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



Szanowni Panstwo!

Miniony rok przyniést Polsce i Swiatu nowe wyzwanie w postaci pandemii COVID-19.
Wociaz opracowywana odpowiedZ na te sytuacje wymaga wzmozonej wspotpracy
specjalistbw z wielu dziedzin. W ACK Cyfronet AGH, dziatajacym na styku
technologii informatycznych, nauki i gospodarki, niezmiennie wspieramy naukowcéw
w ich badaniach, réwniez w tych trudnych czasach. Obecnie granty obliczeniowe
poSwiecone badaniom nad koronawirusem SARS-CoV-2 oraz wywotywana przez
niego choroba COVID-19 maja pierwszeristwo w kolejce dostepu do zasobdéw
Prometheusa i uzyskuja najwyzszy priorytet w uruchamianiu. Kilkadziesiat tysiecy

rdzeni obliczeniowych superkomputera oraz infrastruktura towarzyszaca pozwalaja na
szybkie przetwarzanie duzych ilosci danych medycznych, biologicznych i chemicznych. Badane sg m.in. przeciwciata obecne
w czasie zakazenia, czasteczki wykazujace potencjalne dziatanie hamujace infekcje oraz mozliwosci rozwoju szczepionek.

Superkomputer Prometheus o mocy obliczeniowej 2,65 PetaFlopsa w czerwcu 2020 roku, ponownie jako jedyny superkomputer
z Polski, w rankingu TOP500 najszybszych superkomputeréw Swiata zajat wysokie 288. miejsce. Dodatkowo, pomimo kilku
lat od uruchomienia, nadal pozostaje jedna z najbardziej efektywnych energetycznie maszyn, co potwierdzito zajecie 142
miejsca na liscie Green500. Prometheus oraz jego poprzednik Zeus wykonaty w 2019 roku tacznie niemal 5 milionéw zadan
dla naukowcéw z wielu uczelni i instytutéw badawczych.

Superkomputer Prometheus stuzy medycynie nie od dzi§ - zainstalowane w jego zasobach specjalistyczne pakiety
oprogramowania sa na co dzien wykorzystywane m.in. w badaniach zwigzanych z modelowaniem czasteczek lekéw, do
analiz danych z mikromacierzy DNA, identyfikacji biatek i przewidywania ich roli w procesach biologicznych.

Warto podkresli¢, ze Cyfronet od wielu lat wspiera projekty i inicjatywy zwigzane z rozwojem medycyny i farmacji. Wchodzi
w sktad i jest inicjatorem konsorcjum realizujacego projekt SANO, jeden z 3 projektéw zgtoszonych przez polskie jednostki
naukowe, ktérym przyznano granty w europejskim konkursie Teaming for Excellence. Celem projektu jest wprowadzenie
kompletnie nowych rozwiazan diagnostycznych i terapeutycznych wynikajacych z wytworzenia nowych, obliczeniowych
biomarkeréw choréb, zindywidualizowanych wzgledem poszczegélnych pacjentéw.

Nie nalezy jednak zapomina¢, ze tematyka badan naukowych realizowanych przy pomocy zasobéw Centrum dotyczy bardzo
wielu dziedzin, a liczba naukowcow korzystajacych z naszych superkomputeréw ciagle rosnie. Wspieramy badaczy w ich
pracach naukowych i w dokonywaniu waznych odkry¢, a kazdy sukces Uzytkownikéw infrastruktury Cyfronetu jest dla nas
niezmiernie istotny. Wazng informacja dla Uzytkownikéw jest na pewno fakt, ze wéréd 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 PLCrid dla EOSC.

Bardzo dziekuje wszystkim Przyjaciotom i Uzytkownikom za wspotprace i cenne wskazéwki dotyczace dalszego rozwoju
Centrum. Zapraszam do osobistych kontaktéw z pracownikami Cyfronetu. W obecnej sytuacji beda to kontakty gtéwnie

zdalne, ale liczymy, ze przyniosa wiele owocow...

Z wyrazami szacunku
Prof. Kazimierz Wiatr
Dyrektor ACK Cyfronet AGH
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Prometheus — PetaFlops’owa Moc

Bardzo szybko nastepujace zmiany w $wiecie nauki wptywaja na tempo rozwoju zaplecza informatycznego, oferowanego na-
ukowcom przez Cyfronet. Rosnace coraz wyrazniej zapotrzebowanie Srodowisk naukowych na moc obliczeniowa i coraz wieksze
magazyny danych jest wyraZnie zauwazalne ze strony dziedzin niemalze tradycyjnie zwigzanych z Komputerami Duzej Mocy:
chemii, fizyki, astronomii, szeroko rozumianych nauk o zyciu oraz dziedzinach im pokrewnych. Astronomia, astrofizyka czy fizyka
przestrzeni kosmicznej z jednej strony opieraja sie na akwizycji i analizie danych, a z drugiej na ztozonych symulacjach komputero-
wych. Nauki biologiczne, chemiczne, medyczne, jak i wyZzej wymienione, cechuja sie dynamicznym rozwojem oraz wprowadza-
niem nowych, coraz bardziej wyrafinowanych metod badawczych, np. technik molekularnych opierajacych sie na wysokowydaj-
nym sekwencjonowaniu DNA. Multidyscyplinarna dziedzina, jaka jest medycyna, mierzy sie z wieloma czasochtonnymi analizami,
m.in. genomu ludzkiego. W efekcie wzrasta zapotrzebowanie na automatyczne zbieranie, przechowywanie i analizowanie
sygnatéw oraz obrazéw biomedycznych, a do realizacji tych proceséw niezbedne staja sie zasoby superkomputerowe. Mozliwosé
powiazania ze soba wielu unikatowych danych, to jest danych klinicznych, genetycznych oraz srodowiskowych i spotecznych,

niesie ze soba wiele korzysci, ale i tu konieczne s3 dedykowane ustugi, ktére moga zaoferowac jedynie centra superkomputerowe.

To wiasnie z tego typu zadaniami mierzy sie Prometheus — najszybszy polski superkomputer. Jako nastepca Zeusa, zostat wia-
czony do infrastruktury PLGrid i nieodptatnie stuzy naukowcom, takze w ramach miedzynarodowych projektéw badawczych.
Wykorzystanie superkomputera obejmuje: analize wynikéw
badan, symulacje numeryczne, przetwarzanie danych z sieci,
zaawansowane wizualizacje oraz réwnolegla analize ogromnych

zbioréw danych (big data).

Prometheus sktada sie z ponad 2239 serweréw platformy HP
Apollo 8000, potaczonych superszybka siecia InfiniBand FDR
o przepustowosci 56 Gbit/s. Superkomputer posiada 53 748
rdzeni obliczeniowych (procesorow Intel Haswell oraz Intel Skylake) oraz 283,5 TB pamieci operacyjnej w technologii DDRA4.
Zostat wyposazony w dwa systemy plikéw o tacznej pojemnosci 10 PB oraz bardzo duzej szybkosci dostepu wynoszace;j
180 GB/s. Prometheus jest réwniez wyposazony w 144 karty NVIDIA z procesorami graficznymi GPGPU Tesla K40 XL oraz
w 32 karty NVIDIA Tesla V100. Teoretyczna moc obliczeniowa superkomputera to 2,65 PFlops (PetaFlops)!

Co wazne, dzieki innowacyjnej technologii bezposredniego chtodzenia cieczg procesoréw i modutéw pamieci operacyjnej, Prome-
theus zaliczany jest do najbardziej energooszczednych systeméw obliczeniowych tej klasy na Swiecie. Zostato do osiagniete dzieki
wykorzystaniu do chtodzenia mikroprocesoréw cieczy o temperaturze 28°C, do wychtodzenia ktérej w naszym klimacie wystarcza
tzw. dry-coolery, zamiast konsumujacych duze ilosci energii elektrycznej generatoréw wody lodowej oraz klasycznych klimatyzatoréw
technologicznych. Dzieki zastosowaniu chtodzenia ciecza, elementy elektroniczne pracuja w nizszych niz zwykle temperaturach, co
pozytywnie wptywa nie tylko na ich mniejsza awaryjnos¢, ale takze pozwala uzyskac¢ wydajnos¢
o ponad 5% wieksza niz dla analogicznej instalacji opartej na klasycznym chtodzeniu powietrzem.
Ponadto, chtodzenie ciecza umozliwia osiagniecie ekstremalnie wysokiej gestodci instalacji —
144 serweréw obliczeniowych, dzieki czemu wazaca ponad czterdziesci ton czes¢ obliczeniowa

Prometheusa miesci sie w zaledwie dwudziestu szafach. Ma to istotny wptyw takze na wewnetrz-

na transmisje danych, bowiem odlegtosci potaczen sa tu krytyczne.
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Caly system obliczeniowy, wraz z niezbednymi elementa-
mi towarzyszacymi, w tym m.in. systemem gwarantowanego
zasilania z dodatkowym agregatem pradotwérczym oraz
nowoczesnymi systemami klimatyzacji technologicznej i gaszenia
gazem, zostat zainstalowany w nowoczesnym Centrum Przetwa-
rzania Danych (Data Center) Cyfronetu, specjalnie przystosowa-

nym do eksploatacji Prometheusa.

Prometheus po raz kolejny znalazt sie w zestawieniu 500 naj-
szybszych komputeréw $wiata (lista TOP500, edycja z czerwca
2020 r.) zajmujac wysokie 288 miejsce, niezmiennie jako jedy-
ny superkomputer z Polski.

Prometheus w liczbach

Liczba rdzeni obliczeniowych 53 748

Pamiec¢ operacyjna 283,5TB
Liczba kart z procesorami graficznymi

GpGpU 144

Moc obliczeniowa 2,65 PFlops

Ranking TOP500 najszybszych

komputeréw swiata (czerwiec 2020) 288 lokata

Poniewaz zastosowany w superkomputerze Zeus podziat na partycje o réznej funkcjonalnosci zostat bardzo dobrze wykorzysta-

ny przez uzytkownikéw, architektura superkomputera Prometheus sktada sie réwniez z kilku klas weztéw o zré6znicowanym

przeznaczeniu:

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

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

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

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

Architektura superkomputera Prometheus

Partycja

akceleracyjna

Panyrm

Moc obliczeniowa: 2654 TFLOPS

$HOME SARCHIVE $SCRATCH
1078 5PB 5PB

Zasoby dyskowe

Rok Liczba zadan Czas CPU
w latach
2015 1099 822 5811
2016 3 080 543 21239
2017 5032 438 36 600
2018 5430811 39 946
2019 2738534 41 829

Dzieki uruchomieniu superkomputera Prometheus uzytkownicy otrzymali ponad siedmiokrotnie wigksze mozliwosci w poréwna-

niu z wczesniej wykorzystywanym Zeusem. Znacznie wydajniejsze procesory, szybsza sie¢ potaczen wewnetrznych oraz wieksza

ilo$¢ pamieci operacyjnej pozwalaja realizowac obliczenia w skali niemozliwej do osiagniecia na wczesniejszych zasobach Cyfronetu.
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Zeus — niemal 60 000 lat obliczen

Nieprzerwanie od roku 2008 w Cyfronecie dziata superkomputer

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

m aktualnie 25 468 rdzeni obliczeniowych o tacznej teoretycznej

mocy obliczeniowej 374 TFlops, 60 TB pamieci operacyjnej RAM

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

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

§ Od momentu instalacji Zeus nieprzerwanie notowany byt na liscie
SHOME SWORK $SCRATCH | ) . S
1078 600 TB 50078 i TOP500, najszybszych superkomputerow $wiata (12 razy), zajmujac

bardzo wysokie miejsca: cztery razy w pierwsze setce, a najwyze
Zascby dyskowe Y J y ywp J Jwyzej

Monitoring

- na 81 pozycji. Zeus byt 10-krotnie najszybszy w Polsce.

Architektura

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

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

e klastra serweréw z duza iloscig pamieci — ztozonego z tzw. ,grubych” weztéw z czterema
procesorami AMD Opteron i 256 GB pamieci na wezet,

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

e ,wirtualnego” komputera SMP z duza iloScia pamieci wspétdzielonej, wykorzystujacego
dodatkowe oprogramowanie vSMP firmy ScaleMP, ktére pozwala na uruchamianie
maszyn posiadajacych do 768 rdzeni i 6 TB pamieci RAM.

Zréznicowanie rodzajow weztéw umozliwia dopasowanie aplikacji uzytkownikéw do sprzetu,

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



KOMPUTERY DUZEJ] MOCY

klasycznych weztéw CPU jest najczesciej wykorzystywana do realizacji szeregowych i rownolegtych
(MPI) zadan obliczeniowych, podczas gdy druga grupa (,grube” wezly) jest idealna dla zadan
wymagajacych duzej ilosci pamieci operacyjnej. Wezty GPU pozwalaja niektérym aplikacjom
na korzystanie z akceleratoréw GPGPU, a z kolei wezty vSMP umozliwiaja uruchamianie zadan
wymagajacych ogromnej pamieci lub pozwalaja na skalowanie aplikacji, ktére nie korzystaja

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

LT
'\“‘
%
Mtp““
wRER N o

AREARNNS || winpsan || i

ZEUS: -

~ponad 2 tysiace lat C

i ponad 2 miliony zadan
w roku 2019

Uzytkownicy Rok Liczba zadan

2008 603 525

Od poczatku swego istnienia, superkomputer 2009 2227 804

Zeus stuzyt catlemu polskiemu Srodowisku 2010 4 009 049

naLlikowJ[emu. (:/V 20119 rok:, tz;llko sakm Zeus 2011 2557817

2 mili , .

wy ?na pona .ml. |?nyza a,n anaukowcow 2012 8126 522
z wielu uczelni i instytutéw badawczych.

. PO . S 2013 7 932 978
Wiekszos$¢ z nich realizowanych byto na wiecej

niz jednym procesorze, a typowe obliczenia 2014 St L

uzytkownika zadaja nawet kilku tysiecy rdzeni 2015 6 405 941

dla jednego zadania! 2016 4 668 134

2017 4 034 454

2018 2911 875

2019 2 255 105

Czas CPU w latach
207
876
990

5052
7923
11016
12 980
10 141
3414
2 632
2 490
2198
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Wykorzystanie superkomputerow

Prometheus i Zeus sg czescia europejskiej chmurowej i gridowej infrastruktury w ramach
Europejskiej Infrastruktury Gridowej (EGI). Jednoczesnie, Prometheus i Zeus sa réwniez
waznymi superkomputerami w ogélnopolskiej infrastrukturze obliczeniowej PLGrid — platformie
umozliwiajacej prowadzenie badar naukowych in silico i wykonywanie obliczeri na komputerach

duzej mocy, takze w architekturze chmurowej i gridowej.

Dzieki infrastrukturze PLGrid mozliwe jest intensywne wykorzystanie mocy obliczeniowych Pro-
metheusa i Zeusa przez naukowcéw. Dedykowane Srodowiska obliczeniowe, tzw. gridy dziedzino-
we, oraz specjalistyczne platformy informatyczne umozliwiaja efektywna realizacje coraz bardziej
ztozonych probleméw obliczeniowych. Tematyka badan naukowych realizowanych przy pomocy
superkomputeréw ACK Cyfronet AGH jest bardzo bogata. Oto wybrane przyktady tematéw obliczen:

e modelowanie aktywnosci wybranych lekéw przeciwnowotworowych poprzez nanoczastki
weglowe,

e symulacja materiatéw biopochodnych do enkapsulacji lekéw,

e analiza sekwencji DNA preferencyjnie rozpoznawanych przez ludzkie czynniki trans-
krypcyjne YY1 iYY2,

e modelowanie wybranych biatek, ich komplekséw oraz komplekséw jakie tworzg z tRNA
i matoczasteczkowymi ligandami,

e  opracowanie modelu numerycznego rozchodzenia sie ciepta w atmosferze ziemskiej,

e struktura elektronowa i transport jonéw w materiatach tlenkowych,

e nadprzewodnictwo w wybranych uktadach fizycznych,

e badanie wiasciwosci elektronowych oraz transportowych nowych materiatéw magnetycznych.

Szeroki zakres tematéw badawczych jest dowodem ciagle rosnacej liczby naukowcoéw, ktérzy sa
Swiadomi korzysci ptynacych z wykorzystania superkomputeréw takich jak Zeus czy Prometheus.
Z pomoca tych superkomputeréw mozna uzyska¢ wyniki ztozonych symulacji wiele, wiele razy
szybciej niz na zwyktym komputerze stacjonarnym. Obliczenia, ktére przy uzyciu pojedynczych
komputeréw czesto zajetyby wiele lat (w konkretnych rzeczywistych przypadkach ponad 150, 700
czy nawet 1000 lat), tu moga by¢ wykonane najczesciej w ciagu zaledwie kilku dni. Co wazne,
uzytkownicy Cyfronetu moga korzysta¢ z profesjonalnego wsparcia — od petnej dokumentacji,
poprzez szkolenia, az po indywidualne konsultacje z ekspertami.

Poza indywidualnymi naukowcami i matymi grupami badawczymi obliczenia w ramach wielu
r6znych dyscyplin naukowych prowadza z pomoca superkomputeréw nawet miedzynarodowe
konsorcja, oczywiscie z udziatem polskich naukowcéw. Dzieki superkomputerom w Cyfronecie
polscy uczeni moga uczestniczy¢ w waznych projektach miedzynarodowych, w tym w ekspery-
mentach CTA, LOFAR, EPOS, Wielkiego Zderzacza Hadronéw w CERNie oraz niedawno odkry-
tych fal grawitacyjnych w detektorach LIGO i VIRGO.
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Oczywiscie, nawet najwyzsze lokaty w zestawieniu TOP500, czy tez najnowocze$niejsze

technologie wykorzystane do budowy komputeréw duzej mocy nie oddaja w petni znaczenia
tego rodzaju zasobow obliczeniowych dla polskiego srodowiska naukowego. O uzytecznosci
superkomputeréw udostepnianych przez ACK Cyfronet AGH jako narzedzia prowadzenia prac

naukowo-badawczych, najlepiej s$wiadcza dane statystyczne dotyczace ich wykorzystywania.

W tabeli przedstawione zostaly zagregowane najwazniejsze dane dotyczace liczby zadan

obliczeniowych oraz czasu ich trwania, wykonanych przez Cyfronet dla innych jednostek.

Warto podkresli¢, ze ogromne zapotrzebowanie uzytkownikéw na moc obliczeniowa i przestrzen
do przechowywania danych nie zostatoby zaspokojone bez ciaglego powiekszania zasobéw
obliczeniowych i pamieci dyskowej. Dlatego uwaznie analizujemy sugestie uzytkownikéw
i dane statystyczne dotyczace prowadzonych obliczen, nie zapominajac jednoczesnie o ciagtej
obserwacji $wiatowych trendéw w informatyce.

Rok Liczba zadan Czas CPU w latach
Superkomputer Zeus
2008 603 525 207
2009 2227 804 876
2010 4 009 049 990
2011 7 557 817 5052
2012 8 126 522 7 923
2013 7 932 978 11016
2014 7 694 224 12 980
Superkomputer Prometheus
2015 1099 822 5811
2016 3 080 543 21 239
2017 5032 438 36 600
2018 5430811 39 946
2019 2738 534 41 829
Superkomputery Zeus i Prometheus tacznie
2015 7 505 763 15 952
2016 7 748 677 24 653
2017 9 066 892 39232
2018 8 342 686 42 436
2019 4993 639 44 027
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Pamie¢ masowa dla superkomputeréw

Odpowiednie skorelowanie projektu architektury infrastruktury obliczeniowej z wtasciwym doborem technologii rozwia-
zan sktadowania danych pozwala zoptymalizowac ustugi Swiadczone na rzecz uzytkownikéw naukowych. Skala probleméw
w tym obszarze rosnie wraz ze ztozonoscia i wydajnoscia eksploatowanych superkomputeréw — obecnie systemy sktado-
wania danych dotaczone do superkomputeréw Cyfronetu przechowuja ponad 500 000 000 plikéw o rozmiarach siegaja-
cych nawet kilku terabajtow. Szeroki zakres tematyczny prac badawczych realizowanych na zasobach udostepnianych przez
Cyfronet znajduje swoje odbicie w r6znorodnosci konfiguracji kluczowych superkomputeréw Centrum, a przez to réwniez
w konfiguracji dedykowanych im zasobéw pamieci masowe;j.

Najczesciej wykorzystywanym typem przestrzeni dyskowej sa zasoby przeznaczone dla przechowywania katalogow
domowych uzytkownikéw. Przestrzen tego rodzaju musi charakteryzowac sie bardzo wysokim poziomem dostepnosci
oraz bezpieczenstwa danych, zwiekszanego przez kopie migawkowe i zapasowe na zewnetrzne biblioteki tasmowe.
Superkomputery Zeus i Prometheus oferuja swoim uzytkownikom uzyskanie opisanych funkcjonalnosci dzieki zastosowaniu
specjalizowanych serweréw plikow (tzw. glowic plikowych) HNAS. Serwery te wspieraja sprzetowe implementacje protokotu
NFS, zapewniajac duza wydajnos¢, a takze wysoka dostepnosc systemow plikéw. Glowice HNAS wspétpracuja z macierzami
dyskowymi Hitachi Data Systems AMS 2500 oraz HUS 150, stuzacymi jako repozytoria fizycznej przestrzeni dyskowej.
Réwniez i te urzadzenia zapewniaja niezwykle wysoki poziom bezpieczeristwa i wydajnosci, wynikajacy ze specyficznej
charakterystyki danych przechowywanych w katalogach domowych.

W superkomputerach stosuje sie takze wydajng przestrzeri tymczasowa ,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 serwerdw,
przepustowosc I/O jest rowniez agregowana i skaluje sie z dodatkowymi serwerami. Ponadto, przepustowos¢ i/lub pojemnos¢
moze by¢ fatwo zwiekszona poprzez dynamiczne dodawanie wiekszej liczby serweréw, bez koniecznosci przerywania
obliczen uzytkownikéw. Obecnie w Cyfronecie wszystkie superkomputery korzystaja z przestrzeni ,scratch” realizowanych
przez Lustre. W przypadku Zeusa jest to system plikéw o pojemnosci niemal 600 TB i szybkosci 12 GB/s, natomiast ,scratch”
Prometheusa charakteryzuje sie pojemnoscia 5 PB i szybkoscia 120 GB/s, co czyni go najszybszym systemem plikow
w Polsce. Dodatkowo, dla zadari wymagajacych bardziej zawansowanego dostepu do zasobow dyskowych, mozliwe jest
uzycie super szybkiego dysku RAM, dostarczonego przez partycje vSMP superkomputera Zeus.

Wieksza cze$¢ zasobdéw pamieci dyskowej Cyfronetu jest przeznaczona dla potrzeb uzytkownikéw ustug dziedzinowych
rozwijanych w programie PLGrid. Infrastruktura PLGrid oferuje dedykowang przestrzen robocza dla grup korzystajacych z ustug
dziedzinowych — funkcjonalnos¢ niezbedna do umozliwienia wspétpracy miedzy naukowcami pracujacymi w rozproszonych
geograficznie lokalizacjach. Na Zeusie tego typu przestrzen, o pojemnosci niemal 200 TB, dostarczana jest za pomoca gtowic
HNAS i protokotu NFS, natomiast Prometheus realizuje podobng funkcjonalnos$¢ za pomoca systemu plikéw Lustre. Maksymalna
pojemnos¢ zasobu /archive w superkomputerze Prometheus to 5 PB, a sumaryczna szybko$¢ operacji zapisu i odczytu siega
60 GB/s.

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 zasobow dyskowych, dostepnych najczesciej za pomoca nietypowych protokotéw takich jak SRM, xroot
czy GridFTP. Cyfronet dostarcza tego typu przestrzen 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 1 PB. Catkowita pojemno$¢ pamieci masowej przekracza 49 PB.
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Kompleksowa infrastruktura wydajnego
i bezpiecznego sktadowania danych cyfrowych

T A - Obserwowane obecnie zjawisko lawinowo

rosnacej ilosci  wytwarzanych  informacji

w postaci cyfrowej dotyczy takze srodowiska

naukowego. Dostep do bardzo wydajnych

superkomputeréw umozliwia podejmowanie

analiz wielkoskalowych probleméw badaw-
czych, w efekcie czego powstaja olbrzymie

zbiory danych. Wymagaja one catkowicie
nowego podejscia do proceséw przetwarzania

i przechowywania informacji. Problem ten,

stanowiacy obecnie jedno z najwazniejszych
wyzwan wspotczesnego Swiata cyfrowego,
okreslany jest pojeciem BigData. Rowniez
i w ACK Cyfronet AGH wyraznie widoczna
jest korelacja pomiedzy wzrostem oczekiwan

w zakresie dostepnej pojemnosci, szybkosci oraz dodatkowych funkcjonalnosci zasobéw pamieci masowe;j,

spowodowanym oferowaniem coraz wydajniejszych systeméw obliczeniowych. Architektura Systemu Sktadowania

Danych Cyfronetu — gtéwnej platformy pamieci masowej dla Komputeréw Duzej Mocy, ztozona jest z kilku podsta-

wowych elementow:

sieci SAN — dedykowanej, wydajnej i wysokodostepnej sieci przeznaczonej do komunikacji urzadzen wchodzacych

w sktad Systemu Sktadowania Danych oraz klientéw wykorzystujacych udostepniane zasoby lub ustugi,

macierzy oraz serweréw dyskowych oferujacych przestrzer przeznaczona na sktadowanie danych uzytkownikéw
o duzej rozpietosci parametrycznej — poczawszy od szybkich lecz réwnoczesnie drogich i mato pojemnych
rozwiazan, a skofnczywszy na urzadzeniach bardzo pojemnych i relatywnie tanich, ale zarazem o ograniczonej

wydajnosci,

serweréw ustugowych wraz ze specjalistycznym oprogramowaniem ustugowym i wirtualizacyjnym, udostepniajacych
dla uzytkownikéw funkcjonalnosci takie jak: automatyczne kopie zapasowe i archiwalne, hierarchiczne systemy

sktadowania danych, wydajne sprzetowe platformy plikéw badZ rozproszone sieciowe systemy plikéw,

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

infrastruktury dodatkowej, w tym sieci Ethernet, Infiniband, rozwiazan wspomagajacych zarzadzanie infrastruktura
IT oraz umozliwiajacych bezpieczne przechowywanie nosnikéw magnetycznych.

Aktualnie catkowita fizyczna pojemnos¢ zasobéw dyskowych Cyfronetu wynosi ponad 24 PB.
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Kopie zapasowe i archiwizacja

ACK Cyfronet AGH zapewnia swoim uzytkownikom szerokie portfolio ustug zwigzanych
z zabezpieczaniem informacji przechowywanej w postaci cyfrowej. Oprécz zaawanso-
wanych rozwiazan technologicznych, takich jak: dedykowane systemom pamieci ma-

sowej sieci komunikacyjne, nowoczesne macierze dyskowe, czy tez sprzetowe serwery
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plikéw, Centrum realizuje rowniez ustugi kopii zapasowych i archiwalnych, opartych
o nosniki magnetyczne. Whrew przewidywaniom méwiacym o nieuchronnym zmierz-
chu rozwiazan wykorzystujacych sktadowanie danych na tasmach magnetycznych, tech-
nologia ta stale sie rozwija, oferujac w kolejnych generacjach nie tylko coraz wieksze

pojemnosci nosnikéw, lecz réwniez zdecydowanie lepsze przepustowosci oraz mecha-

nizmy wspierajace bezpieczenstwo i efektywnos¢ zapisu informacji (np. wbudowane
w napedy taSmowe algorytmy szyfrujace i kompresujace dane).

Cyfronet dysponuje aktualnie trzema bibliotekami tasmowymi posiadajacymi facznie niemal 6 tysiecy slotéw na tasmy
magnetyczne standardu LTO oraz 36 napedéw generacji lll, IV, V i VI. Pojedynczy nosnik magnetyczny LTO-6 posiada
pojemnosc fizyczna 2,5 TB i pozwala na zapis z predkoscia siegajaca 160 MB/s, co teoretycznie umozliwia przechowywanie
w bibliotekach tasmowych prawie 15 PB nieskompresowanych danych. Opisane zasoby wykorzystywane sa do realizacji

biezacych kopii zapasowych oraz archiwalnych istotnych zasobéw informacyjnych uzytkownikéw Centrum.

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

Cyfronet oferuje szeroki zakres ustug do tworzenia kopii zapasowych, zaréwno dostepnych bezposrednio dla uzytkownikéw,
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. Udostepniaja one rozwigzania
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.

W szczegdlnych przypadkach, Centrum oferuje ustuge kopii zapasowych i archiwalnych, zwang Systemem Powszechnej
Archiwizacji. W ramach tej ustugi, uzytkownik otrzymuje dedykowang przestrzen dyskowa, zabezpieczong na wielu poziomach.
Dane sa sktadowane na macierzach dyskowych wyposazonych w mechanizmy nadmiarowosci typu RAID 6, wspdtpracujace
z systemem hierarchicznego sktadowania danych HSM. W celu zapewnienia jeszcze wyzszego poziomu bezpieczenstwa
danych, kopie zapasowe danych uzytkownikéw sa dodatkowo chronione przez geograficzna replikacje danych do jednostek
stowarzyszonych. Uzytkownicy Systemu Powszechnej Archiwizacji moga takze zwiekszy¢ bezpieczeristwo swych danych poprzez
ich szyfrowanie przy pomocy certyfikatow. Obecnie, catkowita pojemnos¢ zasobow taSmowych w Cyfronecie przekracza 25 PB.
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Program PLGrid
Infrastruktura i projekty

W ciagu ostatnich kilkunastu lat Cyfronet aktywnie uczestniczyt w wielu krajowych i ogélnoeuro-
pejskich projektach z zakresu technologii gridowych i cloudowych. Uzyskane w ten sposéb wiedza

i doSwiadczenie, a takze podejmowane w wielu krajach Europy inicjatywy gridowe, przyczynity sie
do sformutowania zatozen i rozpoczecia Programu PLGrid. Poczatkiem tego Programu byto podpi-
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sanie porozumienia powotujacego Konsorcjum PLGrid w 2007 roku, w sktad ktérego weszty wszyst-

Matematycznego i Komputerowego Uniwersytetu Warszawskiego, Poznariskie Centrum Superkom-
puterowo Sieciowe IChB PAN, Wroctawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe PWr., Centrum Informatyczne
Trojmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej PG oraz Akademickie Centrum Komputerowe Cyfronet AGH jako
inicjator i koordynator Programu i Konsorcjum PLGrid. Praca podjeta przez pieciu partneréw Konsorcjum PLGrid
zaowocowata zbudowaniem niezawodnej, dziatajacej 24 godziny na dobe, przez caty rok, rozproszonej infra-
struktury obliczeniowej dla nauki, w ramach ktérej udostepniana jest uzytkownikom wielka moc obliczeniowa,

a takze duze zasoby pamieci masowej oraz dedykowane narzedzia umozliwiajace tworzenie zaawansowanych

aplikacji naukowych.

Proces budowy infrastruktury PLGrid rozpoczat sie w trakcie projektu PL-Grid
(Polska Infrastruktura Informatycznego Wspomagania Nauki w Europejskiej Prze-
strzeni Badawczej) i stanowit odpowiedz na rosnace potrzeby polskich srodowisk
naukowych, w ktérych coraz istotniejsza role odgrywaty zasoby obliczeniowe.
Gtéwnym celem zbudowanej infrastruktury byto wsparcie badan naukowych
poprzez integracje danych eksperymentalnych i wynikéw zaawansowanych
obliczen komputerowych, prowadzonych przez geograficznie rozproszone ze-
spoty naukowcdw, przy uzyciu zasobéw centréw superkomputerowych. Cel ten
zostat osiagniety miedzy innymi poprzez rozbudowe zasobéw obliczeniowych
we wszystkich instytucjach wchodzacych w sktad Konsorcjum. Co wiecej, dzie-

ki pracom realizowanym w projekcie PL-Grid, jesienia 2011 r. superkomputery
wszystkich polskich akademickich centréw superkomputerowych znalazty sie na TOP500 — liscie najszybszych
superkomputeréw swiata. Tego samego roku, superkomputer Zeus, zlokalizowany w Cyfronecie, znalazt si¢ na 81.
pozycji listy TOP500, bedac najszybszym superkomputerem w Polsce.

Kolejnym etapem realizacji Programu PLGrid byto zapewnienie naukowcom profesjonalnego wsparcia informa-
tycznego poprzez opracowanie specyficznych srodowisk obliczeniowych, czyli ustug i oprogramowania oraz
udzielanej pomocy uzytkownikom w planowaniu, uruchamianiu i analizie wynikéw ztozonych eksperymentéw
naukowych. Przygotowanie dedykowanych $rodowisk informatycznych, nazywanych gridami dziedzinowymi,
dopasowanych do potrzeb 13 réznych grup naukowcéw, byto najwazniejszym zadaniem projektu PLGrid Plus
(Dziedzinowo zorientowane ustugi i zasoby infrastruktury PL-Grid dla wspomagania Polskiej Nauki w Europejskiej

Przestrzeni Badawczej).
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Przystosowanie infrastruktury do potrzeb naukowcéw konkretnych dziedzin byto wielkim sukcesem projektu PLGrid
Plus. Dlatego kierunek tych prac kontynuowano w ramach kolejnego projektu — PLGrid NG (Dziedzinowe Ustugi
Nowej Generacji w Infrastrukturze PL-Grid dla Polskiej Nauki), w ramach ktérego utworzone zostaty ustugi domeno-
wo-specyficzne, spetniajace wymagania kolejnych grup badawczych, reprezentujacych 14 dziedzin nauki (facznie
w obu projektach zbudowano narzedzia informatycznego wsparcia dla 27 dziedzin nauki).

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

gridowych infrastruktur obliczeniowych, Cyfronet jest obecnie rozpoznawany

State-of-the-Art

jako Centrum Kompetencji w zakresie ustug cloudowych i gridowych. Potwier-
dzeniem tego faktu byto przyznanie ACK Cyfronet AGH Srodkéw na realizacje

nowego przedsiewziecia: ,Centrum kompetencji w zakresie rozproszonych )
Building a National Distributed

infrastruktur typu gridowego — PLGrid Core”. Bedac kolejnym krokiem imple- e natrectare = MGl

mentacji Programu PLGrid, projekt ten miat na celu rozwéj mozliwosci infra-
struktury, m.in. w zakresie obliczert chmurowych i na duzych zasobach danych. Scientific and Technical Achievements
Oprécz rozbudowy sprzetu komputerowego czy tworzenia nowego oprogramo-
wania, prace w projekcie koncentrowaty sie takze na infrastrukturze towarzy-
szacej. Jedna z waznych inwestycji byta budowa nowego zapasowego centrum
danych, zlokalizowanego w pewnej odlegtosci od dotychczasowej serwerow- csta
ni Cyfronetu, co przetozylo sie bezposrednio na zwiekszenie bezpieczenstwa

przechowywanych danych naukowych.

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

a Springer

miono nowy superkomputer Prometheus — w edycji listy TOP500 z listopada

2015 roku zostat on sklasyfikowany na 38 miejscu, najwyzszym w historii pol-
skich superkomputerow!

Obecnie w ramach infrastruktury PLGrid udostepnianych jest ponad 5 PFlops mocy obliczeniowej i ponad 60 PB
pamieci dyskowej. W infrastrukturze zaimplementowanych zostato wiele narzedzi wspomagajacych organizacje
skomplikowanych eksperymentéw obliczeniowych, projektowanie i uruchamianie aplikacji, wspierajacych oblicze-
niowo badania naukowe oraz wizualizacje otrzymywanych wynikéw. Udostepniono takze nowa ustuge — obliczenia

w ,chmurze”.

Wszystkie projekty realizujace cele Programu PLGrid uzyskaty finansowanie m.in. ze srodkéw Europejskiego Fundu-
szu Rozwoju Regionalnego w ramach Programu Operacyjnego Innowacyjna Gospodarka. ACK Cyfronet AGH miat
zaszczyt petni¢ odpowiedzialng role koordynatora tychze projektéw. Szeroki wachlarz oferowanych ustug przyczy-
nia sie do umacniania wspotpracy pomiedzy polskimi i miedzynarodowymi grupami specjalistéw z wielu ré6znych
dziedzin nauki — takze humanistycznych i spotecznych. Istotnym jest fakt, iz kazda osoba prowadzaca badania
naukowe moze by¢ uzytkownikiem infrastruktury. Dostep do wielkich mocy obliczeniowych, ogromnych zasobéw
pamieci oraz zaawansowanych ustug na Swiatowym poziomie jest nieodptatny dla polskich naukowcéw i wszyst-
kich oséb prowadzacych dziatalno$¢ naukowa, zwigzang z uczelnia lub instytutem naukowym w Polsce. Jedynym
warunkiem jest zatozenie konta przez Portal PLGrid.
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Ustugi zorientowane dziedzinowo w infrastrukturze PLGrid

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

Majac na uwadze sygnalizowana przez uzytkownikow
potrzebe implementacji dodatkowych mechanizméw
wsparcia prowadzenia badarn naukowych, infrastruktu-
ra PLGrid zostata rozszerzona o szereg specyficznych
Srodowisk, rozwiazan i ustug, opracowanych zgodnie z wy-
maganiami zdefiniowanymi przez 13 pilotazowych grup

eScience on Distributed naukowcow w ramach projektu PLGrid Plus (2011-2015).

Computing Infrastructure

Achievements of PLGrid Plus . . . .o
Domain-Specific Services and Tools rzystania z infrastruktury, a tym samym, przyciagniecie no-

wych spotecznosci uzytkownikéw, ktérzy potrzebuja duzej

Gtéwnym celem projektu byto utatwienie naukowcom ko-

mocy obliczeniowej i przestrzeni dyskowej superkompute-
réw, ale posiadaja zbyt mate umiejetnosci w postugiwaniu sie
nimi. Aby umozliwic¢ i utatwi¢ tworzenie srodowisk domeno-
wo-specyficznych, w ramach projektu miata miejsce szeroka
wspotpraca z przedstawicielami r6znych dyscyplin, pracuja-

cymi czesto w konsorcjach dziedzinowych.

&) Springer Dedykowane ustugi dziedzinowe z jednej strony ukrywaja

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

czasie, oferuja funkcje istotne z punktu widzenia potrzeb
badaczy z danego obszaru tematycznego. W ten sposéb uzytkownicy otrzymuja doktadnie taka
funkcjonalnosé, jakiej potrzebuja. Co wiecej, jest ona im dostarczona w sposéb specyficzny dla
danej dziedziny, tak aby osiggna¢ maksymalng intuicyjno$¢ i uzytecznosc.

Osiagniecia naukowe i techniczne projektu PLGrid Plus zostaty przedstawione w ksigzce
opublikowanej w wydawnictwie Springer, we wrzesniu 2014 roku. Ksigzka ta jest waznym
zrodtem informacji dla naukowcéw, programistéw i administratorow systeméw, ktérzy w swojej
pracy korzystaja ze Srodowisk sieciowych i chmurowych. Ksiazka zawiera 36 rozdziatéw i jest
podzielona na trzy czesci: pierwsza (rozdziaty 1 do 8) zawiera ogélny przeglad prac wykonanych
w ramach projektu i opis obecnego stanu infrastruktury PLGrid, w tym nowych rozwiazan
w dziedzinie bezpieczerstwa i oprogramowania posredniczacego. Druga cze$¢ (rozdziaty od
9 do 13) prezentuje nowe Srodowiska i ustugi IT, ktére moga by¢ wykorzystywane przez wszystkie
wyzej wymienione grupy naukowcéw. Trzecia czes¢ (rozdziaty 14 do 36) opisuje, jak specyficzne



PROGRAM PLGRID

srodowiska, narzedzia i ustugi, przygotowane w ramach projektu
PLGrid Plus, sa wykorzystywane w zaawansowanych obliczeniach
i symulacjach komputerowych przeprowadzonych przez rézne grupy
naukowcow. Rozdziaty te przedstawiaja modele obliczeniowe,
nowe algorytmy i metody ich implementacji przy uzyciu dostepnych

narzedzi i ustug.

Sukces projektu PLGrid Plus, a w szczegdlnosci rosnaca popularnoéé
specjalistycznych  narzedzi i platform przygotowanych dla
uzytkownikéw z pierwszych 13 strategicznych obszaréw nauki,
doprowadzity do szybkiego wzrostu zapotrzebowania na podobne
ustugi dla naukowcéw z innych dziedzin. Dlatego, Konsorcjum PLGrid
rozpoczeto projekt PLGrid NG (2014-2015), ktérego gtownym celem
byto wdrozenie i udostepnienie, w ramach infrastruktury PLGrid,
kilkunastu dodatkowych ustug informatycznych dla grup naukowcéw
reprezentujacych 14 kolejnych obszaréw nauki.

Nowe, zorientowane dziedzinowo ustugi objely szeroki zakres
aktywnosci: poczawszy od dostarczenia specjalistycznego opro-
gramowania, poprzez mechanizmy przechowywania danych, az po
nowoczesne platformy zintegrowane z nowym rodzajem narzedzi
oraz dedykowanymi bazami danych, ktére przyspieszyty prowadzenie
badan naukowych, jak réwniez usprawnity i zautomatyzowaty prace
grup badawczych.

Przygotowanie i wdrozenie zestawu domenowo-specyficznych
ustug bardzo dobrze wpisato sie w potrzeby wynikajace z rozwoju
zaawansowanej infrastruktury 1T, przeznaczonej do realizacji
nowoczesnych badan  naukowych. Optymalnie dopasowana
e-infrastruktura  PLGrid spelnia nie tylko potrzeby naukowcéw
dotyczace odpowiednich zasobéw i ustug obliczeniowych, ale takze
umozliwia polskim jednostkom naukowym wspétprace z miedzy-

narodowymi organizacjami badawczymi.

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

badan naukowych.
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MIEJSKA SIEC KOMPUTEROWA

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 orazdo mocy obliczeniowych
na potrzeby badan naukowych. Dlatego waznym zadaniem stawianym przed Cyfronetem jest
zapewnienie bezawaryjnego funkcjonowania sieci oraz ustug teleinformatycznych i obliczeniowych

7 dni w tygodniu przez 24 godziny na dobe.

Miejska Sie¢ Komputerowa w Krakowie

Charakterystyka MSK

ACK Cyfronet AGH, jako administrator Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej MSK w Krakowie,
stale rozbudowuje i modernizuje sie¢, dostosowujac ja do potrzeb i oczekiwan uzytkownikéw.
Obecnie, MSK eksploatuje wiasna infrastrukture Swiattowodowa o facznej dtugosci blisko 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 zostaly takze przytaczenia
odleglych instytutéw w Prokocimiu, w rejonie Borku Fateckiego oraz na terenie Ill Kampusu
Uniwersytetu Jagielloriskiego w Pychowicach. Swiattowody sa uktadane w kanalizacji wiasnej,

w dzierzawionej kanalizacji teletechnicznej oraz napowietrznie.

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

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

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

Miejska Akademicka Sie¢ Komputerowa w Krakowie jest waznym weztem Akademickiej Sieci
PIONIER - ogdlnopolskiej szerokopasmowej sieci optycznej stanowiacej istotng baze dla badan
naukowych i prac rozwojowych w Polsce. MSK jest pofaczona w kierunku Warszawy, Katowic,
Bielska-Biatej i Rzeszowa taczami sieci PIONIER, kazde o przeptywnosci 2x10 Gbps. tacznos¢
pomiedzy Centrami Komputeréw Duzej Mocy w Polsce (Gdansk, Krakéw, Poznan, Warszawa
i Wroctaw) realizowana jest z przepustowoscia 2x100 Gbps. Za posSrednictwem sieci PIONIER
realizowana jest komunikacja z wieloma osrodkami krajowymi oraz zagranicznymi. tacznosé
zagraniczna odbywa sie poprzez europejska naukowa sie¢ GEANT o przepustowosci 100 Gbps.
Oprécz gtéwnego potaczenia do sieci GEANT, realizowane jest pofaczenie rezerwowe
o przepustowosci 4 Gbps do sieci CenturyLink Communications.
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Ustugi sieciowe dedykowane uzytkownikom

Akademickie Centrum Kompute- [FF
rowe Cyfronet AGH od poczatku
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

. h\_‘_x B -
bardzo wydajnych komputerach M

ustugi obejmuja miedzy innymi: 0990008 4 Saeiit g g

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 doty-

czace kultury, zabytkéw oraz wielu innych dziedzin,

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

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

adres IP dla uzytkownikow Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowe;j,

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

Miejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej,

e eduroam — umozliwia faczno$¢ z siecia 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 2019)
net.pl) umozliwiajacy wymiane plikow i i
i icﬁ synchronizilcj(z‘/; dyZiQki dFe)dyko- Hesba Wys{av:?/;(g]oln?odéecki)ﬁrzgn = 1500 00e
wanym aplikacjom moze by¢ réwniez Liczba sesji nawigzanych ~ 41 000 000
uzywany na urzadzeniach przeno- Z serwerem pocztowym
Snych.
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Portale i aplikacje mobilne

Centrum nie ogranicza swojej dzialalnosci jedynie do obszaréw
powiazanych z nauka, ale przyczynia sie takze do rozwoju spoteczeristwa
informacyjnego. Serwer WWW w ACK Cyfronet AGH petni funkcje wezta

internetowego dla catej krakowskiej spotecznosci naukowej. Centrum
wciaz ulepsza i rozbudowuje swéj portal internetowy, ktéry na przestrzeni

ostatnich lat zyskat duza popularnosc.

Szczegdlne znaczenie dla Centrum ma wspétpraca z wiadzami Krakowa.
Umowa pomiedzy Gming Krakéw i Cyfronetem, dotyczaca promocji miasta,
zaowocowata stworzeniem portalu internetowego, ktdry oprécz prezento-
wania informacji naukowych zapoznaje czytelnikéw z kulturg, zabytkami,
turystyka, transportem lokalnym i wieloma innymi aspektami zycia w Kra-

kowie.

We wspdlpracy z Urzedem Miasta Krakowa zostat przygotowany — e T T
i uruchomiony Biuletyn Informacji Publicznej dla regionu krakowskiego. id MAGICZNY KRAKOW

= =en oveo smes s ssoce so swoss me w a

W roku 2005, wspdtpraca ta zostata rozszerzona o $wiadczenie ustug =
|
|

Lenj bk !

pl = zostat nominowany do World Summit Award jako najlepszy serwis o e ¢ iR =
e-administracji w Polsce. Mobilna wersja portalu zostata natomiast =
.. . . e B s M@

nagrodzona podczas konferencji Mobile Trends w roku 2012 jako

w zakresie publikacji tresci dla miejskich instytucji, bibliotek, szkot, itp.

Najnowsza wersja oficjalnego serwisu internetowego miasta Krakowa

zostata opublikowana jako Miejska Platforma Internetowa ,Magiczny

Krakéw». W roku 2007, portal ten — dostepny pod adresem www.krakow.

najlepsza mobilna strona miejska w Polsce.

Wspbtpraca z Urzedem Miasta wchodzi
I KT

AINE - rébwniez w obszar urzadzen mobilnych

- - ]

TN — Cyfronet opracowat m.in. mobilna aplikacje Krakow.pl, ktéra
Krakéw moze by¢ wykorzystana jako przewodnik miasta Krakowa i Zrédto

waznych informacji, takich jak numery telefonéw, lokalizacje
punktéw informacyjnych, konsulatéw lub aptek. Co wazne,
aplikacja umozliwia znalezienie wszystkich tego typu miejsc
w trybie mapy off-line. Aplikacja Krakéw.pl jest dostepna
w jezykach polskim, angielskim i hiszpariskim.
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Zasoby obliczeniowe

ACK Cyfronet AGH dysponuje dojrzala i unikatowa infrastruktura obliczeniowa dostepna dla
polskich naukowcoéw. Jest ona oparta na pieciu filarach, rozbudowanych o szereg ustug oraz rozwigzan
przygotowanych wraz z naukowcami na potrzeby badaczy z réznych dziedzin nauki. Wraz ze
szkoleniami i kompleksowym wsparciem, zasoby dostepne w naszym centrum obliczeniowym
pozwalaja na efektywne przeprowadzanie wszelkich badar naukowych wykorzystujacych infrastruk-
ture komputerowa.

Zasoby obliczeniowe Zasoby dyskowe
Superkomputery Prometheus RE} 21 PB przestrzeni dyskowej

i Zeus dostarczaja: G0 i 25 PB zasob6w tasmowych na
3+ PFlops G dane wraz z szybkim systemem
79 000+ rdzeni 4 b

plikéw Lustre umozliwia analize

300+ GPGPU wielkich zbioréw danych.
340+ TB RAM

M-

Ney

Profesjonalne oprogramowanie Narzedzia pracy zespotowej
Narzedzia i programy oraz Serwisy i narzedzia takie jak serwer
biblioteki, ktére umozliwiaja repozytoriéw Stash Git oraz Srodowisko
efektywne wykorzystanie zasobow _(' do zarzadzania projektami JIRA
obliczeniowych Cyfronetu, a takze utatwiaja realizacje i koordynacje
usprawniaja prace w réznych ztozonych projektéow oraz wspétprace
dziedzinach nauki. zespotéw badawczych.

Chmura obliczeniowa

Elastyczne rozwigzanie oparte o platforme OpenStack, pozwalajace
na fatwe dostosowanie S$rodowiska obliczeniowego do potrzeb
grupy badawcze;j.
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Zaawansowane platformy obliczeniowe
oraz ustugi dla domen badawczych

Naukowcy prowadzacy prace badawcze z wykorzystaniem superkomputeréw i duzych zasobéw pa-
mieci masowej maja rézne wymagania oraz sposoby pracy, zatem potrzebuja r6znego typu dostepu
do komputeréw oraz innych zasobéw infrastruktury IT. Odpowiadajac na potrzeby uzytkownikow,
Cyfronet udostepnia szereg zaawansowanych platform informatycznych i dedykowanych ustug. Ukry-
waja one ztozonos¢ infrastruktury i jednocze$nie dostarczaja funkcjonalnosci istotne z punktu widzenia
badaczy z danej dziedziny, precyzyjnie dopasowane do ich potrzeb.

Wraz z infrastruktura obliczeniowa udostepniamy zbiér narzedzi,

ktéry umozliwia badaczom wykonywanie ztozonych eksperymentow

o wielkiej skali oraz efektywne i tatwe zarzadzanie ich rezultatami.

Efektywnos¢ obliczen i analiz oraz bezpieczenstwo analizowanych g r
danych sa gwarantowane poprzez odpowiedni dobdr rozwiazan IT % o f.:g 2
.. X P %~ % W B
rozwijanych oraz konfigurowanych przez doswiadczonych progra- 4,%0\9%6@\% ) 2s
mistéow zatrudnionych w Cyfronecie. Platformy prezentowane po- o . %
: 9&,«4& ]
nizej zostaly z powodzeniem zastosowane w gridach dziedzinowych ity Yy
dostepnych w Programie PLGrid. Wszystkie narzedzia, ustugi oraz ser- AkuUsiyica
wisy sg udostepniane w ramach infrastruktury PLGrid, co pozwala pol-  Chemia Obliczeniowa
. . . p . id
skim naukowcom i ich zagranicznym wspdtpracownikom na dostep 5\;“‘“‘0:;@
VA
do zasob6w oraz danych w najbardziej dla nich wygodny sposéb. e z@a_\(}c
W Centrum oferujemy m.in. zaawansowane narzedzia i interfejsy v \eg?oq}& o
: Ao P . \\3“6 -9@ é? =
graficzne umozliwiajace budowe dedykowanych $rodowisk do g L gFSen
«® F & p Y
prowadzenia badarn naukowych, przeprowadzanie wirtualnych eks- q‘},\@ g LS 3
. . P "y & &
perymentéw, budowe portali webaplikacji, wizualizacje wynikéw &3‘ <
obliczen, uruchamianie zlozonych scenariuszy obliczeniowych, &
o
QS‘

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 badari naukowych. Na kolej-
nych 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 badan naukowych.
Zachecamy naukowcéw do udostepnienia swoich autorskich kodéw ekspertom naszego
Centrum, ktérzy beda mogli pomdc w ich efektywnej kompilacji na naszych superkomputerach.
Réwnoczednie zapewniamy pomoc w ich uzytkowaniu i efektywnym wykorzystaniu. Umozliwiamy
rowniez wykorzystanie wiasnych licencji oprogramowania naukowego posiadanych przez grupy

badawcze, gdy umozliwiaja one obliczenia na superkomputerach Cyfronetu.
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Chmura obliczeniowa w infrastrukturze PLGrid

|

GRID

=

W trakcie tworzenia infrastruktury PLGrid w znacznej mierze kie-

rowano sie potrzebami naukowcéw. Dlatego parametry infra-

AR

struktury pozwalaja na jej tatwe dostosowanie do rozwiazywania

g

nawet skomplikowanych probleméw badawczych przez rézne
grupy badaczy — poczawszy od matych zespotéw, a skoriczywszy
na miedzynarodowych konsorcjach naukowych. Aby spetni¢ ich wymagania,
obok typowych platform obliczeniowych i przechowywania danych, oferujemy

,chmure obliczeniowa”.

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

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

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

polaczy¢ sie z zadanym zestawem maszyn wirtualnych (VM), z petnymi prawami dostepu do systemu operacyjnego. W celu
zapewnienia wysokiego poziomu bezpieczenstwa, wszystkie maszyny wirtualne dziataja w dedykowanej sieci lokalnej. Dostep
do poszczegélnych ustug mozna uzyskac z cafego swiata, co utatwia wspdtprace miedzy naukowcami — dodaje Dyrektor.

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

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

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

e  Chmura obliczeniowa pozwala na fatwe zbudowanie i uruchomienie srodowiska testowego. Ta funkcjonalnos¢ jest
bardzo przydatna dla naukowcow tworzacych swoje wiasne oprogramowanie. Moga w prosty sposob uruchomic kazde
zadanie testowe i szybko przeanalizowac jego wyniki.

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

e  Chmura obliczeniowa jest takze najlepszym, a w wielu przypadkach jedynym, rozwiazaniem do uruchamiania zadan
za posrednictwem starszych pakietéw oprogramowania. W bezpiecznym srodowisku sieci LAN mozna korzysta¢ nawet
z przestarzatych, wycofanych juz z powszechnego uzycia, systeméw operacyjnych. Ta funkcjonalnos¢ jest réwniez
dobrym rozwiazaniem dla rozproszonych grup miedzynarodowych, wykorzystujacych w swych badaniach wiele
r6znych pakietow. Kazda grupa moze prowadzi¢ wiasne obliczenia i w prosty sposéb udostepnia¢ swoje wyniki innym.

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

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

Obecnie, w ramach zasobéw Cyfronetu eksploatowanych jest ponad 200 r6znych typéw maszyn wirtualnych.
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— Onedata jest globalnie skalowalnym systemem zarzadzania

ONZ=IATA s vy o sy

— anymi, ktéry pozwala na przezroczysty dostep do

danych przechowywanych w rozproszonych systemach

sktadowania danych. Onedata nadaje sie rownie dobrze

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

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

jak i komercyjnych. Onedata umozliwia uzytkownikom korzystanie z jednorodnego systemu

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

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

L] 1 DANE

v, | | ENSPERYMENTALNE

SYMULACIE

PUBLIKAC]E

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 dostawcdw przestrzeni dyskowej i dostepne przez uzytkownikéw
z przegladarki WWW lub poprzez protokét POSIX.

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

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

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

z ustugami Onedata.

WAN

Rozproszona kobejka priorytetowa

Uzytkownicy Onedata

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

zacji przekrojéw mézgu w czasie rzeczywistym.

Wiecej informacji mozna znalez¢ pod adresem https://onedata.org.
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in sil
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InSilicoLab to zestaw zaawansowanych narzedzi i bibliotek
programistycznych pozwalajacych opracowywaé i rozwijaé portale
oferujace Srodowiska pracy dla naukowcéw. Podstawowym celem
stojacym za budowa takiego Srodowiska programistycznego jest
mozliwos¢ tworzenia dedykowanych portali naukowych, ktére

z jednej strony pozwalaja w petni wykorzysta¢ mozliwosci obliczeniowe

rozproszonej infrastruktury, z drugiej za$ pozwalaja uzytkownikom prowadzi¢ eksperymenty

in silico w sposéb odzwierciedlajacy ich typowe sposoby prowadzenia badan.

Badacze wykorzystujacy takie portale naukowe moga traktowac je jako dedykowane $rodowiska

pracy, gdzie organizuja swoje dane i przeprowadzaja na nich skomplikowane obliczenia za pomoca

oprogramowania danej dziedziny nauki, co wazne, w sposéb specyficzny dla tej dziedziny.

Portale bazujace na technologii InSilicoLab sa zaprojektowane tak, aby gromadzi¢ w jednym

miejscu cato$¢ narzedzi, ktérych badacze potrzebuja dla obliczen in silico. To oznacza:

AH Episodes

¢ Show Mine Boundaries

\‘—Gﬂchchn I"rud

Krapkowice

shogamek

mozliwos¢ organizowania danych bedacych przedmiotem badan lub ich wynikiem — w tym:
utatwienie procesu przygotowania danych wejsciowych dla obliczen,

mozliwos¢ opisu i kategoryzacji danych wejsciowych i wyjsciowych za pomoca
metadanych umozliwiajacych péZniej szybkie odszukanie wtasciwych danych,
wyszukiwanie i przegladanie dostepnych danych i opisujacych je metadanych,
tatwe uruchamianie nawet skomplikowanych, dtugich i wymagajacych wielu obliczen,

eksperymentéw uzytkownika.

Administration cm

# Show Faults # Show Mining Area Boundary # Show Ground Motion Network # Show Seismic Metwork

saverce
Poddamir

» Larrinne

Mgt Warlks
Tdneszower

Minchir
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Cele platformy

To co wyrdznia technologie InSilicoLab, to dazenie

™

do jak najwiekszej uzytecznosci budowanych

za pomoca Srodowiska narzedzi, a wiec jak g —
najdoktadniejszego dopasowania do potrzeb danej =

dziedziny nauki. Oznacza to przyjaznos$¢ portalu = s i
naukowego dla uzytkownika, ale co wazniejsze,
uzyteczno$¢ dla rozwiazywania rzeczywistych
probleméw naukowych. Tak postawione zadanie
wymaga przygotowania dedykowanych narzedzi
dziedzinowych umozliwiajacych rozwigzywanie
specyficznych problemoéw interesujacych
badaczy, a zatem nie ,ogdlnego” Srodowiska
umozliwiajacego rozwigzanie kazdego problemu =~

badawczego z danej dziedziny. Zbudowanie

-
'u;r'. |

takiego uniwersalnego i wszechstronnego narzedzia J =
badawczego nie jest mozliwe bez poswiecenia '

wygody i intuicyjnosci uzytkowania, a brak tej

ostatniej stanowi olbrzymia bariere w pozyskiwaniu nowych uzytkownikéw. Przygotowanie
dedykowanego portalu naukowego musi sita rzeczy bazowac na specyficznych problemach
badawczych w ramach danej dziedziny. Caly portal jest natomiast suma poszczegdlnych
czesci sktadowych: dziedzinowych narzedzi, oprogramowania i niezbednych serwiséw, a takze
bibliotek nalezacych do samej technologii InSilicoLab, stanowigcych wspélna baze dla wielu

dziedzinowych portali.

Aplikacje dziedzinowe

Filter
Kazdy portal naukowy bazujacy na technologii InSilicoLab -

jest dopasowany do specyficznych wymagann danej

dziedziny lub tez tylko do pewnej klasy jej probleméw. Pt

Narzedzia wspdlne §$rodowiska dostarczajg ustug do Sbeie sl Wi Sleviion =

zarzadzania danymi uzytkownikéw, ich kategoryzacji,
opisu metadanymi i mechanizméw pozwalajacych okresli¢
zrodto danych. Od strony infrastruktury zas umozliwiaja
prowadzenie na niej obliczen. Na tych narzedziach
zbudowane sa dziedzinowe modele danych i metadanych,

scenariusze badan i specyficzne interfejsy uzytkownika.

http://insilicolab.cyfronet.pl

B Mumber of events & Dlevation [km asl]
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HyperFlow jest narzedziem, ktére umozliwia kompozycje
%H yperF IOW aplikacji naukowych w ztozone przeptywy, tzw. workflowy
naukowe. HyperFlow wspomaga tworzenie przeptywoéw,
rozmieszczanie ich w chmurze obliczeniowej oraz ich

uruchamianie.

Programy

Ekosy programistyczny splikacyine |
HyperFlow 3 A
nede D ?hi., @éﬁe {silnik] Zadualet, '——\;“LL“I_ [WF Executor
mpmEET 5 p.:..]
spolecanodd . | Web

Zadanief;, —» errl
v 1)~ [service

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

Programowanie workflowéw naukowych

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

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

uruchomienia danego zadania.

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

komponowac przeptywy z uprzednio istniejacych modutéw.
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Rozmieszczanie w chmurze

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

naukowe uruchamiane z zadan workflowu.
Wykonanie workflowu

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

od siebie izolowane, co zwieksza bezpieczenstwo i niezawodnos¢.

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

Aplikacje

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

flow, jako zamiennik technologii Scalarm.
Kontakt

HyperFlow jest rozwijany i utrzymywany przez zesp6t DICE (http://dice.cyfronet.pl). Zapraszamy
do zgtaszania wszelkich pytar oraz sugestii.

Kod ZzZrédtowy HyperFlow oraz podreczniki instalacji i uzytkowania sa dostepne na stronie
https://github.com/hyperflow-wms/hyperflow.
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Platforma cloudowa Atmosphere jest zintegrowanym
A I- rn systemem umozliwiajacym zarzadzanie oraz interakcje
AU |U>|J| 1eIe - i J

z zasobami cloudowymi udostepnianymi w infrastrukturze
PLGrid. Atmosphere to hybrydowe Srodowisko uzytkownika umozliwiajace integrowanie
zasobéw cloudowych dostarczanych przez rozmaite instytucje (w tym instytucje komercyjne).
Platforma prezentuje swoim uzytkownikom jednolita, spéjna przestrzen zasobow, na ktérych
uzytkownicy PLGrid moga instalowac i uruchamia¢ aplikacje naukowe wykorzystujace zasoby
obliczeniowe duzej mocy. Oprécz narzedzi dla uzytkownikéw aplikacji, udostepniamy réwniez

bogaty wybér narzedzi dla programistéw oraz administratoréw infrastruktur obliczeniowych.

S —-—— RUNring Deselopment nstances
Pt x ane » [T stana aet -
- a et sevimsmsnt anos av o = = oo
——— e [——
" ' [~} a
Liytkownik WAREST Servee
o _ ]
[ o Othas varsacen
- S —
et it a Przyjazny graficany interfejs uiytkownika ulatwia tworzenie i rapisywanie
= serwiséw cloudowych. Udostgpniamy réwniez szczegélowy podrgeznik

ilustrujacy obstuge systemu.
Interfajsy uzytkownika wywolujy maetody AP
udostgpniane przez serwer ustugi r ‘

Atmosphere. Interfejs programistyczny Atmosphere | 1
Atmosphere nosi nazwg Cloud Facade. g
.,'I C > CH { Warstwa kontroleréw Ruby on Rails
n . A |
Kaida cperacja, ktdrg moina wywolad poprzez RAILS (rdzeni platformy Atmosphere) ’_{g

Aplikacja GUI, moze tez by wywolana bezposrednio przez

lub RESTowe AP = dzigki tej funkcjonalnadei z T S S P - g -
—— platformy Atmosphere mogq korzystaé Rejestr Atmosphere (AIR)
“ ‘: zewngtrzne aplikacje, takie jak systemy

zarzgdzania strumieniami zagan -
wykorzystywane w projekcie PLGrid Core. Srodowiska

cloudowe

e
L i
B
{
"

System zarzgdzania
strumicniami zadan

Abstrakcja ustug cloudowych

Podstawowym celem platformy Atmosphere jest sprawienie, by interakcja z zasobami cloudowymi
byta prosta i przejrzysta, zaréwno dla poczatkujacych jak i zaawansowanych uzytkownikéw.
Atmosphere jest w stanie instalowaé maszyny wirtualne w cloudzie, tworzy¢ obrazy maszyn
oraz wspomaga¢ wspotdzielenie ustug obliczeniowych w zespotach PLGrid bez koniecznosci
korzystania z niskopoziomowych bibliotek i interfejsow programistycznych. Dla wszystkich
trzech klas uzytkownikéw — administratoréw, twércow aplikacji oraz uzytkownikéw aplikacji —
udostepniane sa wygodne graficzne interfejsy uzytkownika, a takze niskopoziomowe interfejsy
programistyczne umozliwiajace integrowanie platformy Atmosphere z zewnetrznymi ustugami,
aplikacjami naukowymi oraz platformami zarzadzania strumieniami zadan (systemami typu

workflow).
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Bezpieczenstwo

Platforma Atmosphere jest w petni zintegrowana z mechanizmami uwierzytelniania oraz
autoryzacji dostepu wbudowanymi w infrastrukture PLGrid. Kazdy z uzytkownikéw PLGrid
moze zawnioskowac o dostep do zasobéw cloudowych zapisujac sie do zespotu plgg-cloud2. Po
akceptacji wniosku uzytkownicy moga tworzy¢, wykorzystywac i wspétdzieli¢ maszyny wirtualne
w kontekscie swoich wiasnych zespotéw badawczych, a takze na potrzeby indywidualnych
projektow naukowych. Widoczno$¢ maszyn wirtualnych (oraz skojarzonych z nimi obrazéw)
jest automatycznie ograniczana do zespotu PLGrid, w ramach ktérego dane maszyny zostaty
zainicjalizowane. Atmosphere dba o automatyczne monitorowanie wykorzystania zasobéw

sprzetowych przez wszystkie maszyny wirtualne.

Zasoby

Atmosphere jest w stanie integrowac¢ cloudowe zasoby obliczeniowe udostepniane w rozmaitych
technologiach. W ramach infrastruktury PLGrid w ACK Cyfronet AGH udostepniono zasoby
obliczeniowe zarzadzane przez popularny stos cloudowy OpenStack. Atmosphere potrafi réwniez
pozyskiwaé zasoby od publicznych dostawcéw infrastruktur cloudowych, takich jak Amazon,
RackSpace, Google Compute, itp. Opisana funkcjonalno$¢ nie wymaga od uzytkownikéw

opanowania dedykowanych bibliotek programistycznych ani interfejséw API.

Aplikacje

Oproécz zestawu szablonéw systeméw operacyjnych, platforma cloudowa PLGrid obstuguje szereg
aplikacji naukowych. Poprzednia wersja platformy Atmosphere, wdrozona w projekcie VPH-
Share, byta z powodzeniem wykorzystywana przez okoto 25 niezaleznych zespotéw badawczych
dla symulacji z zakresu Virtual Physiological Human w ramach konsorcjéw VPH-Share oraz
VPH-DARE, a takze przez szereg samodzielnych zespotéw wspétpracujacych z ACK Cyfronet
AGH oraz cztonkéw projektu EurValve, ktérego uczestnikiem byt réwniez Cyfronet.

https://cloud.plgrid.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 ogladac, pobiera¢, dodawac i usuwac pliki oraz foldery. Utatwia takze zarza-

P LG D ata dzanie prawami dostepu dla innych oséb, cztonkéw zespotu badawczego lub wspétpra-

cownikéw spoza tej grupy. Posiada wsparcie dla klastréw Prometheus i Zeus.

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

o o s a1 7 ] e pobieranie plikow z klastra na dysk lokalny,

o Ta ] e dodawanie nowych i usuwanie istniejacych zbioréw,

e zmiana nazw plikéw i folderéw, jak réwniez zmiana uprawnieri

dostepu do nich,
- e szybka nawigacja pomiedzy katalogami: domowym, roboczym
— i zespotoéw, dzieki porecznemu menu skrétéw,
e sprawny podglad plikéw graficznych bez koniecznosci pobiera-
nia ich na dysk.

Dzieki odpowiedniej konstrukcji adresu URL do poszczegélnych zbioréw, narzedzie pozwala fa-
two przekazac ich lokalizacje innej osobie, np. poprzez wklejenie wprost tresci URL z paska adre-
su przegladarki do wiadomosci e-mail czy komunikatora. Adresat znajdzie wspétdzielony katalog
lub pobierze plik jednym kliknieciem — pod warunkiem, Zze posiada odpowiednie uprawnienia
dostepu.

Ustuga jest zabezpieczona szyfrowanym protokotem HTTPS (na odcinku potaczenia komputera
uzytkownika z portalem PLG-Data) oraz protokotem GridFTP — pomiedzy portalem ustugi oraz
klastrem obliczeniowym. Zastosowanie tych technik pozwala uzytkownikom korzysta¢ z niej
w sposdb bezpieczny oraz, z punktu widzenia innych wspétuzytkownikéw PLGrid, ogranicza ich
mozliwosci do zakresu przyznanego przez wiascicieli danych. Innymi stowy, osoba korzystajaca
z ustugi PLG-Data nie nabywa zadnych dodatkowych uprawniern w dostepie do zbioréw danych

poza tymi, ktére juz posiada.

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

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

trole obliczer naukowych i zarzadzanie otrzymywanymi za

rl m I-OCk ich pomoca rezultatami dzieki nowoczesnym interfejsom

dostepowym opartym o REST. REST (ang. Representational

State Transfer) jest swego rodzaju wzorcem projektowania

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

Dostepnos¢ dla r6znorodnych zastosowan

Zastosowanie interfejsow REST przy budowie ustugi rimrock umozliwia wykorzystanie funkcjonal-
nosci ustugi niezaleznie od jezyka programowania, ktéry zostat wybrany do tworzenia systeméw wy-
korzystujacych zasoby obliczeniowe. Mozna wiec w oparciu o rimrock budowac aplikacje interne-
towe i desktopowe, jak réwniez tworzy¢ zaawansowane skrypty obliczeniowe (np. za
pomocy jezyka powtoki Bash i polecenia curl). Ciekawym rozwiazaniem oferowanym
przez ustuge jest mozliwo$¢ tworzenia aplikacji internetowych uruchamianych w ca-
tosci w przegladarce uzytkownika, przy zminimalizowaniu udziatu strony serwerowe;j.

Klaster A Zlecanie

zadan

Rimrock

Zlecanie

REST API zadan

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

Integracja z wieloma systemami zarzadzania obliczeniami

Ustuga rimrock wykorzystuje kilka systeméw zarzadzania zadaniami (jak PBS/TORQUE lub Slurm),
dzieki czemu zapewnia wsparcie dla ich unikatowych wtasnosci. Pozwala to na tatwa integracje
aplikacji juz istniejacych w rozwijanych systemach. Dostep do rezultatéw obliczen jest utatwiony po-
przez ukrycie wewnetrznego protokotu przesytania plikéw (GridFTP) i grupowanie wynikéw zadan.

Bezpieczenstwo danych

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

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

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

Wspbétczesna chemia obliczeniowa wymaga ciaglego zwiekszania zasobéw, ktére
umozliwiaja przeprowadzenie symulacji dla coraz wiekszych uktadéw (waznych m.in.
w nanotechnologii i naukach biologicznych) oraz poprawe doktadnosci uzyskanych
wynikéw. Na szczescie, ciagly rozwdj technologii w potfaczeniu z profesjonalnym
oprogramowaniem oferowanym przez Cyfronet wychodzi naprzeciw rosnacym
wymaganiom i umozliwia przeprowadzanie r6znorodnych obliczer z zakresu chemii

kwantowe;.

Superkomputery Zeus oraz Prometheus skladaja sie z weztéw obliczeniowych
dysponujacych nawet 1,5 TB RAM i 64 rdzeniami, co umozliwia wykonywanie

obliczen kwantowochemicznych wymagajacych ogromnych zasobéw pamieci lub

duzej liczby rdzeni ze wspétdzielona pamiecia operacyjna. Co wiecej, wszystkie
A. Eilmes, P. Kubisiak: Potencjat wezly superkomputera pofaczone sa szybkim interfejsem InfiniBand o wysokiej
elektrostatyczny cieczy jonowej

) ) przepustowosci i krétkim czasie dostepu, co przektada sie na zwiekszenie szybkosci
w otoczeniu rozpuszczonej

czgsteczki barwnika wykonywania obliczen, jesli sa one rozproszone pomiedzy wezty obliczeniowe. Wiele

programéw do symulacji chemicznych wymaga réwniez szybkiego dostepu do systeméw
dyskowych, ktéry jest mozliwy dzieki wykorzystaniu rozproszonego systemu plikéw Lustre.

Wydajno$¢ zadan z chemii obliczeniowej zalezna jest takze od odpowiedniej konfiguracji
oprogramowania naukowego oraz umiejetnosci jego uzycia. Nasz zesp6t administratoréow
posiada niezbedna wiedze, umiejetnosci oraz duze doswiadczenie w instalacji oraz efektywnym
wykorzystaniu dostepnych aplikacji i narzedzi. W naszym szerokim portfolio mozna odnalez¢
wiele programéw umozliwiajacych réznorodne obliczenia chemiczne. Wéréd nich:

e Wszechstronne i powszechnie uzywane programy kwantowochemiczne takie jak
Gaussian, GAMESS US, NWChem, Schriodinger, Q-Chem czy TURBOMOLE, dzieki
ktérym mozna przeprowadzi¢ obliczenia struktury elektronowej oraz wielu wtasciwosci
r6znorodnych systeméw molekularnych wykorzystujac metody ab initio, pét-empiryczne
oraz teorie funkcjonatéw gestosci.

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

e Pakiet Amsterdam Modeling Suite (ADF, DFTB, MOPAC, COSMO-RS) udostepniajacy
metody do analizy réznorodnych wiasciwosci systeméw molekularnych (w szczegélnosci
spektroskopowych, takich jak widma NMR czy ESR) poprzez m.in. wykorzystanie
relatywistycznego przyblizenia ZORA oraz metody COSMO-RS. Dodatkowo, rozbudo-
wane GUI aplikacji ADF (ADFInput, ADFViev, etc.) utatwia prace naszym uzytkownikom.
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e Znaczaca cze$¢ dostepnych aplikacji moze by¢ uzywana do obliczen wtasciwosci systemow
periodycznych. Wsréd nich dostepne sa BAND, Quantum ESPRESSO oraz SIESTA.

e Desmond, Gromacs, Amber, LAMMPS, NAMD, Tinker-HP, CPMD, CP2K i Terachem
przeznaczone do symulacji wykorzystujacych mechanike molekularng 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 obliczern (GPGPU) w wielu dziedzinach

nauki pozwala na wielokrotne przyspieszenie wykonywanych zadan. W naszym Centrum cze$¢

weztéw umozliwia takie obliczenia poprzez uzycie jednoczesnie nawet osmiu kart GPGPU

wykorzystujacych Srodowisko programistyczne CUDA. Wiele pakietéw dostepnych w Cyfronecie

umozliwia obliczenia GPGPU, wsréd nich oprogramowanie chemiczne: GAMESS, Terachem,
NAMD, Quantum ESPRESSO. Eksperci z ACK Cyfronet AGH wspdtpracuja z wieloma grupami
tworzacymi i rozwijajacymi powyzsze pakiety. Warto dodaé, ze pracownicy Cyfronetu wiozyli

wiele wysitku, aby dopracowac srodowiska obliczeniowe dla naszych uzytkownikéw.
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Uczenie maszynowe (ML)
i sztuczna inteligencja (Al)

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

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

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

maszynowego z nastawieniem na eksperymenty.

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

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

— jest aplikacja modutowa i rozszerzalna.

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

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

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

molekularne materiatéw na poziomie atomowym.

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

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

Wizualizacja danych umozliwia analize i zrozumienie wynikéw nawet bardzo
ztozonych obliczen, szczegdlnie, jesli ich forma finalna jest wielowymiarowa
badZ uwzglednia czynnik czasu. Wiekszo$¢ aplikacji do obliczen numerycz-
nych posiada jakis modut generujacy ich wizualizacje. W Python’ie jest do-
stepny modut matplotlib czy VTK+, biblioteki graficzne posiadaja takze Matlab
czy R. Podobnie wyglada sytuacja w przypadku programéw do geowizualiza-
cji (GIS) czy programéw do obliczern chemicznych. Niestety, niezaleznie od
tego, jak bardzo programy te sg 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 p6Zniejszego wdrozenia w dedykowanym pakiecie — jest mozliwe,
wymaga jednak skorzystania z programu graficznego ogélnego przeznaczenia.
Dobrymi przyktadami sa tu 3DMax, Blender czy POVRay. Jednak tylko ten
ostatni wyposazony jest w domenowy jezyk opisu sceny (SDL) o charakterze

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

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

niezliczong liczba opcji jezyka SDL wymaga dos¢ dtugiej nauki, dlatego napisano dedykowane API,

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

wciaz dopisywane sa kolejne rozszerzenia, mozna zatem mowic o dojrzalej, 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 p6l wektorowych z uzyciem

widzetéw i/lub rurek strumienia pola,

e  Potential.inc — hybrydowa wizualizacja pdl skalarnych, na siatkach
regularnych i nieregularnych z interpolacja trilinearng albo szescienna
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 Mesh2Surfiinc - hybrydowa wizualizacja danych okreslonych na
regularnych siatkach 2D (z = fx, y)),

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

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

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

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

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

przeptywéw wielofazowych, reakcji chemicznych, radiacji i mechaniki ptynéw.

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

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

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

procedur analizy i sekwencji obciazen, zgodnie ze swoimi wymaganiami.

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

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

z mozliwa analiza termiczna, elektryczna, magnetyczna i strukturalna.

OPERA jest oprogramowaniem uzywajacym metody elementéw 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, silnikéw, przetacznikéw, skaneréow 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 skomplikowane obliczenia moga zosta¢ wykonane w krétkim
czasie. Uzytkownicy ACK Cyfronet AGH maja dostep do programéw
wspomagajacych wykonywanie zaawansowanych zadain z algebry,
analizy, kombinatoryki, statystyki, teorii liczb, geometrii jak i innych
dziatéw matematyki. Wykonywanie dziatan takich jak catkowanie,
r6zniczkowanie, obliczenia symboliczne, aproksymacja i interpolacja,

Transformata Fouriera i Laplace’a, operacje macierzowe, przetwarzanie
sygnatéw cyfrowych, itp. staje sie o wiele tfatwiejsze. Przy pomocy
odpowiednich narzedzi mozliwa jest nawet wizualizacja wynikéw
dziatann na zbiorach liczb rzeczywistych i/lub zespolonych. Niektére
programy pozwalaja dodatkowo na tworzenie wykreséw interaktywnych

2D badz 3D. Wszystkie te funkcjonalnosci sa bardzo istotne, poniewaz
w pracy naukowcow kluczowe jest czesto przygotowanie precyzyjnego

Bartosz Sutkowski:

modelu, jak najdoktadniej opisujacego analizowane zagadnienia. Wyniki symulacji
tekstury Zn

Przyktadem Srodowiska znajdujacego zastosowanie w wyzej opisanych zagadnieniach jest po wyttaczaniu
MATLAB. Dzigki swoim dodatkowym modutom pozwala na wykonywanie obliczen z zakresu hydrostatycznym
w 250 °C

modelowania finansowego, réwnan rézniczkowych czastkowych (PDE), czy optymalizacji wielo-
kryterialnej, liniowej oraz nieliniowej. Inne zastosowania obejmuja m.in. analize danych geogra-
ficznych i generowanie na ich podstawie map, modelowanie biologicznych syste-
moéw dynamicznych i systeméw hydraulicznych, czy analize i wizualizacje danych
genomicznych oraz proteomicznych. Mozliwe jest réwniez uzycie Srodowiska
symulacyjnego Simulink, stuzacego do budowania modeli symulacyjnych z blokéw,

wizualizacji i analizy danych, bez potrzeby tradycyjnego programowania.

Obok tego rozbudowanego $rodowiska, uzytkownicy znajda w oprogramowaniu
oferowanym przez Centrum takze uzyteczna aplikacje, MATHEMATICA, dedy-
kowana do prowadzenia obliczen réwnolegtych ze zdefiniowana doktadnoscia,
do obliczern symbolicznych i numerycznych. Zaleta tego pakietu jest takze
posiadanie narzedzia do automatycznego wykrywania i poprawiania btedéw oraz

mozliwos¢ zlecania zadar na kilku komputerach jednoczesnie.

Innym uniwersalnym i interakcyjnym pakietem matematycznym jest MAPLE. Rafat Rak: Siec¢ potgczeri

Jjednominutowych stép
zwrotu dla spotki KGHM
Oferuje mozliwos¢ korzystania z baz danych, generowania kodu innych jezykéw programowania, (polska spétka gietdowa)

Stosuje sie go m.in. do upraszczania wyrazer i doktadnej reprezentacji wielkosci matematycznych.

tworzenia pokazéw slajdéw zawierajacych wykonywane zadania wraz z wtasnymi komentarzami,

czy komunikacje z aplikacjami MATLAB i systemami CAD.
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Laboratorium Sztucznej Inteligencji

Nasza misja

Dzieki kompetencjom w dziedzinie algorytméw sztucznej inteligencji (SI) i znajomoSci nowoczes-
nych technik obliczeniowych wspieramy naukowcéw w ich pracach badawczych. Nasza wiedza
i doSwiadczenie pozwala na skuteczna realizacje uczenia maszynowego przy wykorzystaniu dostep-
nej w ACK Cyfronet AGH, dedykowanej do obliczen neuronowych, partycji klastra komputerowego
Prometheus. Partycja do obliczen SI zbudowana zostata w oparciu o cztery wydajne serwery wyposa-
zone w osiem kart GPGPU nVidia Volta V100 kazdy. Catkowita moc obliczeniowa partycji to ponad
4 PetaFlops, czyli ponad cztery biliardy (4x10") obliczeri dla SI na sekunde.

Specjalizacje domenowe

Ponizej przedstawiono wybrane zastosowania sztucznej inteligencji w przetwarzaniu jezyka
naturalnego, przetwarzaniu obrazéw i analizie szeregéw czasowych w réznych problemach

badawczych i zastosowaniach praktycznych.

Przetwarzanie jezyka naturalnego

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

w stosunku do oryginalnej implementacji.

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

badania pokazaty, ze mozliwe jest opracowanie rozwiazania osiggajacego doktadnos¢ nawet 98.9%.

Przetwarzanie obrazéw

Przetwarzanie obrazow przy pomocy sieci neuronowych skupia sie wokét prac Laboratorium, ktére
zwiazane sa z rozpoznawaniem i detekcja obiektéw na potrzeby aplikacji medycznych. W ich
trakcie opracowany zostat system do klasyfikacji zmian nowotworowych w pobranych od zwierzat
prébkach z badania cytologicznego. Zaproponowany system osiagnat skutecznos¢ okoto 96% dla
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wykonanych z wykorzystaniem wielu preparatéw cytologicznych

niskiej jakosci. Opracowywany system ma by¢ docelowo = -
wykorzystywany w codziennej pracy lekarzy weterynarii.

Analiza szeregéw czasowych

algorytmoéw genetycznych dedykowany do

klasyfikacji, ktéry pozwala na selektywne
wybieranie obszaru percepcji dla operacji
klasyfikacji. Jednym z najnowszych
osiagnie¢ w tym obszarze jest model
do detekcji bazujacy na architekturze
Yolo3, ktéry osiaga bardzo dobra wartos¢
wspotczynnika mAP, réwna 0.86 dla

specjalnie  przygotowanych  obrazéw

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

W obszarze medycyny podejmowany
jest problem detekcji zastabnie¢ u oséb
hospitalizowanych, ktére dugi czas sa
unieruchomione w t6zku szpitalnym.

Analizy dotycza znanego problemu
zaniku funkcji wspomagania ukfadu
krazenia przez prace miesni nog i sa

realizowane we wspdtpracy z Medical

University of Graz.
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Konferencja Uzytkownikéw Komputerow
Duzej Mocy (KU KDM)

Podstawowym  zatozeniem konferencji KU
KDM byto zainicjowanie corocznych spotkar
naukowych  gromadzacych  uzytkownikow,
ktérzy wykonuja obliczenia z wykorzystaniem
komputeréw duzej mocy i oprogramowania,
udostepnianych przez ACK Cyfronet AGH.

Po raz pierwszy konferencja zostata zorganizo-
wana w 2008 roku, a jej program obejmowat
liczne wystapienia naukowcéw — prezentuja-
ce wyniki prac badawczych uzyskanych przy
wykorzystaniu zasobéw sprzetowych i oprogra-
mowania oferowanego w Cyfronecie. Konferen-
cje uswietnity wyktady zaproszonych gosci —
Norberta Attiga z Jilich Supercomputing Centre
i Jaapa A. Kaandorpa z University of Amsterdam.
Pierwsza edycja konferencji spotkata sie z du-
zym uznaniem wsrdd jej uczestnikéw. Tego typu

wydarzenie byto bardzo oczekiwane i potrzebne.

Obecna tematyka konferencji KU KDM
koncentruje sie na obliczeniach i symulacjach
duzej skali, nowych algorytmach w informatyce,
narzedziach i technikach w systemach duzej
mocy obliczeniowej, zastosowaniach informatyki
w dydaktyce oraz bazach danych. Jednakze jej
gtownym celem jest mozliwoS¢ prezentacji

osiagnie¢ naukowych szerokiemu gronu badaczy
z r6znych dziedzin. Jest to réwniez okazja do przyblizenia uzytkownikom samego Centrum oraz jego
zasoboéw, w tym infrastruktury PLGrid.

Uzytkownicy, ktérzy na co dzieri prowadza badania z wykorzystaniem zasobéw Cyfronetu,
uzyskuja mozliwo$¢ przedstawienia roli tych zasobéw, typowych scenariuszy uzycia i aspektéow
wydajnosciowych w trakcie swoich prezentacji. Uczestniczacy w konferencji przedstawiciele
Cyfronetu, dzieki sposobnosci spotkania sie z tymi naukowcami, prowadzenia rozméw
i konsultacji, pozyskuja wiedze niezbedna do podjecia dziatan zmierzajacych do dostosowania
infrastruktury obliczeniowej do potrzeb wymagajacych srodowisk naukowych. Atmosfera sprzyja
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réwniez wymianie doSwiadczen pomiedzy naukowcami
reprezentujacymi te same lub rézne dyscypliny oraz
zapoznaniu sie z nowymi technologiami oraz domenowo-

specyficznymi ustugami wdrazanymi przez Centrum.

Do waznych czesci konferencji nalezg spotkania z dostaw-
cami sprzetu i oprogramowania dla Cyfronetu, a takze
dyskusja panelowa na temat efektywnego wykorzystania
tych zasobdw. Ta ostatnia cieszy sie zawsze bardzo duzym
zainteresowaniem uzytkownikéw — naukowcéw, ktérzy
moga wtedy uzyska¢ informacje o nowosciach w infra-
strukturze obliczeniowej Centrum, a takze bezposrednio
poinformowac ekspertéw z Cyfronetu o problemach, jakie

napotkali w trakcie pracy z ta infrastruktura.

Podczas konferencji KU KDM odbywaja sie réwniez sesje plakatowe i szkoleniowe — w 2019 roku
tematyka szkolenia obejmowata elementy programowania obliczert naukowych w jezyku Python.

Artykuty naukowe opracowane na podstawie najlepszych prezentacji konferencyjnych sa
publikowane w jednym z dwdch znanych czasopism naukowych z dziedziny IT: Computing and
Informatics (CAI) (http://www.cai.sk) lub Computer Science (CSCI) (www.csci.agh.edu.pl).

Zakopane

68 marca 2019
38,19%

20,85%
18,34%

10,30%

9,30%

3,02%

Hewlett Packard  (iNt2L)
o

www.cyfronet.pl/kdm19
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Punktacja artykutéw naukowych wedtug MNiSW, powstatych
http://www.cyfronet.pl/kdm19/ w 2019 roku dzieki zasobom ACK Cyfronet AGH.
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&% sano 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 Wyzszego. W wyniku tego projektu w Krakowie powstato Sano — Centrum Zindywidualizowanej Medycyny
Obliczeniowej. Ta miedzynarodowa fundacja badawcza jest jedynym w Matopolsce i jednym z trzech polskich centréw

prestizowego programu Teaming for Excellence.
Misja Sano obejmuje:
e rozwdj nowych metod obliczeniowych, algorytméw, modeli i technologii zwigzanych z medycyna spersonalizowang,

e wprowadzenie do codziennej praktyki opieki zdrowotnej nowych rozwiazan diagnostycznych i terapeutycznych
opartych na symulacjach komputerowych,

e stymulowanie powstawania i rozwoju przedsiebiorstw tworzacych technologie umozliwiajace wprowadzanie
nowych metod diagnostycznych i terapeutycznych,

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

Centrum Sano zlokalizowane jest w Krakowie, gdzie ksztalci sie licznych wysokiej klasy specjalistow w zakresie nauk
medycznych i informatyki. Co wazne, krakowskie szpitale badawcze sa wysoko oceniane w srodowisku naukowym i syste-

matycznie 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 zaawansowanych technologii. Oddziatywanie
Centrum bedzie miato charakter ponadregionalny, czy wrecz miedzynarodowy, przyczyniajac sie do rozwoju nowoczesnej
medycyny, a w konsekwencji do wzrostu poziomu opieki zdrowotne;j.

Warto podkresli¢, ze istotna role w dziataniach Sano odgrywa wspétpraca ze Szpitalem Uniwersyteckim w Krakowie i jego

pracownikami.

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
naukowych 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 istnieje dzieki miedzynarodowej wspétpracy nastepujacych
instytucji: ACK Cyfronet AGH, Klaster LifeScience Krakéw — Krajowy Klaster Kluczowy, University of Sheffield i Insigneo Institute,
Forschungszentrum Jilich, Fraunhofer Institute for Systems and Innovation Research ISl oraz Narodowe Centrum Badan i Rozwoju.
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EOSC - ponadnarodowa integracja zasobéw
naukowych

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

W ramach EOSC tworzone sa pofaczenia pomiedzy istniejacymi e-infrastrukturami badawczymi i naukowymi. Integracja
nastepuje miedzy innymi poprzez ujednolicenie zasad dostepu i autoryzacji dla badaczy z réznych panstw. Dzieki
osiagnieciom EOSC-Hub, jednego z rodziny finansowanych przez UE projektéow budujacych EOSC, 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 zasobéw, ale tez wsparcia technicznego i szkolen. Zespot ACK Cyfronet
AGH odegrat w tym zakresie kluczowa role, zostajac dostawca portalu oraz rozwijajac serwis Marketplace, z rozbudowanym
katalogiem ustug i dokumentacji udostepnianych przez partneréw EOSC.

Dalszy rozwéj EOSC

Od wrzednia 2019 roku trwa projekt EOSC Synergy (https://www.eosc-synergy.eu/),
majacy na celu wdrozenie standardéw EOSC dla kolejnych 9 krajowych e-infrastruktur.
Cyfronet, oprécz koordynacji dziatai na poziomie narodowym, wspiera proces
planistycznie, szukajac nowych, skutecznych rozwigzar dla integracji w innych krajach.

Drugi z aktualnie realizowanych projektéw, EOSC Enhance (https://www.eosc-portal.eu/
enhance), ma na celu usprawnienie Portalu pod katem wygody i szybkosci uzytkowania.
Prowadzone przez naszych specjalistéw prace dotycza miedzy innymi zaawansowanej \ E[]S %ﬂ
analityki zachowan uzytkownikéw w celu stworzenia i wdrozenia najlepszych praktyk .\\ ENHANEE

prawdziwych uzytkownikéw, Portal rozwija sie, stajac sie coraz bardziej przyjazny uzytkownikowi. Jednoczes$nie wdrazane sa

user experience. Dzieki badaniom, wywiadom i zbieraniu informacji zwrotnej od

nowe funkcjonalnosci, dzieki ktérym badaczom fatwiej bedzie wykorzysta¢ europejskie ustugi naukowe oraz zbiory danych
otwartej nauki.

Zaréwno EOSC-Hub, jak EOSC Synergy i EOSC Enhance sa finansowane z programu Unii Europejskiej ,Horyzont 2020”.

Réwnoczesnie z rozwojem Portalu i towarzyszacych platform, w EOSC prowadzone sg prace nad stworzeniem przejrzystych
zasad wspotpracy, zaréwno z dostawcami ustug, jak i uzytkownikami koricowymi. Tworzenie struktur formatywnych jest
koordynowane przez EOSC Secretariat, w ramach ktérego tworzone sa dyskusyjne grupy robocze. Ich celem jest zbieranie
wymagan i opracowywanie form kontaktu oraz procedur.

Polityka udostepniania danych w EOSC opiera sie na zasadach FAIR: findability (wyszukiwalnos¢), accessibility (dostepnosc),
interoperability (interoperacyjnosé), and reusability (mozliwo$¢ ponownego wykorzystania). Dzieki temu podejsciu, Otwarta
Nauka z teoretycznego paradygmatu staje sie rzeczywistoscia.
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euwrodPC  EuroHPC — w strone obliczen w eksaskali

Europejskie Wspdlne Przedsiewziecie w dziedzinie Obliczern Wielkiej Skali (European High-
Performance Computing — EuroHPC) zostato powotane w celu radykalnego rozwoju istniejacej
europejskiej infrastruktury komputeréw duzej mocy i tym samym udostepnienia europejskim
naukowcom mocy obliczeniowych poréwnywalnych z tymi dostepnymi w USA, Chinach i Japonii.
EuroHPC zrzesza 32 panstwa oraz prywatnych cztonkéw, a wspélnym celem jest zakup i rozmieszczenie
dwéch superkomputeréw o mocy w skali eksaflopsow (EFlops = 10'® operacji zmiennoprzecinko-
wych na sekunde), ktére znajda sie w Swiatowej TOP5 (pierwszej piatce listy TOP500).

Konsorcjum LUMI

Kamieniem milowym na drodze do realizacji celéw zatozonych przez EuroHPC bedzie urucho-
mienie superkomputeréw przed-eksaskalowych. Polska, reprezentowana przez ACK Cyfronet AGH
i MNiSW, dotfaczyta do kierowanego przez Finlandie konsorcjum LUMI, ktére pracuje nad maszyna
kilkukrotnie szybsza od najszybszego obecnie europejskiego superkomputera (wtoski HPC5). Kon-
sorcjum tworza réwniez: Belgia, Czechy, Dania, Estonia, Islandia, Norwegia, Szwecja i Szwajcaria.

LUMI, bedace akronimem od The Large Unified Modern Infrastructure, jest rowniez stowem
z jezyka finskiego oznaczajacym ,$nieg”. | podobnie jak $nieg, moze catkowicie zmieni¢ krajobraz
— w tym przypadku badar opartych na danych. Potaczenie unikalnej wiedzy i doSwiadczenia
w budowie i obstudze systeméw superkomputerowych, zarzadzaniu Big Data oraz tworzeniu
i wykorzystywaniu zaawansowanego oprogramowania ma zaowocowal stworzeniem fatwo
dostepnego, wydajnego i bezpiecznego Srodowiska HPC o duzych mozliwosciach.

Komputer przed-eksaskalowy

W celu zaspokojenia nieustannie wzrastajacego zapotrzebowania Srodowiska akademickiego
i przemystu na zasoby obliczeniowe, superkomputer LUMI ma zapewnia¢ moc obliczeniowa
przekraczajaca 200 PFlops (0,2 EFlops) uzyskana dzieki potaczeniu partycji procesoréw ogélnego
przeznaczenia GPP i partycji akceleracyjnej GPGPU. Wraz z 60 petabajtami zasobéw pamieci
oraz ustugami chmurowymi, maszyna da naukowcom mozliwos¢ wykonywania znacznie bardziej
skomplikowanych obliczen w krétszym czasie i szybkiego przetwarzania duzych zbioréw danych.
Spodziewanym wynikiem bedzie szybki rozwéj w wielu kierunkach badawczych — w zakresie
m.in. chemii, biologii, nanotechnologii, inzynierii materialowej i innych dziedzin kluczowych
dla wspétczesnej gospodarki. Dodatkowo nowy superkomputer przyczyni sie do wielu osiagniec
w obszarach takich jak na przykfad astrofizyka, prognozowanie pogody, aktywnos$¢ sejsmiczna,

medycyna spersonalizowana.

“Superkomputer bedzie mozna wykorzysta¢ do rozwigzywania tych problemoéw nauki, ktére przy
obecnie dostepnych maszynach pozostaja nierozwiazane — méwi Marek Magrys, Zastepca Dyrektora
Cyfronetu ds. Komputeréw Duzej Mocy. — Takim flagowym przyktadem sa symulacje mézgu”.
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W momencie instalacji superkomputer LUMI bedzie jednym z najszybszych systemow

komputerowych na Swiecie. Bedzie dziatat w centrum danych CSC w firiskim miescie Kajaani, ale
jego moc obliczeniowa, zasoby pamieci i ustugi beda dostepne dla polskich naukowcéw. Jednym
z celow Cyfronetu jest zapewnienie dla nich wydajnego i przyjaznego dla uzytkownika srodowiska
pracy z superkomputerem, na bazie wypracowanych dobrych praktyk oraz zaadaptowanej do
nowych warunkéw infrastruktury krajowej.

Z dbatoscia o srodowisko

Dzieki klimatowi panujacemu w rejonie Kajaani centrum danych CSC korzysta z naturalnego
chtodzenia przez caty rok. Ponad 90% energii catego okregu Kajaani pochodzi ze Zrédet
odnawialnych. Kajaani jest wyposazone w 3 lokalne hydroelektrownie (30 MW) oraz elektrownie
oparta na biomasie (88 MW), co zapewnia dostawy czystej energii. Ma z nich korzysta¢ réwniez
superkomputer LUMI. Dodatkowo, samo miasto réwniez bedzie korzystac z jego obecnosci. Ciepto
generowane jako efekt uboczny pracy superkomputera zostanie przekazane do miejskiego systemu
grzewczego, zapewniajac nawet 20% zapotrzebowania Kajaani, w ktérym mieszka blisko 37 tys.
0s6b. Bedzie to mozliwe dzieki wykorzystaniu do chtodzenia LUMI systemu rurek z woda. Podobne
rozwiazanie zostalo wykorzystane przy budowie

Prometheusa. Szacuje sig, ze dzieki wykorzystaniu

ciepta odpadowego Kajaani zmniejszy roczng emisje Bt e

the EuroHPC Declaration
CO, 0 13,5 tys. ton. B o ! )

Superkomputer LUMI ma zosta¢ uruchomiony
w pierwszej potowie 2021 roku.
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Cyfronet w przedsiewzieciach wpisanych
na Polska Mape Infrastruktury Badawczej

i Szkolnictwa Wyzszego

m ‘ Ministerstwo Nauki Wsr6d strategicznych infrastruktur wpisanych w styczniu 2020 r. na Polska Mape
Infrastruktury Badawczej znajduja sie dwa przedsiewziecia zgloszone przez ACK

2 Cyfronet AGH jako inicjatora i koordynatora konsorcjum PLGrid: Narodowa Infrastruk-
7] Illn' tura Superkomputerowa dla EuroHPC oraz Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid
AGH dla EOSC.*

Celem programu Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC jest budowa
infrastruktury obliczeniowej dla badan naukowych dotyczacych rozwiazar odpowiada-
jacych na aktualne i przyszte potrzeby polskiego spoteczenstwa, Srodowiska naukowego
i gospodarki.

Infrastruktura bedzie opiera¢ sie 0 nowoczesne systemy superkomputerowe umozliwiajace realizacje zaréwno tradycyjnych
zadan symulacyjnych, jak i analize danych z wykorzystaniem metod sztucznej inteligencji. Produkcyjne systemy obliczenio-
we budowane w ramach projektu beda naleze¢ do czotéwki swiatowych superkomputeréw. Poza infrastruktura obliczeniowa
projekt zapewni tez dostep do specjalistycznych szkolen oraz eksperckiego wsparcia technicznego dla uzytkownikéw z nauki
i gospodarki, a takze niezbedne procedury alokacji i rozliczania wykorzystania zasobow.

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

W efekcie realizacji przedsiewziecia Narodowa Infrastruktura Superkomputerowa dla EuroHPC powstanie infrastruktura do
prowadzenia badan na potrzeby nauki, gospodarki i spoteczeristwa 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 uzytkownikéw. Poza gtéwnymi systemami obliczeniowymi w sktad infrastruktury wejda takze mniejsze systemy
testowe i badawcze, stuzace weryfikacji nowych technologii procesorowych, akceleratorowych, pamieciowych i sieciowych
w kontekscie wykorzystania ich do budowy systeméw produkcyjnych, a takze prowadzeniu prac badawczych i rozwojowych
w zakresie efektywnych infrastruktur HPC.

Ustugi beda oferowane za posrednictwem infrastruktury PLGrid, ktdra integruje wiekszo$¢ dostepnych w kraju zasobéw ob-
liczeniowych, co utatwi proces alokacji zasobow i wsparcia uzytkownikéw. Zrealizowana zostanie takze integracja z euro-
pejskimi systemami preeskaskalowymi i petaskalowymi udostepnionymi w ramach programu Euro-HPC, w szczegélnosci
z maszyna budowana przez konsorcjum LUMI, ktérego Polska jest cztonkiem.
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Narodowa Infrastruktura Chmurowa PLGrid dla EOSC to program wykorzystania zasobéw chmurowych do badan nauko-
wych 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 wspétpracujacych w ramach
miedzynarodowych zespotéw naukowych. Grupy te wymagaja zaawansowanych srodowisk integracji rozproszonych zaso-
bow: oprogramowania, infrastruktur i dedykowanych ustug. Wymagania te moga by¢ spetnione jedynie przez zaawansowane
technologie IT, potaczone z zasobami obliczeniowymi, pamieci masowych i danych. Wspétdziatanie tych wszystkich elemen-
téw w ramach elastycznego ekosystemu umozliwiaja technologie chmurowe.

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

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

W tym celu Infrastruktura bedzie dostarczac:

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

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

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

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

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

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

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



Celem projektu EPOS-SP jest opracowa-
nie i wdrozenie zatozen pozwalajacych
na zapewnienie trwatosci infrastruktury
EPOS wytworzonej w poprzednich pro-
jektach (EPOS-PP oraz EPOS-IP).

EPC'S

EUROPEANPLATEQBSERVINGSYSTEW

@EUS s Projekt EOSC Enhance ma na celu zbu-
ENHANCE dowanie ulepszonej, bardziej zinte-

growanej wersji Portalu EOSC, co umozliwi
poprawe i rozszerzenie rozwiazan, ktére sprawia, ze tatwiej
bedzie odszuka¢ europejskie ustugi naukowe oraz zbiory
danych otwartej nauki.

Projekt EOSC-Synergy wprowadza stan-
dardy EOSC dla infrastruktur krajowych
w dziewieciu krajach Unii Europejskiej.
Stanie sie to poprzez zharmonizowanie
polityk oraz rozszerzenie dostepu do infrastruktur badawczych,

danych naukowych i serwiséw dziedzinowych.
Celem projektu jest utworzenie w Krako-

/
g-? sano wie osrodka medycyny obliczeniowe;j.

Centrum bedzie gléwnym motorem europejskiego postepu
w tym szybko rozwijajacym sie sektorze, opracowujac
zaawansowane metody inzynieryjne do zapobiegania, diag-
nozowania i leczenia choréb oraz zaspokajajac ogdlnoswia-
towa potrzebe radykalnie usprawnionych systeméw opieki
zdrowotnej.

g— % PRIMAGE

W ramach projektu stworzony zostanie
T s S sysFem wspier‘afwia decyzji klinicznych
o0 (Clinical Decision Support System -
CDSS) dla leczenia nowotworéw (nauroblastoma, glejak)

wystepujacych u dzieci.
@ EOSChub  chomienia produkcyjnej infrastruktury

dla otwartej nauki w Europie i praktyczne
zastosowanie rozwiazan wypracowanych w ramach projektu
EOSC-Pilot do realnego Srodowiska wielkiej skali rozproszonego
na wiekszo$¢ krajow europejskich.

Puiss Rozwiazania opracowane w projekcie sa

przetomowym krokiem na drodze do stwo-
rzenia innowacyjnych serwiséw przetwarzania eksaskalowych
danych, maksymalizujacych korzysci, jakie niosa nowoczesne
systemy obrébki danych.

EOSC
SYNERGY

Celem projektu byto przygotowanie uru-
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- **=_  Gléwnym zadaniem projektu PRACE-6IP
o fﬂﬂﬂf** jest implementacja nowych rozwiazan
x o oraz utrzymanie operacyjnosci Srodowiska

PRACE w obszarze europejskich infrastruk-
tur obliczeniowych HPC.

ﬂ Projekt EPOS IP to faza implementacyjna
EP ﬁ’ S projektu EPOS (System Obserwacji Ptyty
EUROPEANPLATEOBSERUNGSYSTEY  EUropejskiej). Gléwnym celem projektu

byta integracja réznorodnych i roz-
proszonych Europejskich Infrastruktur Badawczych w naukach
o ,twardej” Ziemi, w oparciu o nowoczesne technologie IT.

Istota projektu byto stworzenie systemu ek-
sperckiego, pomagajacego oceni¢ strategie
spersonalizowanego leczenia choroby zastawki
serca. W celu uzyskania odpowiedniej jakosci
terapii, uczestnicy projektu wykorzystali szereg ztozonych
technik symulacji pracy serca oraz interpretacji danych medy-
cznych.

Euvahe \

Celem projektu EGI-Engage byta popu-
laryzacja idei ,Open Science Commons”,
czyli paradygmatu otwartej nauki dla wzbo-
gacenia doswiadczenia, wiedzy i wspétpracy
pomiedzy grupami naukowcoéw w Europie. Implementacja
paradygmatu oparta zostata o sfederowane w ramach EGI
infrastruktury obliczeniowe, danych, komunikacji, a takze
o wiedze i doSwiadczenie spotecznosci naukowych je
wykorzystujacych.

” Zadaniem projektu byto opracowanie sys-

VirtRaLL temu kom ieraj -

© puterowego wspierajacego elasty

czne projektowanie technologii walcowania wyrobéw ptaskich

na goraco, na podstawie wynikéw obliczen dedykowanych
modutéw do symulacji numerycznych.

W ramach projektu tworzono i rozwi-
jano nowe gridowe narzedzia i ustugi
stuzace do uruchamiania interaktywnych aplikacji, wymaga-
jacych duzych mocy obliczeniowych do przeprowadzania
wielkoskalowych obliczen rozproszonych.



WYBRANE PROJEKTY

. Zadaniem projektu jest wytworzenie
;:prUCEIUb ustug infrastFr)uthury olg)liczen?cl)tvv\\//ej oraz
sktadowania danych na potrzeby projektu PRACE w ramach
6-ciu dedykowanych laboratoriow: 1) L. przetwarzania HPC
oraz chmurowego, 2) L. dostepu do infrastruktury przetwarzania,
3) L. zarzadzania i monitorowania ustug, 4) L. ustug zarzadzania
danymi, 5) L. zarzadzania rozproszonymi danymi oraz transparent-
nego dostepu do danych, 6) L. bezpieczeristwa infrastruktury.
- kiemu gronu odbiorcéw ikonograficznych

zbioréw artystycznych i naukowych prze-
chowywanych w Polskiej Akademii Umiejetnosci poprzez
przeprowadzenie ich digitalizacji, przygotowanie opiséw

digitalizowanych danych oraz finalng publikacje digitalizatéw
w platformie PAUart.

Celem projektu jest udostepnienie szero-

Gtéwnym zadaniem projektu byto udostepnienie

pochodzacych z satelitéw Sentinel sieci Copernicus
\!'a" danych satelitarnych. W ramach projektu powstata
sat4envi  infrastruktura do automatycznego pobierania danych
bezposrednio z satelitéw, ich bezpiecznego przechowywania
oraz udostepniania na potrzeby nauki, administracji i szkoler.

SLLO ~oc, Celem projektu bylo opracowanie kom-

pleksowego testu opartego na analizie ma-
teriatu pobranego z guza w trakcie operacji lub biopsji u pac-
jentéw chorych na glejaka oraz préba opracowania metody
“liquid biopsy” opartej na podstawie analizy wolnokrazacego

DNA (cfDNA) guza we krwi obwodowe;.
Zadaniem projektu jest budowa krajowej

epos’
P infrastruktury badawczej z zakresu nauk

0 Ziemi oraz jej integracja z miedzynarodowymi bazami danych,
serwisami i ustugami realizowanymi w ramach europejskiego
programu EPOS (European Plate Observing System).

Celem projektu byt rozwoj wyspecjalizowanego

! l‘ P |_~I: centrum kompetencji technologicznych w zakre-
][ RlD’ sie rozproszonych infrastruktur obliczeniowych,

== CORE ze szczegélnym uwzglednieniem technologii
gridowych, obliczen w chmurze oraz infrastruktur wspieraja-
cych obliczenia na wielkich zbiorach danych. W rezultacie,
uzytkownikom zostaly zaoferowane wielkie moce obliczeniowe
i duze zasoby pamieci. Infrastruktura PLGrid zostata wzbogacona
o nowe ustugi bazowe i ustugi dla uzytkownikéw koricowych.

W trakcie trwania projektu nastapita
realizacja nowych ustug dziedzinowych dla
grup badaczy z 14 dyscyplin naukowych, co
pozwolito uzytkownikom efektywniej wyko-
rzystywac infrastrukture  PLGrid i krécej
oczekiwa¢ na wyniki prowadzonych

obliczen.

Projekt wspierat polskie grupy naukowcow
w prowadzeniu badan oraz utatwiat szersza
wspotprace miedzynarodowa w obszarze
e-Science.

Miedzynarodowe przedsiewziecie Zespét
Teleskopéw Czerenkowa (CTA) ma zapro-
jektowaé nowoczesne narzedzia ufatwia-
jace analize danych CTA. Projekt ma na
celu przede wszystkim rozwdj srodowiska InSilicoLab Science
Gateway dla CTA, przeznaczonego gtéwnie do analizy
i wizualizacji opracowanych danych.

cherenkov telescope amray

"i.‘ W trakcie projektu miata miejsce in-
~MAN-HA tegracja wybranych ustug dostepnych
w sieci PIONIER i opracowano nowe ustugi, w zakresie
zwiekszania niezawodnosci i bezpieczenstwa.

Gtéwnym zadaniem projektu byto stworze-
nie i uruchomienie pieciu ustug dziataja-
cych w oparciu o sie¢ PIONIER: wideo-
konferencji, eduroam, ustug kampusowych, powszechnej
archiwizacji oraz naukowej interaktywnej telewizji HD.

0 Celem projektu byta rozbudowa 21 Srodo-
qtﬁ?w wiskowych sieci teleinformatycznych nauki
&“ dla  zapewnienia instytucjom naukowym
“Cor dostepu do nowoczesnej oraz bezpiecznej
infrastruktury sieciowej i umozliwiajacej tacznos¢ z jednos-
tkami naukowymi catego Swiata, wspierajac polskie grupy
naukowcéw.

W ramach projektu PL-Grid zostata zbu-
dowana Polska Infrastruktura Gridowa, w celu
dostarczenia polskiej spotecznosci naukowe;j
platformy informatycznej opartej na klastrach
komputeréw, stuzacych e-Science w réznych
dziedzinach.
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Mtodzi naukowcy w Cyfronecie

Organizowany corocznie konkurs na najlepsza prace doktorska zrealizowang w oparciu o zasoby
obliczeniowe ACK Cyfronet AGH jest jedna z wazniejszych tradycji w naszym Centrum. Ocenie
konkursowej poddawana jest wartos¢ naukowa zgtoszonej pracy doktorskiej, mozliwos¢ jej prak-
tycznego zastosowania oraz zakres wykorzystania zasob6éw obliczeniowych i pamieci sktadowania
danych w Cyfronecie. Dla autoréw najlepszych prac przewidziano nagrody. Na przestrzeni ostat-
nich lat Konkurs stat sie waznym narzedziem promujacym badania prowadzone przez mtodych
naukowcow, a do kolejnych edycji Konkursu zostato zgtoszonych wiele prac opisujacych ciekawe
zagadnienia naukowe z takich dziedzin jak chemia, energetyka, elektronika, fizyka, informaty-
ka, inzynieria materialowa, matematyka i robotyka. Mtodzi badacze taczyli w swoich badaniach
wyniki bezposrednich pomiaréw w laboratorium i obliczenia na komputerach duzej mocy.
W swojej pracy korzystali z réznych narzedzi uruchamianych na szerokim wachlarzu architektur
obliczeniowych oferowanych przez Cyfronet.

Prezentacja najwazniejszych tez prac doktorskich Laureatéw Konkursu miata miejsce w trakcie
Dnia Otwartego Cyfronetu w listopadzie 2020. Z przyjemnoscia prezentujemy fragmenty kilku
wybranych wywiadéw z uczestnikami Konkursu, ktére znajdziecie Pafistwo na kolejnych stronach.

Zapraszamy serdecznie do uczestnictwa w kolejnej edycji Konkursu!

http://www.cyfronet.pl/konkurs

Laureaci jednej z poprzednich edycji
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dr inz. Mateusz Sitko

Rozmowa z autorem pracy:
»Opracowanie wysokowydajnego obliczeniowo modelu automatéw
komorkowych dla rekrystalizacji”

Co sprawito, ze zajat sie Pan modelowaniem struktur metali? Jakie aspekty sa

dla Pana najbardziej interesujace?

Najbardziej interesujacym aspektem mojej pracy jest mozliwos¢ prowadzenia badan na styku dwéch
dziedzin nauki, czyli wykorzystanie wiedzy z zakresu informatyki i inzynierii materiatowej do opraco-
wania oraz implementacji systeméw wspomagajacych opracowywanie nowych materiatéw, a takze
technologii ich ksztattowania. Juz w trakcie studiéw inzynierskich oraz magisterskich zainteresowatem
sie opracowaniem aplikacji do komputerowego wspomagania projektowania technologii ksztattowa-
nia zaawansowanych stopéw metali, wykorzystujac koncepcje cyfrowego bliZzniaka materiatu. Praca
ta pozwolita mi blizej pozna¢ zagadnienia zwiazane z koncepcja cyfrowej reprezentacji materiatéw,
ktéra pozwala nie tylko odwzorowac to, co dzieje sie w materiale na niespotykanym dotad poziomie
doktadnosci, ale réwniez przewidywac zachowanie materiatu w coraz bardziej ztozonych stanach na-
prezenia. W przypadku pracy z takimi materiatami jak nowoczesne stopy metali, najbardziej intere-
sujaca jest praktyczna strona rozwigzywania probleméw oraz aplikacyjnosci uzyskanych rozwiazan.

W jakisposéb przyblizytby Pan wykorzystanie automatéw komdrkowych dla symulacji rekrystalizacji

osobie niezwigzanej z dziedzing?

Prosze sobie wyobrazi¢ sytuacje projektowania nowego elementu konstrukcyjnego, na przyktad do
samochodu, ktéry musi spetnia¢ wygérowane oczekiwania inzynieréw, tak aby przy akceptowalnych
kosztach zapewni¢ odpowiedni poziom bezpieczenstwa uzytkownikéw. Uzyskanie takiego wyrobu
gotowego zwiazane jest z szeregiem r6znych proceséw przerdbki plastycznej i obrébki cieplnej. Jesli
chcemy uzyska¢ wyréb o doktadnie zadanym ksztafcie i wspomnianych parametrach uzytkowych,
konieczna jest precyzyjna kontrola wielu parametréw procesowych takich jak czas, temperatura, czy
tez sposéb chiodzenia badZ nagrzewania. Te parametry bezposrednio wptywaja na zmiany zachodza-
ce w materiale na poziomie mikrostruktury, ktéra z kolei wptywa na wiasnosci uzytkowe wyrobdw
gotowych. Dlatego tez kontrolowanie wszystkich takich zmian w mikroskali, np. przebudowy mikro-
struktury w wyniku rekrystalizacji statycznej, jest szczegélnie istotne z punktu widzenia opracowania
nowej technologii produkcji wyrobéw o wymaganych wiasnosciach. Automaty komérkowe sa jedna
z niewielu metod, przy pomocy ktérej mozna w bezposredni sposob odwzorowac — a przez to kontro-
lowac - to, co stanie sie z mikrostruktura materiatu podczas przerébki cieplno-mechaniczne;.

Co stanowito najwieksze wyzwanie w badaniach obejmujacych teorie metalurgii, modelowanie
numeryczne, programowanie i eksperyment?

Najwiekszym wyzwaniem, ktére pojawito sie w trakcie realizacji pracy, byly badania laborato-
ryjne przeprowadzone na stazu w Deakin University w Australii. Na potrzeby pracy doktorskiej
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zaprojektowatem oraz przeprowadzitem eksperyment odksztatcenia plastycznego wraz z r6znymi cyklami obrébki cieplnej
oraz pézniejsza analiza metalograficzna. Poniewaz na co dzien w pracy zajmuje sie gtéwnie implementacja réznego typu
algorytmow, byto to dla mnie duzym wyzwaniem, ale réwnoczesnie znaczaco poszerzyto moje zrozumienie zachowania sie

materiatu, z ktérym pracowatem.
Czy moze Pan wskazac¢ kamienie milowe pracy nad rozprawa doktorska?

Pierwszym kamieniem milowym rozprawy doktorskiej byto opracowanie i implementacja kompleksowego modelu automatéw
komérkowych rozwoju mikrostruktury podczas rekrystalizacji statycznej, z uwzglednieniem najwazniejszych mechanizmoéw
zachodzacych podczas tego zjawiska. Drugim kluczowym etapem pracy byty wspomniane badania laboratoryjne, ktére
pozwolity na identyfikacje parametréw opracowanego modelu oraz jego péZniejsza weryfikacje. Ostatnim, najwazniejszym
aspektem byta natomiast adaptacja opracowanych algorytméw do ich wykonania w sposéb réwnolegty. Koncepcja zrowno-
leglenia wykorzystuje podejscie dekompozycji w dziedzinie problemu do zastosowania w systemach wieloweztowych, przy
uzyciu technologii MPI. Podczas tego etapu badan opracowano algorytmy odpowiedzialne za przesytanie komunikatéw,
a takze rozwigzano problemy zwiazane z naktadaniem sie obliczen i komunikacji. Zaproponowano i zaimplementowano

réwniez r6zne mechanizmy komunikacji pomiedzy domenami obliczeniowymi.
W jaki sposob skorzystat Pan z zasobow udostepnianych przez Cyfronet? Jakie mozliwosci okazaty sie najcenniejsze?

Zasoby Cyfronetu pozwolity na realizacje obliczer na bardzo duzych, dyskretnych przestrzeniach obliczeniowych. Przetwarzanie
takich danych na klasycznych serwerach nie bytoby mozliwe zaréwno pod wzgledem dostepnosci pamieci operacyjnej, jak i czasu
obliczeniowego. Obliczenia realizowatem na klastrze Prometheus, m.in. dla cyfrowych blizniakéw mikrostruktur materiatu otrzy-
manych we wspétpracy z laboratorium Los Alamos w Stanach Zjednoczonych, z wykorzystaniem akceleratora kotowego czastek.

Jakimi wskazéwkami mégtby sie Pan podzieli¢ z osobami dopiero rozpoczynajacymi studia doktoranckie?

Najwazniejsza rada, jaka moge da¢ mtodszym kolegom i kolezankom, to przede wszystkim znalezienie odpowiedniego
zespotu, w ktérym pracuja ludzie z pasja. Doktorat to praca dla samego siebie i jesli bedzie ona realizowana w przyjaznej
atmosferze, to rozwiazywanie coraz trudniejszych problemdéw sprawi naprawde duzo satysfakcji. Nawet jesli ktos po
ukonczeniu doktoratu nie mysli o pracy na uczelni, to realizujac badania w ramach miedzynarodowych projektéw mozna
zdoby¢ nie tylko bardzo dobre dosSwiadczenie, ale takze nawigza¢ wspétprace z najlepszymi osrodkami zagranicznymi,
a podczas stazy zagranicznych podszlifowac jezyk. Druga rada, jaka moge udzieli¢, to nie bac sie ryzyka i podejmowac

wyzwania naukowe, ktére faktycznie umozliwia znaczace przesuniecie granic naszej aktualnej wiedzy!

R

Przyktad dwu- oraz tréjwymiarowej cyfrowej reprezentacji mikrostruktury
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dr inz. Wojciech Szczypka

Rozmowa z autorem pracy:
»Studia in silico struktury elektronowej oraz wlasciwosci wiazan dla wybranych materiatéw
termoelektrycznych z grup chalkogenkéw oraz klatratéw krzemowych”

W jaki sposob zainteresowat sie Pan chemig obliczeniowa?

Podczas ¢wiczenn z chemii ogdlnej na pierwszym roku studiow czesto rozwiazywatem zadania na tablicy, korzystajac
z umiejetnosci nabytych w trakcie wielu konkurséw z czaséw liceum, w tym Olimpiady Chemicznej. Moje metody rozwiazywania,
z uwagi na rozbudowany aparat matematyczny, przykuty uwage prowadzacej zajecia, ktéra w niedtugim czasie polecita mi
skontaktowac sie z innym pracownikiem Wydziatu, specjalizujacym sie wtasnie w chemii obliczeniowej. W ten sposéb trafitem
pod opieke mojego wieloletniego opiekuna naukowego i promotora, z ktérym wspétpracowatem niemal osiem lat. Jednoczesne
zamitowanie do matematyki, chemii i fizyki oraz fascynacja technologiami komputerowymi — te cechy sprawity, ze btyskawicz-

nie pokochatem chemieg obliczeniowa, ktéra stawia wyzwania w obrebie kazdej z wymienionych dziedzin.
Co sktonito Pana do poswiecenia rozprawy doktorskiej konkretnym zwiazkom z grup chalkogenkow oraz klatratow krzemowych?

Zanim jeszcze zaczatem myslec o studiach doktoranckich, bytem juz mocno zaangazowany w obliczenia teoretyczne dla
materiatéw termoelektrycznych. Jeszcze przed planowaniem wniosku o Diamentowy Grant, ktéry p6Zniej otrzymatem, czesto
rozmawiatem z doSwiadczonymi naukowcami z tej dziedziny, zaréwno na Wydziale, jak i w trakcie konferencji naukowych.
W ten sposéb wylonitem szczegélnie interesujace uktady, ktére warto byto zbada¢ metodami popularnymi w chemii
obliczeniowej (analiza topologii gestosci elektronowej, metody walencyjnosci wigzan), a rzadko spotykanymi w pracach
dotyczacych materiatéw termoelektrycznych, w ktérych zdecydowanie dominowata analiza typowa dla fizyki ciata statego.
W przypadku chalkogenkéw, materiatéw w wiekszosci bardzo dobrze juz poznanych zaréwno od strony eksperymentalnej,
jak i teoretycznej, wybdr padt na AgSbTe, i uporzadkowanie w podsieci kationowej oraz wplyw obecnosci defektéw
samoistnych. Cho¢ oba te czynniki znaczaco wplywaja na witasciwosci materiatu, to dotychczas powstato niewiele prac
w tym zakresie. Klatraty krzemowe sg materiatami znaczaco réznigcymi sie od chalkogenkéw pod wzgledem chemicznym. Ich
wybdr zwiazany byt z checia wykazania w mojej pracy uniwersalnosci stosowanych metod, pozwalajacych zrozumie¢ wiele
istotnych cech obu grup materiatéw. W przypadku klatratéw krzemowych przyjatem jeden typ struktury z wielu mozliwych
dla tych materiatéw do dalszej analizy przekrojowej, aby ograniczy¢ ztozonos¢ badanych uktadéw.

Jakie najwigksze problemy pojawity sie w czasie badar i w jaki sposob Pan je przezwyciezyt?

Planujac badania do pracy doktorskiej poczatkowo prowadzitem rozmowy z grupa eksperymentatoréw, majac nadzieje na
wspdlne publikowanie prac naukowych. Niestety, w miedzyczasie plany drugiej strony musiaty zosta¢ zmienione i osta-
tecznie trzeba byto poradzi¢ sobie samemu. Z tego powodu potrzebowatem zagtebi¢ sie jeszcze bardziej w opublikowanej
juz literaturze, w celu dostosowania planu badawczego do pracy czysto obliczeniowej, jednoczesnie skupionej wokét kon-
kretnych i aktualnych probleméw dotyczacych badanych grup materiatéw. Ostatecznie problem ten byt dla mnie motorem
napedowym, by prowadzone przeze mnie badania byly na Swiatowym poziomie z innymi pracami teoretycznymi. Razem

z promotorem udato mi sie opublikowaé moje wyniki w bardzo dobrych czasopismach z listy filadelfijskie;j.
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W jaki sposéb zasoby udostepniane przez Cyfronet wspomogty Pariska prace?

Whasciwie, poza drobnymi rachunkami w arkuszach kalkulacyjnych, prawie wszystkie badania, zaréwno z czasu pracy w stu-
denckim kole naukowym, jak i potem na studiach doktoranckich, byty obliczeniami wykonywanymi na zasobach Cyfronetu.
Na poczatku byt to superkomputer Zeus, nastepnie, w niedtugim czasie po udostepnieniu, przenieslismy sie na Prometheusa.
Wykorzystywatem zaréwno oprogramowanie, na ktére licencje posiadat Cyfronet, kompilowatem programy otwarto zrédto-
we korzystajac z przygotowanego srodowiska, czasami w okresach niskiego ruchu mogtem uruchomié¢ wiele trudnych zadan
obliczeniowych, wykorzystujac niejednokrotnie kilkaset rdzeni jednoczesnie. tacznie wykorzystatem ponad 750 000 godzin

obliczeniowych!

Jak ocenia Pan kierunki rozwoju badarn nad ukfadami termoelektrycznymi i co Pana zdaniem jest potrzebne do stworzenia

instalacji duzej skali?

Badania nad mozliwosciami wykorzystania materiatéw termoelektrycznych w modutach do produkcji energii elektrycznej
trwaja juz od dziesiecioleci. Generatory termoelektryczne z powodzeniem zostaty uzyte w sondach kosmicznych, miedzy
innymi z uwagi na brak elementéw ruchomych, oraz w wielu innych specjalistycznych zastosowaniach, w ktérych czesto
bywaja jak na razie niezastapione. Jednak podstawowym czynnikiem limitujacym wykorzystanie popularnych modutéw
termoelektrycznych na szeroka skale jest ich duzy koszt, wynikajacy z uzywanych do ich produkcji rzadkich pierwiastkéw,
ktére niejednokrotnie sa réwniez silnie toksyczne. Stad tez bardzo preznie rozwijaja sie te kierunki badan, w ktérych
poszukuje sie materiatéw pozbawionych tych negatywnych cech. Chociaz uzyskiwana dotychczas wydajnos¢ modutéw
termoelektrycznych jest wciaz niewystarczajaca do tego, by staty sie optacalne na szeroka skale w takich dziedzinach jak
motoryzacja czy energetyka, to jednak szybki rozwdj badan obserwowany w ostatnim dziesiecioleciu daje duza nadzieje na
to, ze juz niedtugo bedzie mozliwe rozpowszechnienie urzadzen uzasadnionych zaréwno ekonomicznie, jak i ekologicznie.

Co mdégtby Pan poradzi¢ osobom dopiero zaczynajacym studia
doktoranckie?

Moim zdaniem najwazniejsze jest dobre przygotowanie — nie-
ustanne poszerzanie wiedzy i swojego warsztatu, niezaleznie od
tego, czy nasze badania prowadzimy w laboratoryjnej probowce,
czy na krzemowym plastrze. Trzeba réwniez zdawac sobie spra-
we, ze obie metody sa absolutnie niezastapione w dzisiejszych
czasach i gdy wzajemnie sie przenikaja i uzupetniaja, realnie
umozliwiaja przekraczanie kolejnych granic w badaniu rzeczy- e
wistoéci. Dlatego bardzo wazny jest fundamentalny przeglad lite-
raturowy, zaréwno przekrojowy, jak i szczegbtowy, a takze prze-
glad dostepnych metod i narzedzi — wszystko to pozwoli stworzy¢

dobry plan badawczy. Jestem wyznawca zasady: ,jesli musisz
Sclac drzewo w 5 minut, poswiec pierwsze 3 minuty na ostrzenie Struktura klatratu krzemowego typu | z zaznaczonymi klatkami
topora”. T,iT,,
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dr inz. Karolina Sliwa

Rozmowa z autorka pracy:
»Roélinne ekstrakty micelarne jako skfadniki aktywne preparatéw do pielegnacji skory atopowej”

Co sktonito Paniq do poswiecenia rozprawy doktorskiej badaniu sktadnikéw preparatéw do pielegnacji
skdry atopowej?

Od poczatku chciatam, zeby moja praca doktorska miata praktyczne zastosowanie. Kiedy w 2010 roku
zaczelam przeglad literaturowy dotyczacy atopii, uswiadomitam sobie, ze obserwuje sie gwattowny wzrost zachorowalnosci na
atopowe zapalenie skéry (AZS) — problem ten dotyczy ponad 20% ludnosci. Najbardziej poruszyto mnie to, ze AZS jest jedna
z najczestszych chordb skéry wieku niemowlecego i dzieciecego, a u wiekszosci pacjentéw choroba ta pozostaje na cate zycie.
Chwile pézniej urodzit sie mdj siostrzeniec, u ktérego zdiagnozowano atopowe zapalenie skory. Wtedy uswiadomitam sobie, jak
trudne dla niego, jego mamy i catej rodziny jest to schorzenie. W leczeniu atopii dermatolodzy przepisuja masci z glikokortyko-
steroidami, ale niestety ich dtugotrwate stosowanie obarczone jest wystepowaniem wielu dziatat niepozadanych. Dlatego posta-
nowitam zacza¢ szukaé alternatywy pielegnacyjnej opartej na naturalnych, niealergizujacych sktadnikach i stworzy¢ innowacyj-
na serie produktéw o skutecznym dziataniu. Produktéw tego typu nie ma obecnie na rynku kosmetycznym i farmaceutycznym.

Jak przedstawitaby Pani proces ekstrakcji ze wspomaganiem micelarnym osobie niezwiqzanej z dziedzing?

Proces ekstrakcji wspomaganej micelarnie, czyli w skrécie UAMME (ultrasonic assisted micelle mediated extraction), to wy-
odrebnianie pojedynczych zwiazkéw chemicznych lub ich grup z roélin, z zastosowaniem wodnych roztworéw surfaktantéw.
W celu zwigkszenia wydajno$ci proces prowadzi sie w tazni ultradzwiekowej. Surfaktanty, a inaczej zwiazki powierzchnio-
wo czynne, to takie zwigzki chemiczne, w ktérych strukturze mozna wyréznié¢ czes¢ rozpuszczalna oraz nierozpuszczalng
w wodzie, a dzieki temu w wodzie ich czasteczki gromadza sie w wieksze skupiska, czyli agregaty lub micele. W trakcie
ekstrakcji UAMME substancje aktywne, ktére w normalnych warunkach stabo rozpuszczajg sie w wodzie, np. flawonoidy
o dziataniu antyoksydacyjnym, sa solubilizowane, czyli rozpuszczane we wnetrzach agregatéw surfaktantéw. Poniewaz
w moich badaniach zastosowatam surfaktanty kosmetyczne, to otrzymane przeze mnie ekstrakty moga by¢ bezposrednio
stosowane jako surowce do produkcji kosmetykéw.

Jakie sg gtowne zalety tego typu ekstrakcji w poréwnaniu do sposobow stosowanych powszechnie w przemysle kosmetycznym

i farmaceutycznym?

Ekstrakcja micelarna przebiega w temperaturze nizszej niz ekstrakcja wrzacymi rozpuszczalnikami organicznymi, zapew-
niajac stabilno$¢ wrazliwych na podwyzszong temperature substancji. Nie bez znaczenia sg tez wzgledy ekonomiczne
- stezenia surfaktantéw sg niskie, a ich obecno$¢ w produkcie koricowym moze podnosi¢ jego walory. Brak kontaktu z orga-
nicznymi rozpuszczalnikami pozwala takze na szersze zastosowanie wydzielonych substancji w bezposrednim kontakcie
z organizmem cztowieka. W ekstrakcji substancji aktywnych metoda UAMME najczesciej stosowane sg surfaktanty niejo-
nowe, poniewaz wykazuja dobre wtasciwosci solubilizujace, nie powoduja problemdéw toksykologicznych i dermatolo-
gicznych. Ponadto, struktura miceli zabezpiecza ekstrahowane zwiazki przed szkodliwym wplywem utleniaczy i przedtuza
ich trwato$¢. Istnieje potencjalna mozliwos¢ komponowania tak przygotowanych ekstraktéw w rézne formy kosmetyczne,
w ktérych wprowadzone wraz z ekstraktami zwiazki powierzchniowo czynne moga pelnié¢ réwniez swoje tradycyjne role: emulga-
toréw i zwilzaczy. Dla przemystu kosmetycznego metoda jest wiec bezodpadowa, poniewaz stosowane surfaktanty stanowia
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jednocze$nie koemulgator w otrzymanych emulsjach. Zastosowanie r6znych uktadéw micelarnych pozwala dodatkowo na
zwiekszenie selektywnosci w pozyskiwaniu wybranych grup zwigzkéw chemicznych, co moze poméc w eliminowaniu sub-
stancji potencjalnie alergizujacych. Jest to metoda catkowicie bezpieczna, nietoksyczna dla cztowieka, przyjazna $rodowisku,
a zatem wpisywana jest w grono metod ekstrakcji opartych na zasadach ,Zielonej Chemii”. Faktem przemawiajacym za coraz

czestszym zastosowaniem tej metody jest przede wszystkim wysoka wydajnos¢ izolowanych substancji naturalnych.
W jaki sposob zasoby Cyfronetu przystuzyty sie czesci teoretycznej badarn?

W celu analizy zjawisk zachodzacych w procesie agregacji surfaktantéw jak i solubilizacji flawonoidéw w roztworze
micelarnym, wykonatam badania teoretyczne z zastosowaniem metody dynamiki molekularnej. Pewnym ograniczeniem
zastosowanej metodologii byta koniecznos¢ stosowania modeli surfaktantéw (stosowane w czesci eksperymentalnej zwigzki
to najczesciej mieszaniny) i przyblizen (rozmiar pudetka symulacyjnego, krétki czas symulacji). Badania teoretyczne w pracy
okazaty sie by¢ kluczowymi do wyjasnienia mechanizmu procesu.

Jakie dalsze kroki moga zosta¢ podjete na podstawie wypracowanych przez Pania wynikéw?

Obecnie ukazaty sie cztery patenty z recepturami preparatow zawierajacych ekstrakt micelarny z uczepu tréjlistkowego.
Wstepnie zainteresowana jednym z patentéw jest firma farmaceutyczna, ktéra — mam nadzieje — kupi patent od Politechniki
Krakowskiej. Mysle, ze mozna sie spodziewaé wdrozenia. Sama tez zastanawiam sie nad wdrozeniem swoich pomystéw,
ale pochtaniaja mnie kolejne badania naukowe. Obecnie uczestnicze w projekcie dotyczacym preparatéw na tuszczyce.
Niezaleznie, pracuje nad wtasng seria onkokosmetykdéw.

Jakich porad mogtaby Pani udzieli¢ mtodym naukowcom rozpoczynajacym kariery naukowe, bazujac na wfasnym

doswiadczeniu?

Osobiscie nie bytam uczestnikiem studiéw doktoranckich. Swoja prace na uczelni zaczetam od etatu pracownika technicznego,
a réwnolegle stworzono mi mozliwo$¢ prowadzenia badan naukowych. Tym sposobem, od 2010 r. prowadzac zajecia, projekty
naukowo-badawcze, jezdzac na staze naukowe i przemystowe oraz konferencje naukowe, miatam wystarczajaco duzo czasu
na zglebienie tematu atopii, pielegnacji skéry, recepturowania, ekstrakcji wspomaganej micelarnie, a takze na poznanie nowych
zidt, ich skladu i dziatania.
Jako mtody naukowiec uwa-
zam, ze doktoranci na poczat-
ku swojej kariery, kiedy maja
juz pomyst na wynalazek, po-
winni od razu zaczaé proce-
dure patentowania, poniewaz
jest ona dlugotrwata, a nieste-
ty opublikowanie innowacji
w formie pracy doktorskiej czy
publikacji zamknie im droge

do uzyskania patentu.

Pozyskiwanie sktadnikow aktywnych z roslin metodq ekstrakcji wspomaganej micelarnie
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dr Ewelina Wlazlak

Rozmowa z autorka pracy:
»Badanie wpltywu oddziatywan miedzyczasteczkowych na wiasci-
wosci wybranych jodkow i tréjjodkéw”

Skad u Pani zainteresowanie szeroko rozumiana elektrochemia, nowymi

materiatami, ich wiasciwosciami i potencjalnym zastosowaniem?

To zainteresowanie wynika gtéwnie z zapotrzebowania na nowe materiaty. Istnieje wiele sposobow
na przewidywanie wtasciwosci nowych zwigzkéw, ale jednoznaczne informacje dostajemy
przewaznie dopiero po otrzymaniu nowego materiatu. Aby zrozumie¢, co wtasciwie sie w nim
dzieje, trzeba zbada¢ zachodzace w nim procesy elektrochemiczne. Mozna wtedy wyjasnic
wiasciwosci nowego zwiazku i zweryfikowac, czy uzyskaliSmy materiat o pozadanych cechach,
ktéry do czegos sie nadaje, czy tez kolejna ciekawostke.

Jakie najwigksze problemy napotkata Pani w czasie badari i jak zdofata je Pani rozwigzac?

Podczas badar nad nowym fotokatalizarorem uzyskatam materiat, ktéry niestety nie wytrzymywat
warunkéw, w jakich powinien pracowac (roztwory wodne). Zmieniajac odpowiednio fragmenty
struktury tego zwiazku udato sie uzyska¢ materiat nie ulegajacy hydrolizie... za to ulegajacy
fotokorozji. Uzyskany materiat okazat sie mie¢ za to wtasciwosci memrystywne, co zapoczatkowato
dodatkowy kierunek badan.

W jaki sposcb skorzystata Pani z zasobéw udostepnianych przez Cyfronet?

Zasoby Cyfronetu wykorzystywatam w gtéwnej mierze do obliczania struktur pasmowych
i gestosci elektronowych nowych zwiazkéw. Uzyskane wyniki byty niezwykle pomocne podczas
analizy oddziatywar obecnych w strukturze nowego materiatu, majacych dominujacy wptyw na
wiasciwosci nowego pdtprzewodnika.

Jakie dalsze kroki moga zosta¢ podjete na podstawie wynikéw badan uzyskanych przez Pania
i zespot?

Wiekszos$¢ prowadzonych przeze mnie badan miato charakter badan podstawowych i nie prze-
widuje wdrozenia praktycznego zwiazkéw, ktére opisatam w mojej rozprawie. Istotne jest to,
ze wyniki, ktére uzyskatam, pozwalaja zdeterminowac kluczowe warunki, jakie musi spetniac
materiat wykorzystany do budowy memrystora, ktérego dziatanie bytoby oparte o modula-
cje bariery Schottky’ego. Stosujac sie do tych wytycznych mozna znalez¢ materiat w puli juz
istniejacych zwiazkdéw, ktére bytyby prostsze w implementacji i tafisze podczas wdrazania na
wieksza skale. Wymaga to jednak dalszych badan prowadzonych pod nieco innym katem niz
do tej pory.
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Jakie sa Pani prognozy dotyczace wykorzystania memrystoréw dla przechowywania i przetwarzania informacji w najblizszej

przysztosci? Czy mamy do czynienia z kolejng rewolucja technologiczng?

Nad wykorzystaniem memrystoréw pracuja koncerny takie jak IBM, HP czy tez Samsung. W tej chwili trudno jest powiedzie¢
czy zastosowane w memrystorach materialy (gtéwnie tlenki metali) wytrzymaja rygorystyczne wymagania i zostana
wprowadzone na szersza skale. Mozna powiedzie¢, ze obecnie jesteSmy Swiadkami rewolucji technologicznej, w ktérej
biora udziat memrystory, ale nie sq one jej inicjatorem. Co dwa lata ilo$¢ przechowywanych informacji podwaja sie, ale tylko
utamek zostaje zanalizowany. To zjawisko okresla sie czesto mianem ,informacyjnej czarnej dziury”. Niekonwencjonalne
przetwarzanie informacji wydaje sie w tej chwili najlepszym rozwiazaniem tego problemu. | tu memrystory wykorzystane
w hardware’owych sieciach neuronowych lub uktadach rezerwuarowych maja swoje miejsce m.in. dzieki wielostanowosci tego
urzadzenia. Oprécz stanéw O (powiedzmy: wytaczony, lub wysokooporowy stan memrystora) i 1 (wlaczony, niskooporowy

stan) mozliwe jest rowniez wykorzystanie catego zakresu stanéw pomiedzy 0 a 1, co otwiera petng game nowych mozliwosci.

Jakich porad udzielitaby Pani mtodym naukowcom, ktérzy dopiero zaczynaja studia doktoranckie? Na co te osoby powinny

zwrdéci¢ uwage, czego unikac?

Przede wszystkim wybra¢ tematyke, ktéra jest interesujaca dla doktoranta. Praca nad projektem potrafi czasem pochtonaé
duzo wiecej czasu, niz mozna sie spodziewac i nie ma nic bardziej zniechecajacego niz ciezka praca nad niewciagajacymi
i nieistotnymi problemami. Po drugie, warto czasem zaja¢ sie¢ czym$, o czym na poczatku nie ma sie bladego pojecia.
Umiejetnos¢ poradzenia sobie w takich sytuacjach jest niezwykle cenna i jesli ktos do tej pory jej nie zdobyt, to jest to ostatni
dzwonek. Po trzecie, nalezatoby sie dos¢ wczesnie zdecydowaé, co zamierza sie robi¢ po doktoracie. Wbrew temu, co sie
moze czasem wydawac — tak, istnieje zycie po doktoracie i trzeba je sobie tez jako$ zorganizowac.

Uktad rezerwuarowy wykorzystywany podczas analizy sygnatu z wykorzystaniem memrystora
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Nagrody Narodowego Centrum Nauki
dla uzytkownikéw zasobow obliczeniowych

ACK Cyfronet AGH

Gtéwna misja Cyfronetu to stuzba srodowisku naukowemu, aktywne wspieranie m.in. indywi-

dualnych badaczy poprzez udostepnianie im zasobéw teleinformatycznych Centrum: od mocy

obliczeniowej superkomputeréw, poprzez pamieci masowe, az po superszybka sie¢ komputerowa

i przydatne narzedzia informatyczne. Bardzo cieszy nas fakt, ze wiréd szerokiego zakresu tematow

i prac badawczych realizowanych przy pomocy superkomputeréw ACK Cyfronet AGH znalazty sie

rowniez takie, ktére zostaty docenione i nagrodzone przez Narodowe Centrum Nauki. Sukcesy

naukowe uzytkownikéw infrastruktury Cyfronetu najlepiej swiadcza bowiem o jej uzytecznosci

jako narzedzia prowadzenia prac naukowo-badawczych.

pPropond
i dolin
tycznyc*

ot Niewdana, NCN

Nagroda Narodowego Centrum Nauki to wyrdznienie dla
mtodych uczonych za znaczace osiagniecia naukowe, dokona-
ne w ramach badari podstawowych prowadzonych w polskiej
jednostce naukowej, udokumentowane publikacjami afiliowa-
nymi w takiej jednostce. Nagrode ustanowita Rada Narodowe-
go Centrum Nauki w lutym 2013 r. Wyréznienie przyznawane
jest w trzech obszarach badawczych: 1) nauki humanistyczne,

spoteczne i o sztuce, 2) nauki o zyciu, 3) nauki Sciste i techniczne.

Nagroda Narodowego Centrum Nauki dla dr hab. Adama
Rycerza z Instytutu Fizyki Uniwersytetu Jagielloniskiego*

W dniu 10 pazdziernika 2017 laureatem Nagrody w obszarze
nauk Scistych i technicznych zostat dr hab. Adam Rycerz. Na-
groda zostata przyznana za analize teoretyczna kwantowego
transportu tadunku w nanouktadach grafenowych. Za szczegol-
nie wazne dokonanie Kapituta uznata zaproponowanie przez
laureata mechanizmu kontroli polaryzacji pradu w przestrzeni
dolinowych stopni swobody za posrednictwem pél elektrosta-
tycznych.

— W teorii materii skondensowanej fascynuje mnie zwfaszcza
mozliwosé przewidywania — stosunkowo niewielkim nakfadem
sif i sSrodkow — zupetnie nowych, nieznanych wczesniej zjawisk

fizycznych, ktérych praktyczne wykorzystanie jest wfasciwie
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w zasiegu reki — méwi dr hab. Adam Rycerz. — Chociaz przypadki, kiedy realizacja tak nakre-

slonego planu zakoriczyfa sie sukcesem mozna policzy¢ na palcach jednej reki (zwykle to odkrycie
doswiadczalne poprzedzato zmudny proces budowania teorii), zaniechanie podobnych préb

Z pewnoscia bedzie oznaczafo koniec cywilizacji.

Dr hab. Adam Rycerz wspiera swoje badania obliczeniami na superkomputerach Cyfronetu
w ramach grantu obliczeniowego CORRCO2: ,Makroskopowe efekty kwantowe i zjawiska

krytyczne w materiatach dirakowskich”.

Nagroda Narodowego Centrum Nauki dla dr hab. Joanny Sutkowskiej z Centrum Nowych
Technologii oraz Wydziatu Chemii Uniwersytetu Warszawskiego*

W dniu 10 pazdziernika 2018 r. laureatka Nagrody w obsza-
rze nauk o zyciu zostata dr hab. Joanna Sutkowska za prace
nad ,zaplatanymi biatkami”. Warto podkresli¢, ze niewtasciwe

dziatanie ,zapetlonych biatek” moze prowadzi¢ do réznych .o
choréb cywilizacyjnych, a rozszyfrowanie ich tajemnic moze
przynies¢ przetom w leczeniu choroby Alzheimera, Parkinsona,

czy tez otytosci.

Dr hab. Sutkowska specjalizuje sie w biofizyce molekularnej
i teoretycznej. Jej badania maja charakter interdyscyplinarny
— wykorzystuje w nich wiedze fizyczna, matematyczna, biolo-

giczng oraz teorie weztéw.

— Bardzo wazng rzeczag w mojej pracy jest umiejetnosc szero-
kiego patrzenia, nieprzywiazywania sie do danej dziedziny:
analizowania struktury biatek nie tylko okiem fizyka, lecz row-
niez biorgc pod uwage perspektywe biologa i chemika. Trzeba
wyobrazac sobie rzeczy, ktérych nie wida¢ gotym okiem, cho¢

one rzeczywiscie istnieja — méwi dr hab. Sutkowska.

Dr hab. Joanna Sutkowska wspiera swoje badania obliczenia-
mi na superkomputerze Prometheus znajdujacym sie w ACK
Cyfronet AGH. Badania realizuje w ramach grantu obliczenio-
wego TRMDMG3: ,Mechanizm metylacji tRNA z udziatem
biatek zawezlonych”.

Serdecznie gratulujemy Laureatom i zyczymy dalszych sukceséw!

*Materiaty prasowe z https://ncn.gov.pl/
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1973
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CDC CYBER 72

1994
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1997

1998

Convex C3840 2000

2002
2003

2005

2006

Ry 1

Exemplar SPP1600/XA

Powstanie CYFRONETu
Instalacja komputera CDC CYBER 72 w Centrum

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

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

Pierwsze internetowe potaczenie miedzymiastowe
z Warszawa.

Poczatek budowy Miejskiej Sieci Komputerowej
w Krakowie

Uruchomienie potaczenia internetowego
z Warszawa o predkosci 2 Mb/s

Komputer Exemplar SPP1600/XA umieszczony
na prestizowej liscie TOP500.

Instalacja pierwszej automatycznej biblioteki
taSmowej ATL 2640

Uruchomienie podsieci komunikacyjnej ATM
w Miejskiej Sieci Komputerowej.

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

Zwigkszenie przepustowosci potaczenia
sieciowego Centrum do 155 Mbps

Instalacja komputera RackSaver PC w ramach
projektu CrossGrid

Instalacja pierwszego w Polsce komputera HP
Integrity SuperDome

Instalacja macierzy dyskowej HP Storage
Works XP12000.

Zwigkszenie przepustowosci potaczenia
sieciowego Centrum do 622 Mbps

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

2008

2009

2010

2011

2012

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

Instalacja superkomputera SGI ALTIX 4700
z modutem akceleracyjnym SGI RASC.

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

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

Rozpoczecie eksploatacji tacz sieci szkieletowej
w technologii 10 Gbps Ethernet.

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

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

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

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

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

Catkowita pojemnosc¢ zasobéw dyskowych
przekroczyta 2 PB.

Rozbudowa konfiguracji superkomputera
Zeus do 12 032 rdzeni Intel Xeon.

Zeus zajmuje 81 miejsce na liscie TOP500

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

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

Zeus w pierwszej setce rankingu TOP500.

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

SGI Origin2000

SGI ALTIX 3700

HP Cluster Platform 3000 BL



HISTORIA

2013 Po rozbudowie do 25 468 rdzeni, superkomputer
Zeus osiagnat teoretyczng moc obliczeniowa
374 TFlops.

Wybicie medalu z okazji jubileuszu 40-lecia
ACK Cyfronet AGH

2014 Oddano do uzytku nowa Hale Maszyn.
Rozpoczecie realizacji dwéch nowych projektéw:
PLGrid NG i PLGridCore.

Potaczenie MSK w kierunku Katowic taczem sieci
Medal jubileuszowy PIONIER o przeptywnoéci 2x10 Gbps

2015 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 4IP.

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

Hala Maszyn

2016 Prometheus zajmuje 48 miejsce (edycja
czerwcowa) i 59 miejsce (edycja listopadowa)
na liscie TOP500

2017 Prometheus zajmuje 71 miejsce (edycja
czerwcowa) i 77 miejsce (edycja listopadowa)
na liscie TOP500.

Dalszy dynamiczny rozwoj Centrum, w tym
powstanie 6 nowych laboratoriow.

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

Superkomputer Prometheus 2018 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

Cyfronet reprezentuje Polske w konsorcjum

LUMI, ztozonym z o$miu krajow, ktére beda
wspblnie 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 ISC'19.

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

0 mocy ponad 4 PFlops dla operacji tensorowych

i 256 TFlops dla standardowych obliczen.

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

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, 2,65 PFlops) zajmuje
288 miejsce na liscie TOP500 (edycja czerwcowa).

Superkomputer Prometheus wspomaga naukowcéw
w walce z koronawirusem.

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

LUMI

Home of EuroHPC pre-exascale
Supercomputer ecosystem
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