowit Pan skupi¢ badania na oddziatywaniach miedzyczasteczkowych w krysztatach
wieloskfadnikowych?

Projektowanie nowych materiatéw do zastosowania w réznych gateziach przemystu oraz medycyny pochtania ogromne ilosci
zasobéw naturalnych, pieniedzy i czasu. Z tego wzgledu, na znaczeniu zyskuja metody oparte na przewidywaniu struktury
materiatu w skali atomowej. Jedng z najwazniejszych gatezi projektowania struktur krysztatéw wielosktadnikowych w celu
uzyskania materiatu o pozadanej wiasnosci fizycznej jest inzynieria krystaliczna, wykorzystujaca zrozumienie oddziatywan
miedzyczasteczkowych w kontekscie upakowania krysztatéw. Wiasnosci krysztatéw nie sa prosta funkcja wiasciwosci po-
szczegblnych elementéw struktury. Zamiast tego zalezg one silnie od interakcji miedzy czasteczkami w strukturze oraz ich
wzglednej orientacji i potozenia. Zatem, aby w racjonalny i efektywny sposéb tworzy¢é nowe materiaty, musimy poznac
sposob ich ,dziatania” w skali atomowej w obecnie znanych materiatach funkcjonalnych. Motywacja moich badan byto
stworzenie metodologii, opartej o obliczenia kwantowo-chemiczne oraz dyfraktometrie rentgenowska, pozwalajacej na sko-
relowanie dynamiki oddziatywan w krysztale z jego makroskopowymi wiasnosciami. Dodatkowo, kazdy z trzech badanych
typow uktadéw posiadat cechy, ktérych wyttumaczenie umykato dotychczas wykorzystanym metodom eksperymentalnym,
co juz samo w sobie byto ciekawym wyzwaniem badawczym.

Jakie dalsze kroki badawcze moga by¢ podjete na podstawie otrzymanych przez Pana wynikéw?

Zaréwno zastosowany schemat badawczy jak i uzyte metody i programy moga zosta¢ zaadaptowane do zbadania wielu
wiasnosci fizycznych w szerokim spektrum materiatéw. Opracowany sposéb analizy jest skuteczny w opisie strukturalnych
przejs¢ fazowych oraz dynamicznego nieporzadku wystepujacego w fazach krystalicznych. Licze, ze zaproponowane prze-
ze mnie podejscie, jak réwniez otrzymane wyniki pozwola lepiej zrozumie¢ dynamiczne zjawiska strukturalne i zwiazane
z nimi efekty makroskopowe, co umozliwi inzynierie nowych materiatéw funkcjonalnych. Przyktadem mogtyby by¢ materiaty
ferrokaloryczne, takie jak badany siarczan(VI) amonu, ktére moga zosta¢ wykorzystane do stworzenia bardziej efektywnych
i przede wszystkim przyjaznych dla srodowiska systeméw chtodzacych. Problem znikania danej fazy krystalicznej jest znany
w przemysle farmaceutycznym, generujac ogromne straty w przypadku gdy dana forma polimorficzna zostaje uzyta w leku
wprowadzonym do produkgji. Uzyskane wyniki, tumaczace znikanie jednej z odmian polimorficznych kokrysztatu mocznik-kwas
barbiturowy, powinny pozwoli¢ na lepsze zrozumienie tego zjawiska, a takze powinny stanowi¢ impuls do dalszych badan
nad wptywem porzadkowania sie czasteczek w roztworze na efekt krystalizacji.

W pracy wspomina Pan o wykorzystaniu autorskich skryptéw do analizy dynamiki ukfadéw wigzan wodorowych. Czy moze-

my poprosi¢ o krotkie przyblizenie oprogramowania?

Gtéwnym celem przygotowanego oprogramowania byta analiza korelacji czasowych oraz przestrzennych pomiedzy zmia-
nami parametréw geometrycznych indywiduéw chemicznych w badanych uktadach. Oprogramowanie pozwala na bada-
nie parametrow kazdego jonu, czasteczki oraz wiazania w klastrze obliczeniowym w sposéb indywidualny, umozliwiajacy
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analize dynamicznego nieporzadku w symulowanych strukturach krystalicznych. Mozliwe jest takze usrednienie kazdego
obliczonego parametru w czasie i przestrzeni (z uwzglednieniem symetrii przestrzennej krysztatu) pozwalajace na poréw-
nanie wynikéw symulacji z danymi uzyskanymi z uzyciem dyfraktometrii rentgenowskiej. W programie, kazda czasteczka/
jon jest instancja wybranej klasy, ktéra przechowuje wspétrzedne kartezjanskie wszystkich atoméw. Pozwala to na szybkie
obliczenie wybranych dtugosci wiazan, katéw walencyjnych i katéw torsyjnych dla wybranego typu czasteczki. Dodatkowo,
w niektérych przypadkach zaimplementowatem wyznaczanie bardziej ztozonych parametréw geometrycznych, m.in. ob-
jetosci czasteczki w oparciu o wyznaczenie jej otoczki wypuktej. Cata cze$¢ obliczeniowa programu zostata potaczona

z modutem graficznym w celu zautomatyzowania wizualizacji wynikow.
W jaki sposéb wykorzystat Pan zasoby informatyczne udostepniane przez Cyfronet?

Wykorzystujac superkomputery Ares oraz Prometheus, wykonatem ponad 70 symulacji metoda dynamiki molekularnej Borna
-Oppenheimera dla kilku typéw krysztatéw w programie CP2K. Symulowane z uwzglednieniem periodycznych warunkéw brze-
gowych klastry zawieraty od kilkudziesieciu do kilku tysiecy atoméw. Ze wzgledu na wielkos¢ uktadéw i ztozonos¢ obliczen,
wiekszo$¢ z nich wykorzystywata od 288 do 432 rdzeni. Uzyskane zasoby pozwolity na analize wibracyjna kazdego uktadu
z wykorzystaniem wygenerowanych widm mocy oraz ich dekompozycji. Otrzymane zasoby dyskowe umozliwity mi analize
oddziatywar miedzyczasteczkowych w badanych krysztatach z wykorzystaniem wyzej oméwionego, autorskiego oprogramo-
wania. Dodatkowo, dla dwéch badanych uktadéw wykonatem dekompozycje energii oddziatywan dla kilku tysiecy wybranych
geometrii z wyznaczonych trajektorii. W tym celu wykorzystatem metode backfill, wymagajaca uzycia tysiecy krétkich zadan na
klastrze obliczeniowym. Przeprowadzone obliczenia pozwolity mi wyjasni¢ mechanizm przejécia fazowego w ferroelektrycznym
siarczanie(Vl) amonu, a takze opisac zjawisko transferu protonu w tréjsktadnikowych krysztatach zawierajacych motyw taricucha
polikationowego. Rozwigzatem réwniez zagadke znikajacej formy polimorficznej kokrysztalu mocznik-kwas barbiturowy, co
pozwolito mi opracowa¢ eksperymentalna

metode jej otrzymywania w sposéb powta-

rzalny.

Jaka porade mdgtby Pan przekazaé oso-
bom rozpoczynajacym szkote doktorska?

Ze wzgledu na swdj unikalny charakter
praca naukowa daje duza swobode w orga-
nizowaniu swojego czasu i tego, czym sie

zajmujemy. Istotne jest, aby w doborze wia-
Graficzna reprezentacja przejscia fazowego w siarczanie(VI) amonu (przedrukowano

snej tematykl kierowac sie przede WSZyStklm z L. M. Malec et al. Acta Materialia, 2021, zgodnie z CC BY 4.0)

tym, co nas interesuje i tym, co nasze bada-

nia moga dac innym. Nie nalezy bac sie zmian i przywiazywac sie do tego, czym zajmowalismy sie na wczesniejszych etapach
edukacji. Studia doktoranckie daja czas, aby wyksztalci¢ swéj wiasny warsztat naukowy, nauczy¢ sie przekazywac swoja wiedze,
a takze nawiazac wspdtprace z innymi naukowcami. Od naszych samodzielnych wyboréw zalezy, czy nasza praca bedzie za-
réwno satysfakcjonujaca jak i wartosciowa. Brak radosci z tego, co robimy, moze fatwo prowadzi¢ do utraty ciekawosci, ktéra dla
mnie zawsze byfa gléwna motywacja do prowadzenia badan. Dlatego od poczatku doktoratu powinnismy by¢ Swiadomi, dlaczego
chcemy zajmowac sie dang tematyka i koncentrowac sie na tych aspektach badawczych, ktére pomoga nam sie rozwijac.
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Dr inz. Agnieszka Winiarska
Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni im. Jerzego Habera PAN
Rozmowa z autorka pracy:

» Tungsten aldehyde oxidoreductase from Aromatoleum aromaticum - biocatalyst for alco-
hol production”

Jak wyjasnitaby Pani przedmiot swoich badan osobie niezwiazanej z dziedzing?

Przedmiotem moich badan byto lepsze poznanie enzymu oksydoreduktazy aldehydu z bakterii
Aromatoleum aromaticum (w skrécie AOR). W swojej pracy pokazatam nowa aktywno$¢ AOR
o potencjalnym znaczeniu praktycznym — redukcje kwaséw karboksylowych przy uzyciu wodoru
czasteczkowego jako ekologicznego reduktora, pozwalajac na konserwacje energii np. w formie
bioalkoholu. Reakcje te zachodza w centrum aktywnym zawierajacym jon wolframu zwiazany
w organometaliczny kompleks. Chcac pozna¢ mechanizm dziatania AOR w tej niezwyktej reakcji,
musiatam doktadniej zbadac jego strukture, do czego poza mikroskopia krioelektronowa, uzytam

réwniez metod modelowania molekularnego.

Czy mozliwe jest wyrdznienie przefomowego momentu Pani badan? Jesli tak, poprosimy o jego
przyblizenie?

Charakteryzujac AOR odkrytam jego nowa, nigdy wczesniej nie odnotowang dla enzyméw wolfra-
mowych aktywnos¢ hydrogenazy. Oznacza to, ze AOR jest zdolne do utleniania wodoru czastecz-
kowego rozpuszczonego w wodzie, a uzyskane elektrony wykorzystuje do redukcji kwaséw karbok-
sylowych albo mediatoréw elektronéw takich jak dinukleotyd nikotynoamidoadeninowy (NAD). To
odkrycie skierowato moje badania nad AOR na bardziej aplikacyjne aspekty biokatalizy, m.in. na
zastosowanie tego enzymu w kaskadach enzymatycznych do syntezy cennych zwigzkow.

Waznym momentem w badaniach byto réwniez okreslenie koordynacji wolframu, dzieki pota-
czeniu badan nad struktura metodami teoretycznymi z mikroskopia elektronowa pojedynczej cza-
steczki AOR. Zoptymalizowane metodami klastrowa QM i QM:MM geometrie modeli kofaktora
o réznych mozliwych koordynacjach wolframu zostaty zweryfikowane przez poréwnanie ze struk-
turg krystaliczng AOR z P, furiosus oraz cryo-EM. Badania ujawnity najbardziej prawdopodobna

strukture utlenionego kofaktora wolframowego.

Poprosimy o przedstawienie mozliwosci aplikacyjnych wynikéw Pani badan, szczegdlnie w swietle

zgfoszen patentowych, ktére ich dotyczyty.

Aktywnos$¢ AOR jako hydrogenazy moze by¢ wykorzystana na konserwacje energii np. w formie
bioalkoholu oraz w czystej i selektywnej (bez produktéw ubocznych) syntezie aldehydéw oraz ich
pochodnych wykorzystywanych w przemysle spozywczym, farmaceutycznym i w nowoczesnych
materiatach (tzw. hightech). Ze wzgledu na selektywnos¢ procesu redukcji kwasu oraz czysta me-
tode regeneracji NADH, AOR ma duzy potencjat do zastosowania jako biokatalizator w nowych
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Sciezkach syntezy lekéw, dodatkéw do zywnosci (wanilina) i innych cennych zwiazkéw. AOR

katalizuje réwniez utlenianie aldehydéw nawet w bardzo niskich stezeniach, co moze by¢ wyko-
rzystane w elektrodach do wykrywania lub usuwania tych czesto toksycznych zwigzkdéw.

Jak ocenia Pani uzytecznos¢ zasobow informatycznych Cyfronetu na potrzeby wsparcia badarn na-
ukowych?

Uwazam, ze zasoby Centrum daja mozliwos¢ prowadzenia badari na poziomie konkurujacym
z wiodacymi osrodkami tego typu. W swojej pracy skorzystatam z wielu narzedzi zapewnianych
przez Cyfronet do modelowania molekularnego metodami QM i QM:MM, do analizy struktury
biatka i dokowania molekularnego. Mozliwos¢ wykorzystania nowych wersji oprogramowania
takiego jak Amber czy Gaussian na komputerach duzej mocy pozwolito mi na zbadanie kofak-
tora wolframowego w najwiekszym, a przez to najdoktadniejszym dotychczas optymalizowanym
modelu tego typu kofaktora (tj. caty kofaktor zawierajacy dwa atomy metalu i cze$¢ organiczng
opisany metodami DFT, a enzym metodami mechaniki kwantowej), a musze podkresli¢, ze wcze-
$niejsze badania byly podejmowane przez wiele grup, m.in. z USA. Bez takich zasobéw prawdo-
podobnie struktura kofaktora dalej bytaby zagadka, a prowadzenie dalszych badan nad mechani-
zmem reakc;ji redukcji kwaséw karboksylowych niemozliwe.

Co jest, Pani zdaniem, kluczowe przy rozpoczynaniu i na wczesnych etapach sciezki doktorskiej?

Z pewnoscia nie jest to zaskakujaca odpowiedz, ale uwazam, ze od poczatku kluczowy jest networ-
king. Srodowisko naukowe jest bardzo otwarte na wspétprace i polecam od poczatku plano-
wac staze w innych jednostkach, wspélne projekty i badania. Wiele konkurséw wspiera staze
i promuje projekty uwzgledniajace badania w réznych jednostkach. Za takimi dziataniami zawsze
ida publikacje i kolejne projekty, a po doktoracie ta sie¢ kontaktéw jest szczegdlnie istotna dla

znalezienia pozycji post-doca czy napisania swojego projektu.

Rekonstrukcja filamentowej struktury AOR na podstawie struktury z cryo-EM, fotometrii mas
oraz obliczers QM:MM
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Dr Piotr Wrébel
Uniwersytet Jagiellonski

Rozmowa z autorem pracy:
»Studies of interactions in solutions based on Molecular Dynamics methods and simu-
lated vibrational spectra”

Co zadecydowato o poswigceniu pracy doktorskiej oddziatywaniom w roztworach wybranych substan-

gji z potencjatem wykorzystania w nowoczesnych bateriach?

Gdy rozpoczatem wspéiprace ze swoim zespotem w 2017 roku, méj Promotor juz realizowat
grant na prowadzenie badan w tej tematyce. Wtedy dla jednej z takich substancji przeprowadzitem
symulacje, ktére stanowity treS¢ mojej pracy magisterskiej. Wyniki byty zadowalajace i wskazywaty
na zasadnos¢ uzycia zastosowanej metodologii do tego typu uktadéw. Stad naturalna byta decyzja
o kontynuacji dziatan w tej dziedzinie.

Co w Pariskich badaniach stanowifo najwigksze wyzwanie, jesli wezmiemy pod uwage pozyskiwa-

nie danych oraz opracowywanie wynikéw na ich podstawie?

W kwestii pozyskania danych najwiekszym wyzwaniem byto otrzymanie sensownego zbioru ucza-
cego dla uczenia sieci neuronowych przewidujacych energie potencjalna dla zadanej geometrii
uktadu. Wymagato to starannego dobrania r6znorodnych geometrii, takze takich z ,nienaturalnie”
porozcigganymi lub powyginanymi wiazaniami, tak aby wyuczony model umiat przewidzie¢, ze
sa to struktury niekorzystne energetycznie.

W przypadku opracowania wynikéw raczej byto to liczenie funkcji autokorelacji czasu przebywa-
nia, ze wzgledu na ztozono$¢ pamieciowa algorytmu zastosowanego do jej obliczenia oraz moje
—w danym czasie — niewielkie doswiadczenie w implementacji tego typu zagadnien.

W pracy przedstawia Pan potencjalne alternatywy dla symulacji za pomoca dynamiki molekularnej ab

initio (AIMD). Jak ocenia Pan potrzebe poszukiwania rozwiazarn o mniejszym koszcie obliczeniowym?

Uwazam, ze rozwdj metod o mniejszym koszcie obliczeniowym i sensownym kompromisie
w kwestii doktadnosci wynikéw w stosunku do metod ab initio jest pozadany w kontekscie szer-
szego zastosowania takich badan np. w przemysle. AIMD, pomimo tego, ze prowadzi do rezulta-
téw zblizonych do wartosci eksperymentalnych, wciaz wymaga stosunkowo duzego czasu obli-
czeniowego — przyktadowo otrzymanie 35 ps symulacji dla uktadu zawierajacego 50 czasteczek
weglanu etylenu (tzn. 500 atoméw) zajeto okoto miesiaca.

W jaki sposéb zasoby Cyfronetu przystuzyly sie realizacji czesci Pana badan zwigzanej z oblicze-
niami i ich analiza?

Zasoby Cyfronetu whasciwie umozliwity wykonanie jakichkolwiek badan — superkomputer Prome-
theus a potem Ares byty wykorzystywane do prowadzenia wszystkich symulacji (AIMD czy DFTB),
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a w pozniejszym czasie dedykowana partycja Aresa z uktadami GPGPU postuzyta do uczenia sieci
neuronowych.

Jaki aspekt pracy naukowej daje Panu najwieksza satysfakcje?

Najlepszy jest ten moment zadowolenia, kiedy po dtugiej pracy, w trakcie ktérej pojawito sie zwat-
pienie, w koricu zaczyna sie klarowa¢ wyrazny i oczekiwany wynik.

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

powinny zwroci¢ najwieksza uwage?

Polecam znalez¢ swoja nisze, ktéra sie lubi, i nie ogladad sie na dziatalno$¢ kolegéw z roku. I'to mimo
tego, ze w innym zespole publikuje sie wiecej, ma sie wiecej grantéw, itd.; nie zapominajmy, ze trawa
podrugiejstronie ogrodzenia zawsze wydaje sie bardziej zielona. Warto korzysta¢ zwyjazdéw konfe-
rencyjnych w celu oswojenia sie z wystapieniami publicznymi, po tym obrona nie bedzie juz stresem
a formalnoscia. Dodatkowo wazne jest branie udziatu w konkursach na finansowanie badan. Nawet
jesli szanse na wygrana sa niewielkie, podstawowa zasada jest prosta — kto nie sktada wnioskéw,
ten nic nie wygrywa. Na koniec niestety tez bardzo pragmatyczna uwaga — na wypadek, gdyby
nie udato sie kontynuowac kariery naukowej po doktoracie, bezcenne jest zdobycie kwalifikacji
umozliwiajacych inna prace zawodowa. Zapewnia to bardzo duzy komfort psychiczny.

Widma w podczerwieni otrzymane z symulacji AIMD dla wodnych roztwordw LiTFSI. Wstawka
przedstawia eksperymentalne widma w zakresie drgari O-H pochodzgce z publikacji: Y. Zhang, N. H. C.
Lewis, et. al., J. Phys. Chem. B 125 (2021), 45014513
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Dr inz. Karolina Zawadzinska
Politechnika Krakowska im. Tadeusza KoSciuszki

Rozmowa z autorka pracy:
»Synteza nowych nitrofunkcjonalizowanych pofaczen heterocyklicznych na drodze
[3+2] cykloaddycji”

Jak mogtaby Pani krotko wyjasni¢ przedmiot swoich badar osobie niezwigzanej z dziedzing?

Przedmiotem moich badan byta synteza i teoretyczny opis biologicznie aktywnych, cyklicznych
zwiazkow organicznych, ktére w swojej strukturze zawieraja tzw. heteroatomy — tlen i azot. Pro-
Sciej moéwiac, badatam ksiazkowy przebieg reakcji, ktére wczesniej udato mi sie wykonac ekspe-
rymentalnie. Ponadto, w mojej pracy zdeterminowatam potencjalna aktywno$¢ biologiczna tych
zwiazkéw, czyli okreslitam ich przydatnosé w zastosowaniu jako lekarstwa lub herbicydy.

W badaniach wykorzystata Pani facznie kilkanascie technik obliczeniowych oraz eksperymental-
nych, stanowiacych kolejne kroki do osiagniecia zamierzonych celéw. Na ile ta kolejnos¢ zostata

z gory ustalona, a na ile wprowadzata Pani elastyczne zmiany w trakcie badar?

W nauce trzeba by¢ elastycznym, ale, rzecz jasna, w granicach rozsadku. Przy opisie teoretycznym
reakcji chemicznych zwykle tok obliczen, jak i zastosowanie danych technik obliczeniowych sa
zatozone z gory, jednak w praktyce bywaja takze odstepy od normy. Jako naukowiec, analizujac
otrzymane wyniki musze by¢ na tyle elastyczna, aby bazowac jedynie na rzetelnych rezultatach
i nie naginac teorii tylko po to, by wpasowata sie w jakie$ zalozenia. W nauce czasami trzeba
dopasowac sie do badanego obiektu, rzadko bywa tak, zeby to obiekt dopasowat sie do nas. Szcze-
gblnie wida¢ to na przyktadzie eksperymentowania w chemii organicznej, gdzie czesto trzeba

duzo kombinowaé, aby ,zmusi¢” obiekt badan do wspétpracy.
Jak przedstawia sie potencjat aplikacyjny otrzymanych zwiazkéw?

Obecnos¢ heteroatoméw w strukturze zwiazkéw organicznych zwieksza ich biologiczna aktyw-
nos¢, a co za tym idzie, zakres ich potencjalnych aplikacji. Wiele podobnych strukturalnie zwiaz-
kéw do tych przeze mnie syntezowanych znajduje juz zastosowanie jako leki przeciwzapalne,
ale przede wszystkim, jako srodki przeciwpasozytnicze w weterynarii, jak np. Fluralaner wyko-
rzystywany w popularnych srodkach Bravecto dla pséw i kotéw przeciwko ekto-pasozytom. Te
doniesienia literaturowe postanowitam sprawdzi¢ w odniesieniu do moich zwiazkéw. Okazato sie,

ze potencjalna aplikacja moich izoksazolin sg witasnie srodki przeciwbélowe i przeciwzapalne.
Jakie najwieksze przeszkody pojawity sie w Pani pracy badawczej i jak udato sie je przezwyciezyé?

Na drodze wykonywania badan do mojej pracy doktorskiej pojawito sie bardzo duzo wybojéw
i przeszkdd. Mozna powiedzie¢, ze kazdy dzier przynosit nowe wyzwania, z ktérymi nierzadko
ciezko byto sobie poradzi¢. Najtrudniejszym byt jednak etap syntezy i oczyszczania otrzymanych
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przeze mnie zwiazkéw. Etap ten wymagat ogromnego poswiecenia i cierpliwosci, a takze pracy

zespotowej.

W jaki sposob zasoby Cyfronetu przystuzyty sie do realizacji czesci badan zwiazanej z obliczeniami

i ich analiza?

Bez mozliwosci korzystania z mocy obliczeniowej superkomputeréw Cyfronetu nie mogtabym tak
sprawnie przeprowadzi¢ w zasadzie zadnych badan. Wszystkie swoje zaplanowane kroki w pracy
badawczej opieratam gtéwnie na modelowaniu komputerowym przebiegu reakcji, zeby wiedziec,
czy jest ona w ogole mozliwa do zrealizowania. Niewatpliwie, obliczenia przyczynity sie do skro-
cenia czasu poszukiwania btedéw i rozwigzan eksperymentalnych, dzieki obliczeniom mogtam
zaoszczedzi¢ odczynniki, a wreszcie mogtam skupic sie na tych reakcjach, ktére faktycznie miaty
jakis sens.

Jakimi radami lub przemysleniami mogfaby Pani podzieli¢ sie z naukowcami dopiero zaczynajacy-

mi szkoty doktorskie?

Na pewno nie poddawaijcie sie! Prowadzenie badan w réznych dziedzinach, bo nie tylko w chemii,
jest bardzo ciezkie, a wiele z nich moze skoriczy¢ sie fiaskiem. Jednak pamietajcie, ze kazdy uzyska-
ny wynik jest wartosciowy! BadZcie ciekawi wszystkich szczegdtéw, bo czasami to one odgrywaja
gtéwna role. Chetnie wychodZcie poza utarte schematy.

Wizualizacja struktury molekularnej izoksazoliny na podstawie pomiaréw XRD dyfrakcji rentgenowskiej




HISTORIA

1973

1975

1990

1991

CDC CYBER 72
1994

1996

1997

1998

Convex C3840 2000

2002

2003

2005

2006

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 Komputerowe;j.

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

Zwiekszenie 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.

Zwiekszenie 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.

Potaczenie MSK w kierunku Warszawy i Bielska-Biatej
faczami sieci PIONIER, kazde o przepustowosci
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
wspdtdzielenia 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.

Potaczenie MSK w kierunku Rzeszowa taczem
sieci PIONIER o przepustowosci 2x10 Gbps

SGI Origin2000

SGI ALTIX 3700

HP Cluster Platform 3000 BL




HISTORIA

Medal jubileuszowy

Hala Maszyn

Superkomputer Prometheus

2013

2014

2015

2016

2017

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 przepustowosci 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

2020

2021

Cyfronet reprezentuje Polske w konsorcjum
LUMI, ztozonym z o$miu krajow, ktére beda
wspdlnie budowac jeden z najszybszych
europejskich superkomputeréw.

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

Prezentacja Cyfronetu na stoisku wystawowym
w trakcie konferencji [SC'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

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

Uruchomiono superkomputer Ares o mocy
obliczeniowej 4 PFlops.

Prometheus zajmuje 373 i 440 miejsce,
aAres 216 i1 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




HISTORIA

2022

2023

2024

Uruchomiono superkomputer Athena o mocy obliczeniowej
7,7 PFlops.

Uroczyste otwarcie Data Center Podole.

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 PFlops) po raz 3-ci i 4-ty
na liscie TOP500: 290 i 323 miejsce.

Athena (6 144 rdzeni, 7,7 PFlops) po raz 1-szy i 2-gi
na liscie TOP500: 105 i 113 miejsce.

Inauguracja superkomputera LUMI.

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

Uroczyste obchody 50-lecia Cyfronet AGH z udziatem
Prezydenta Andrzeja Dudy, ktéry wreczyt odznaczenia
panstwowe zastuzonym pracownikom Cyfronetu.

Athena zajmuje 123 miejsce, a Ares 362 miejsce na liscie
TOP500 (edycja czerwcowa).

Cyfronet AGH uhonorowany nagroda Polonia Minor.

Zespot projektu EuroHPC PL laureatem Polskiej Nagrody
Inteligentnego Rozwoju 2023.

Po raz drugi w historii polskiej informatyki trzy
superkomputery z jednego polskiego centrum obliczeniowego
(Athena, Helios CPU i Ares) na liscie TOP500 (edycja
listopadowa), odpowiednio na miejscach: 154, 290 i 403.

Rozpoczeto realizacje projektéw: DOME, EUROCC 2,
EUreka3D, PIONIER-Q i GEMINI

Po raz pierwszy w historii polskiej informatyki cztery
superkomputery z jednego polskiego centrum obliczeniowego
(Helios GPU, Athena, Helios CPU i Ares) na liScie TOP500
(edycja czerwcowa), odpowiednio na miejscach: 55, 177,
305 i 442.

Helios GPU na 3. miejscu listy Green500 (edycja
CZerwcowa).

Cztery superkomputery z Cyfronetu (Helios GPU, Athena,
Helios CPU i Ares) ponownie na liscie TOP500 (edycja
listopadowa), odpowiednio na miejscach: 69, 212, 348 i 490.

Rozpoczeto realizacje projektow: Meetween, EOSC Beyond,
EPICURE, FFplus, PLGrid ICON i EPOS ON









