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Mili Citatelia,

dostdva sa Vam do ruk druhé ¢islo ¢asopisu, ktory ma za ciel

prezentovanie vysledkov z pouZivania vysokovykonnej vypoctovej
techniky Sirokej verejnosti. V prvom ¢isle sme pozornost upriamili
predovsetkym na superpocitaC Aurel, ktory je najvykonnejSim
vypoctovym systémom, v dnes uz mozime povedat, vybudovanej
Slovenskej infrastrukture pre vysokovykonné pocitanie. V dnesnych
drioch dobiehaju posledné nakupy a instalacie softvérovych balikov,
¢cim skonci implementacnd faza tohoto narodného projektu. Uz
v tomto kratkom dvojrocnom obdobi sa ukdazalo, aké kvalitné
vysledky sa daju dosiahnut vyuzivanim vybudovanej infrastruktary
pre vysokovykonné pocitanie, ktoré je prehladne a transparetne
zdokumentované pri jej najvykonnejSom prvku - superpocitaci
AUREL. Ukazalo sa, Ze svojou konfiguraciou dokaze poskytnit nasim
vyznamnym pouzivatelom dostato¢ny vypoctovy vykon k tomu, aby
mobhli tvorit medzindrodne akceptovatelné vysledky svojej vedeckej
prace. Pre zaujemcov o blizSie informacie o dosiahnutych vysledkoch
v infrastruktare SIVVP sme pripravili web-stranku na adrese www.
sivvp.sk a pre verejnost zaujimajucu sa o superpocita¢ AUREL su
informacie dostupné na web-stranke Vypoctového strediska SAV
www.vs.sav.sk v sekcii Odbor pre vysokovykonné pocitanie.

V' druhom vydani ndSho ¢asopisu HPC fokus, ktory prave drzite
v rukach, sa dozviete viac o naSich partneroch v projekte, o ich
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vypoctovych systémoch, orientacii na vypocty a dosiahnutych
vysledkoch.

Ako som uZ spominal, implementac¢nd faza narodneho projektu
Slovenska infrastruktdra pre vysokovykonné pocitanie - SIVVP sa
31. decembra 2015 skond¢i a prejde do patrocného monitorovacieho
obdobia udrzatelnosti. Vyuzivam preto aj tuto prilezitost, aby som
sa podakoval vsetkym Statutdarom naSich partnerov v projekte,
nimi delegovanym zastupcom a koordinatorom projektu a vSetkym
zUc¢astnenym za otvoreny, priamu a Ustretovi spolupracu pri
realizacii projektu, ktory otvara dvere do segmentu vedy a vyskumu,
ktory dosial na Slovensku nebolo mozné v domacich podmienkach
realizovat.

Prajem vSetkym nasim citatelom a priaznivcom vela uUspechov a
prijemné citanie.

Tomas Lacko
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Predstavenie jednolivych vysokovykonnych klastrov univerzit
a ustavov SAV zapojenych do jedinec¢ného narodného projektu
“Slovenska infrastruktura pre vysokovykonné pocitanie”.
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16. oktébra uplynul prave jeden rok od prijatia Vypoctového
strediska SAV do organizacie paneurépskeho vyznamu s na-
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Tomas Lacko

prvom ¢isle nasho ¢asopisu HPC focus sme sa v krat-

kom prispevku ,Zrod AURELA - prvého superpocitaca

na Slovensku” venovali stru¢nému vypoctu udalosti,

ktoré k nemu viedli. V tomto ¢isle sa venujeme té-
maticky celému projektu SIVVP s prispevkami aj od nasich
partnerov v projekte. KedZe mnohym nasim citatelom genéza
vzniku projektu nie je prili§ zndma, alebo nie je zndma vébec,
cielom tohto prispevku je ozrejmit aktivity a stretnutia z toho-
to obdobia, ktoré dokreslia celkovy rdmec nasich snazeni na
samom zaciatku projektu. Projekt vznikal na zaklade poZiada-
viek nasich buducich pouzivatelov, bol verejne diskutovany a
obhajovany.

Prvymi formulovanymi predstavami v oblasti IKT vo vede a
vyskume orientované na vysokovykonné pocitanie (HPC) boli
dva navrhované narodné projekty, ktoré sa nachadzali uz v
roku 2006 v tzv. zasobniku projektov na Ministerstve Skol-
stva SR. Jeden z nich ,Narodné superpocitacové centrum” v
odhadovanom objeme 500 mil. Sk na investicie, 20 mil. Sk/
ro¢ne na prevadzku a 10 mil. Sk/ro¢ne na udrzbu a podporu.
Tento navrh bol sformulovany v stlade so zriadovacou lis-
tinou Vypoctového strediska SAV, kde sa medzi spolo¢nymi
¢innostami a centralne poskytovanymi sluzbami uvadza:

Vypoctove stredisko zabezpecuje prevadzku superpocitaco-
vych systémov pre vedecko-technické vypocty a poskytuje
strojovy ¢as pre potreby organizatcii SAV a vysokych skél.”

A dalej: Vypoctové stredisko koordinuje rozvoj pocitacovej



siete a superpocitacov v SAV na celostatnej trovni.”

To boli hlavné motiva¢né dovody, preco sa Vypoctové stre-
disko angazovalo v ziskani superpocitacového systému, ktory
by bol zakladom pre vznik a rozvoj Narodného superpocitaco-
vého centra na Slovensku.

Druhym projektom bol navrhovany SlovakGrid, za ktorym stal
Ustav informatiky SAV. Pripravy a analyzy prebiehali velmi
intenzivne v priebehu rokov 2005 az 2007 vysledkom ¢oho
bol velmi dobry prehlad o poziadavkach na pocitanie v oblas-
ti HPC na slovenskych univerzitach a v Slovenskej akadémii
vied.

O pldnovanom vytvoreni Narodného superpocitacového cen-
tra s celoslovenskou pdsobnostou informoval vtedajsi mi-
nister Skolstva SR Jan Mikolaj podpredsedu vlady SR DuSana
Caplovi¢a a tato informéaciu potvrdil listom v novembri 2007
vtedajSiemu predsedovi SAV prof. Lubymu.

Vsetko bolo pripravené na prvé stretnutie reprezentantov
univerzit a vysokych 3kél ako aj zainteresovanych organizacii
SAV, predovsetkym Ustavu informatiky SAV a Vypoctového
strediska SAV na pode Ministerstva Skolstva SR v marci 2008.
Na tomto pracovnom stretnuti sa rozhodlo o priprave dvoch
koncepénych navrhov narodnych projektov, a to SlovakGrid a
Narodné superpocitacové centrum - NSC. Podporu vypraco-
vania oboch navrhov vyjadril aj vtedajsi prezident Slovenskej
rektorskej konferencie prof. Bales.

. LAA BYIUYI31 A0IOAAA BUUOYANOYOSAA



VT

V jarnych mesiacoch roku 2008 sme zorganizovali spolo¢ne s
CVT na STU v Bratislave dva dni prezentacii HPC technoldgii,
ktoré boli prostrednictvom vysielania multicast Sirené do sie-
te SANET pre Siroku verejnost.

V letnych mesiacoch 2008 boli oba navrhy narodnych pro-
jektov predlozené na Ministerstvo Skolstva SR a na septem-
brovom opdtovnom stretnuti zdstupcov univerzit, vysokych
Skol a SAV, bolo rozhodnuté - ako je uz asi zname, zlucit obi-
dva projekty do jedného. Nazov Slovenska infrastruktura pre
vysokovykonné pocitanie - SIVVP bol prijaty na jesennom
prvom pracovnom stretnuti riesitelov zlG¢eného projektu za
pritomnosti bududcich pouzivatelov, zastupcov predsednic-
tva SAV a pracovnikov Riadiaceho organu MS SR. Na tomto
stretnuti sa zGc¢astnil aj prof. Sitar, v tom ¢ase viceprezident
Eurépskej organizacie pre jadrovy vyskum - CERN, ktory zd6-
raznil poziadavku zabezpecit pre pouzivatelov neobmedzeny
pristup k navrhovanej infrastrukture.

Priprava spolo¢ného ndvrhu narodného projektu SIVVP trvala
priblizne Sest mesiacov a vyvrcholila jeho spolo¢nym schva-
lenim na pracovnom stretnuti v Konferencnom centre SAV v
Smoleniciach. Navrh projektu bol prerokovavany aj na Pred-
sednictve SAV a na decembrovom zasadani mu bola vyslo-
vend podpora a uloZzend povinnost projekt odovzdat. Vypra-
covany navrh projektu bol spolu s deklarovanym suhlasom
partnerskych organizacii predlozeny na Ministerstvo Skolstva
SR. V aprili 2009 prebehla oponentura ndvrhu narodného pro-
jektu pred Radou pre informatiku a informatizaciu v Skolstve



a prizvanymi hostami. Po prezentdcii projektu prebehla Ziva
diskusia o zmysle a poslani prezentovaného projektu, ktora
vyustila do zhody ndzorov o nevyhnutnosti vybudovat HPC,
infrastrukturu na Slovensku, ktord bude pristupnd pre celu
vedecku obec z univerzit, vysokych $kél a SAV. VSetci zucast-
neni hlasovali za realizaciu projektu SIVVP, nikto sa nezdrzal
hlasovania a nikto nebol proti. Na zaver oponentury zaznel
celou sdlou potlesk, ktory zavfsil rokovanie a nezabudnutelne
doplnil atmosféru euférie a radosti z toho, Ze aj na Slovensku
budeme mat konec¢ne HPC infrastrukturu, ktord da nasim ve-
deckym pracovnikom priestor na tvorbu konkurencie schop-
nych vysledkov vo svojom segmente vyskumu. Ano, boli to
chvile, na ktoré sa tak skoro nezabudne, chvile, ktoré otvorili
dvere k vyhlaseniu uzavretej vyzvy na vypracovanie Ziadosti
o pridelenie NFP (nendvratného finanéného prispevku). Nasa
Ziadost bola Uspesnd a dna 1. decembra 2009 ministrom $kol-
stva, panom Mikolajom, schvdlend. Zmluva o poskytnuti NFP
na narodny projekt SIVVP medzi Ministerstvom Skolstva SR a
Vypoctovym strediskom SAV bola podpisand 10. januara 2010.
Tymto aktom boli odStartované prvé aktivity v rdmci projektu
SIVVP, ktory bude v decembri tohto roku koncit.

Zrealizovanim cielov projektu ziskala slovenska vedecka obec
infrastrukturu, na ktord moze byt pravom hrda. Vyznamnym
sposobom sa mnohi jej sicasni pouzivatelia pricinili o Uspech
pri vzniku projektu ako aj pocas jeho realizacie.

Prajem vSetkym stc¢asnym, ako aj buducim pouzivatelom vy-
budovanej HPC infrastruktury vela uspechov prijej vyuzivani.

1AA



BRATISLAVA
VYPOCTOVE STREDISKO'S




VS SAV
SIVVP

superpoc
cenirum

Hilip Holka
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ocove

SUPERPOCITAC IBM 775 AUREL

Superpocitac¢ IBM Power 775 Aurel patri do skupiny serverov
s vysokou Skalovatelnostou (az do 2048 CEC jednotiek/
524288 jadier), modulovatelnostou, hustotou (3072 jadier a 24
TB operacnej pamate v 1 stojane) a extréemnym paralelnym
vykonom. Je postaveny na architekture IBM Power7. Jeho
aktudlna konfiguracia predstavuje 2 stojany obsahujuce 16
jednotiek CEC, interné diskové pole (320 TB Ulozného datového
priestoru) a obsluzné napdjacie a chladiace zariadenia. K
superpocitacu patri externé diskové pole IBM System Storage
DS5300 s celkovou kapacitou 600 TB. Server IBM Power 775 je
organizovany do mensich logickych celkov - supernddov. Jeden
superndd pozostdva zo Styroch CEC-ov. Kazda CEC jednotka je
rozdelena na 8 tzv. oktantov, pricom oktant predstavuje jeden
fyzicky uzol. Okrem vypoctového subsystému, ktory zahffa
122 vypoctovych uzlov (s mapovanim 1:1 na fyzicky uzol) patri
k superpocitacu aj datovy subsystém -4 1/0 uzly (s mapovanim
1:1 na fyzicky uzol) - obsluhujuci pristup k diskovym poliam
a servisny subsystém - 2 prihlasovacie a 2 servisné uzly (s
mapovanim 3:4 a 1:4 na fyzicky uzol).
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VSeobecnd konfiguracia:

Pocet uzlov:

128 fyzickych uzlov
130 logickych uzlov

Pocet jadier:

4096 jadier

Celkova pamat:

32 1B

Celkova diskova kapacita:

600 + 320 TB

Vypoctovy vykon:

130 TFLOP/s

Energeticky vykon:

200 kW

Operacny systém:

AIX'7.1

Vypoctovy uzol:

Procesor:

4x 8-jadrovy Power7 3.83 GHz

Pamit:

256 GB

Pripojenie:

-vysokorychlostna opticka siet 5-48
Gb/s (medziuzlova komunikacia)

-metalicka siet 10 Gb/s
(pristup k internému alozisku dat)

-metalicka siet 8 Gb/s
(pristup k externému ulozisku dat)

1/0 uzol:

Procesor:

4x 8-jadrovy Power7 3.83 GHz

Pamat:

256 GB

Sluzby:

pristup na paralelny suborovy
systém (GPFS) pre ostatné uzly

Servisny uzol:

Procesor:

1x 8-jadrovy Power7 3.83 GHz

Pamat:

64 GB

Sluzby:

obrazy operacného systému pre
vypocCtové uzly, xCAT




Prihlasovaci uzol:

Procesor: | 3x 8-jadrovy Power7 3.83 GHz

Pamat: | 192 GB

-centralizované prihlasovanie na

} superpocitac
Sluzby: o
-sprava vypoctovych front a

organizacia vypoctovych tloh

Aplika¢né vybavenie

Superpocitac¢ IBM 775 Aurel

»

»

»

»

ACES
(Advanced Concepts in Electronic Structure)

- program pre paralelné vypocty molekul s uzavretou
a otvorenou elektronovou struktdrou

(http://www.qtp.ufl.edu/aces/docs.shtml)

BEAST
(Bayesian Evolutionary Analysis Sampling Trees)

- program na Bayesovsku Statisticky analyzu
molekulovych sekvencii pouzitim metédy MCMC

(http://beast.bio.ed.ac.uk)

BLOCK

- implementacia algoritmu renormaliza¢nej grupy
matice hustoty (DMRG). DMRG je varia¢nd metdda
pouZivand v kvantovej chéemii

(http://www.princeton.edu/chemistry/chan/software/dmrg/)

CP2K

- program urceny na molekulové simulacie tuhej
a kvapalnej fazy a molekuldrnych a biologickych
systemov

(http://www.cp2k.org)

Maqr. Filip Holka,
PhD. p6sobi ako
veduci oddelenia
admistracie VVT

na VS SAV.
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»

»

»

»

»

»

CPMD

- paralelizovand implementacia tedrie funkcionalu
hustoty pre ab-initio molekulovd dynamiku
(http://www.cpmd.org)

DL_CLASSIC a DL_POLY

- baliky programov sluziacich na simulacie
molekulovej dynamiky makromolekul, polymérov,
ibnovych systémov, roztokov a inych molekulovych
systémov

(http://www.ccps.ac.uk/DL_POLY CLASSIC/)

QUANTUM ESPRESSO

- integrovany balik volne dostupnych programov pre
vypocty elektronovej struktury latok a materidlov

na urovni nanoskalovej velkosti. Je zalozeny

na teorii funkciondlu hustoty, rovinnych vin a
pseudopotencidlov

(http://www.quantum-espresso.org/project/manifesto/)

FDS-SMV

(Fire Dynamics Simulator)

- program na modelovanie toku kvapalin, specificky
na teplotne indukované pomalé toky, s dérazom na
dym a rozsirovanie tepla z ohnov. SMV (Smokeview)
je vizualizacny program pouzivany na zobrazenie
vystupu FDS a CFAST simulacif

(https://code.google.com/p/fds-smv/)

GAMESS
(General Atomic and Molecular Electronic Structure System)

- softvér pre vypoctovu chémiu s implementovanymi
vseobecnymi chemickymi metédami ako Hartree-
Fock, tedria funkciondlu hustoty (DFT), tedria
valen¢nych vazieb valen¢na vézba (GVB), a viac-
konfigura¢ného samosuhlasného pola (MCSCF)

(http://www.msg.ameslab.gov/GAMESS/GAMESS.html)

GROMACS

- programovy balik na vypocet molekuldrnej
dynamiky, t.j. simulovanie Newtonovskych rovnic
pohybu pre systémy s milionmy ¢astic
(http://www.gromacs.org)



»

»

»

»
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MOLDEN

- program sluziaci na zobrazovanie molekul, struktdr,
elektrénovej hustoty, atd. pre GAMESS, GAUSSIAN

a Mopac/Ampac; tiez podporuje niekolko dalsich
programov pomocou formatu Molden
(http://www.cmbi.ru.nl/molden/)

MPQC
(Massively Parallel Quantum Chemistry Program)

- pouziva sa na vypocty vlastnosti atémov a molekul z
prvych principov

(http://www.mpqc.org)

NAMD

- paralelny kéd na simuldcie molekulovej dynamiky
vytvoreny pre vysoko-vykonné simulacie velkych
molekulovych systémov

(http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/)

QWALK

- program na vykondvanie velmi presnych kvantovych
Monte Carlo simuldcii elektrénovych struktar v
molekuldch a pevnych latkach

(https://code.google.com/p/qwalk/)
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HPCKLASTRE IBM POWER
750/755/780

Vypoctové wuzly IBM Power 750/755 HPC klastra su
dizajnované na vysoky paralelny vykon. V porovnani
so superpocitacom IBM 755 sa vyznacuju nizSou triedou
komunikacnej medziuzlovej vrstvy (siet typu Infiniband v
porovnani s proprietarnou optickou sietou superpocitaca) a
nizSou hustotou vypoctového vykonu. Typickym prikladom
pouzitia uzlov 750/755 st HPC aplikdacie ako napr. modelovanie
pocasia a klimy, biomedicinske aplikacie, vypoctova chémia,
fyzika a inzinierstvo. IBM Power 780 je samostatny klaster
s SMP (Symmetric Multiprocessing) architekturou, pre ktord
je charakteristické zdielanie operacnej pamate vsetkymi
procesormi a ich priamy pristup ku véetkym I/O zariadeniam.
Takyto klaster je riadeny jednym opera¢nym systémom. SMP
ma optimalne vyuzitie v masivne paralelnych aplikaciach s
vysokymi narokmi na opera¢ni pamat.

VSeobecnd konfiguracia:

20 uzlov typu 750/755 /
1 uzol typu 780

PocCet jadier: | 704 jadier
Celkova pamat: | 3,82 TB
Celkova diskova kapacita: | 82 + 80 TB
Vypoctovy vykon: | 19 TFLOP/s
Operacny systém: | Suse 11.3 Linux/AIX 7.1

Pocet uzlov:

Vypoctovy uzol IBM Power 750/755:

Procesor: | 4x 8-jadrovy Power7 3.3 GHz
Pamat: | 28/256 GB (18/2 uzly)
Kapacita diskov | 6x 600 GB (lokélne diskové pole)

-vykonna metalicka siet Infiniband 40
Gb/s (medziuzlova komunikacia)

Srinoienie:
MPOIEMIE- | etalicka siet 1 Gb/s

(pristup k externému ulozisku dat)
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Vypoctovy uzol IBM Power 780:

Procesor: | 8x 8-jadrovy Power7 3.3 GHz

Pamat: | 1024 GB
Kapacita diskov | 6x 600 GB (lokalne diskové pole)

-vykonna metalicka siet Infiniband

Srinoiene: 8 Gb/s (medziuzlova komunikacia)
POIEIET  etalicka siet 1 Gb/s

(pristup k externému ulozisku dat)

VT




Aplikacné vybavenie

HPC klastre IBM Power 750/755/780

»

»

»

»

»

»

»

CFOUR
(Coupled-Cluster techniques for Computational Chemistry)

- programovy balik obsahujuci pokrocilé velmi presné
kvantovo-chemické metody sluziace na vypocty
fyzikalno-chemickych vlastnosti atbmov a molekul a
chemickej reaktivity

(http://www.cfour.de/)

CPMD

HMMER
- program na prehladdvanie a pracu so sekvencnymi
databdzami pre homoldgy proteinovych sekvencii

(http://hmmer.janelia.org/)

DL_CLASSIC

GAMESS

- implementdcia algoritmu renormalizacnej grupy
matice hustoty (DMRG). DMRG je variacnd metéda
pouZivand v kvantovej chémii

(http://www.princeton.edu/chemistry/chan/software/dmrg/)

NWCHEM

- poskytuje mnoho metdd pre vypocty vlastnosti
molekulovych a periodickych systémov pouzitim
Standardného kvantovo-mechanického popisu
elektrénovej vinovej funkcie alebo hustoty

(http://www.nwchem-sw.org/index.php/Main_Page)

STRUCTURE

- softvérovy balik vyuzivajuci multi-lokalne
genotypoveé data pre skimanie Struktury populdcii
(http://pritchardlab.stanford.edu/structure.html)
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Numericke modelovanie
seizmickych vinovych poli v 3D
nehomogennuch sfrukfurach

Jozef Kristek a Pefer Moczo

ovrchové lokdlne sedimentdrne Struktiry (najma sedimentdrne bazény a

sedimentmi vyplnené Udolia) su pri vacsine nicivych zemetraseni zodpovedné

za najvacsie Skody pocas zemetraseni. Je to dosledok frekvencne selektivnych

a priestorovo variabilnych prenosovych vlastnosti sedimentarnych Struktuar.
Zlozité interferencné javy moézu viest az k rezonancnému zosilneniu seizmického
pohybu na povrchu Struktur. Jednou z najdélezitejSich Uloh seizmoldgie vo vztahu k
spolo¢nosti je predpovedat seizmicky pohyb na husto osidlenych a inych délezitych
lokalitach poc¢as buducich zemetraseni. Uloha je o to naliehavejsia, 7e prave oblasti
povrchu Zeme, ktoré su v dbsledku lokdlnych anomalii seizmického pohybu
najzranitelnejSie, su aj najhustejsSie osidlené.
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Medzinarodny  benchmark
metéd numerického simu-
lovania seizmického pohybu
v povrchovych sedimentar-
nych Struktdrach organizo-
vany v suvislosti so Stvrtou
medzindrodnou  konferen-
ciou o efektoch povrchovych
Struktdr na seizmicky pohyb
(ESG 2006, Grenoble, Fran-
cuzsko) viedol k neprijemné-
mu zisteniu, Ze z 18 zucast-
nenych timov z celého sveta
boli len 4 timy (medzi nimi
aj nas) schopné dosiahnut
pre definovany Strukturdlny
model udolia Grenoblu spo-
lahlivé a blizke rieSenia. Tato
skudsenost viedla francuz-
sku atémovu komisiu (CEA
Francizsko) k rozhodnutiu
zorganizovat v spolupraci
s Université Joseph Fourier

Grenoble, Aristotle Universi-
ty Thessaloniki a Institute
Laue-Langevin medzindrod-
ny projekt E2VP (Euroseis-
test Verification and Valida-
tion Project) zamerany na
Mygdonsky bazén pri meste
Thessaloniki v Grécku. Nas
tim bol pozvany k ucasti v
projekte. Ucast bola dob-
rovolnd a finan¢né naklady
pokryvali mobilitu. Napriek
tomu sa do projektu prihla-
silo vo vlastnom zaujme po-
vodne 17 timov.

Cielom projektu bolo detailne
porovnat najlepsie existujlce
numerické metédy pomocou
série kanonickych a realis-
tickych modelov Mygddn-
skeho bazénu. Na zaciatku
rieSenia projektu sme mohli

3D02 12c FLAT PGV

4.51e+06

4.5e+06

690000

700000

Prof. RNDr. Peter
Moczo, DrSc. a
doc. Mgr. Jozef
Kristek, PhD.
posobia ako
vedecki pracovnici
na Ustave vied
o Zemi SAV a
zaroven ako
vysokoskolski
pedagdgovia

na Fakulte
matematiky;,
fyziky a
informatiky UK
v Bratislave.
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vdaka pocitacu Aurel vypocitat rieSenie, ktoré organizatori
povazovali za vychodiskové referencné riesenie. V priebehu
dvoch etdp verifikacného a valida¢ného projektu sme mohli
preukdzat presnost a vypoctovu efektivnost nasej metody
numerickej simulacie seizmického pohybu, ktora je zaloze-
na na metode konecnych diferencii. Presnostou ndm mohli
konkurovat len timy, ktoré pouzivaju metddu spektralnych
elementov a nespojitu Galerkinovu metédu. Nemdzu vsak
dosiahnut nasu vypoctovu efektivnost.

Vysledky dosiahnuté pomocou pocitaca Aurel sme dosial
pouzili v tychto publikaciach:

Peter Moczo, Jozef Kristek, . The Finite-Difference
Modelling of Earthquake Motions: Waves and Ruptures, Cambridge
University Press

Kristek, )., Moczo, P.
On the initiation of sustained slip-weakening ruptures by
localized stresses. Geophys. ). Int., 200, 888-907

Moczo, P, Kristek, J.

3-D numerical simulations of earthquake ground motion
in sedimentary basins: testing accuracy through stringent models.
Geophysical Journal International 201, 90-111

Kristek, J., Moczo, P,

Earthquake Ground Motion in the Mygdonian Basin, Greece:
The E2VP Verification and Validation of 3D Numerical Simulation
up to 4 Hz. Bulletin of the Seismological Society of America, 105,
1398-1418

NA ZACIATKU RIESENIA PROJEKTU
SME MOHLI VDAKA POCITACU
AUREL VYPOCITAT RIESENIE, KTORE
ORGANIZATORI POVAZOVALI ZA

VYCHODISKOVE REFERENCNE
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resne

iNferokcii

NV/oNfovo-chemicke
SiUdium nekovo

enmych
N3

superpocitaci Aurel

Michal Pilonak

vantova chémia je ved-

ny odbor, ktorého vyvoj

ide ruka v ruke s vyvo-

jom vypoctovej techniky.
Teoreticky popis elektronov v
atémoch a molekulach je (s is-
tym nadlah¢enim) koncepcne
jednoduchy, problematické je
vsak rieSenie prislusnych rovnic.
Analyticky su riesitelné iba tie
najjednoduchsie, napr. dvojcas-
ticové systémy, akymi su atom
vodika alebo kation molekuly
vodika (pri zanedbani pohybu
jadier), ¢o zdaleka neuspokojuje
poziadavky chemikov a fyzikov
tuziacich po Studiu rozsiahlych
systémov akymi s proteiny,
DNA, materidly atd. N3jst rie-
Senie pre zlozZitejSie systémy je
mozné iba numericky, aj to iba

s nemalymi narokmi na vypoctovy vykon, opera¢nd pamat
alebo diskovy priestor. Kvantovd chémia patri uz od pociat-
ku rozvoja vypoctovej techniky (cca koncom 5o-tych rokov)
medzi jej hlavnych “zakaznikov” a neexistuje (ani tak skoro
existovat nebude) dostatocne vykonny vypoctovy systém,
ktory by jej naroky naplno uspokojil.

Vztah  medzi  napredovanim  kvantovo-chemickych
metéd a vypoctovej techniky je nepopieratelny. Vyvoj
novych aproximativnych metéd je hnany dosiahnutim
¢o najlepSieho kompromisu medzi presnostou rieSienia a
vypoctovymi narokmi. Takzvanym “zlatym Standardom”
v kvantovej chémii je uz od 8o-tych rokov (samozrejme,
pre isty typ chemickych aplikacii a Studovanych molekdl)
metdda spriahnutych klastrov so zahrnutim triexcitacii.
Pocet matematickych operacii, ktoré musi procesor pocitaca
vykonat rastie zhruba so siedmou mocninou velkosti
Studovaného systému. To znameng, Ze ak je nasim cielom
vypocet energie napriklad molekuly butdnu (uhlovodik so
Styrmi atémami uhlikami), musime vynaloZit 27, t.j. 128-krat
vacsie vypoctové Usilie ako pri vypocte etdnu (dva atomy









spolupracovnikov zaujimava este z iného, Specifickejsieho
hladiska. Vypoctové prostriedky, ktoré si my a aj iné
vyskumné skupin prevadzkujeme “vo vlastne rézii” su
zvatsa obmedzené na komoditny harvér, tj. klaster
pocitacov spojenych (¢o najrychlejSou) datovou sietou,
s jednym alebo zopar viacjadrovymi procesormi na
vypoctovych uzloch s lokdlnymi datovymi Uloziskami. Je to
bezosporu dobry kompromis medzi vypoctovym vykonom
a nakladmi, ale tato architektira nesleduje trend vyvoja
vysokovykonnej vypoctovej techniky vo svete. Sucasnym
trendom je masivna koncentracia vypoctového vykonu, Ci
uz eliminaciou lokalnych ulozisk dat (v prospech zdielaného,
distribuovaného suborového systému), vyuzitim zdielanej
pamate so spolo¢nym pristupom mnozstva vypoctovych
jadier, popripade integrovanim akcelerdtorov (vypoctové
grafické karty alebo technolégie “MIC” - Many Integrated
Core). Vdaka superpocitacu Aurel mame moznost prisposobit
existujuce ako ajimplementovat nové paralelné programy na
modernej architekture, ktoré st jednak lepsSie prenostitelné
na iné superpocitacte vo svete, ako aj trochu “nadcasové”,
vzladom na spomenuty trend.
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Ul SAV
SIVVP

Klasrer

Miroslav Dobrucky
Jan Asialos

Narodny projekt Strukturdlnych fondov SIVVP (www.
sivvp.sk) umoznuje realizdciu komplexnych vypoctov
pre vyskum a vyvoj a pripojenie do eurdpskych vyso-
kovykonnych vypoctovych systémov. Prvym zo SIVVP
klastrov zapojenych do eurdépskej gridovej a cloudove;j
infrastruktiry EGI (www.egi.eu) je vypoctovy klaster
umiestneny na Ustave informatiky SAV.

EGI sluzi ako ndstroj pre e-vedu, pomocou ktorého si
vedci a vyskumnici z Eurépy moézu uskutocnit svoje
narocné vypocty, na ktoré im nepostacuju ich lokalne
vypoctové zdroje a potrebuju naraz vacsi vypoctovy
vykon, napriklad na realizovanie vypoctovych kam-
pani, alebo potrebuju spolupracovat medzi sebou nad
spolo¢nymi datovymi zdrojmi. Popri uz etablovanom
gridovom midlvéri EMI (www.eu-emi.eu) sa ¢oraz viac
zacina vyuzivat technoldgia vypoctového cloudu.

Technické vybavenie klastra:

Ul SAV zabezpetuje prevaddzku vysokovykonného klastra,
ktory pozostdva z 54 vypoctovych uzlov IBM dx360
M3, z toho 2 sU osadené grafickymi (GPGPU) akcelerdtormi
NVIDIA Tesla M2070 a z 8 vypoctovych uzlov IBM dx360 Mg,
z ktorych kazdy ma po 2 grafické akceleratory NVIDIA Tesla
K2o.
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Ing. Miroslav
Dobrucky posobi na
oddeleni
paralelného a
distribuovaného

spracovania
informacii na Ul SAV
v Bratislave.

Celkovy Spickovy vypoctovy vykon 28.5 Tflops pozostava
z 8.8 TFlops na 776 vypoctovych jadrach Intel a z 19.7 TFlops
na 40’832 CUDA jadrach.

DetailnejSie parametre su nasledovné
(http://hpc.ui.savba.sk/):

» 52X IBM dx360 M3:

» 2x Intel E5645 @2.4GHz
» 48 GB RAM
» 2X 500 GB disk

» 2x IBM dx360 M3:
» 2x Intel E5645 @2.4GHz
» 4868 RAM
» 2X 500 GB disk
» NVIDIA Tesla M2070: 6 GB RAM + 448 CUDA
jadier

» 8x IBM dx360 M4:
» 2x Intel E5-2670 @2.6GHz
» 64 GB RAM
» 2X 500 GB disk
» 2X NVIDIA Tesla K20: 5 GB RAM + 2496 CUDA

jadier
» 2x DS3512 so 72TB diskového priestoru
» 2X X3650 M3 manazovaci server:

» 2x Intel E5645 @2.4GHz
» 48 GB RAM
» 6x 500 GB disk

» 4X X3650 M3 manazovaci server spristupnujuci
Udajové pole:
» 2x Intel E5645 @2.4GHz
» 48 GB RAM
» 2X 500 GB disk
» 2x 8 Gbps FC

» 1X X3550 M4 server:
» 1x Intel E5-2640 @2.5GHz
» 8 GB RAM

» 2X 500 GB disk



» InfiniBand 2x 40 Gbps (v 52+2+2+4 uzloch) alebo
10Gpbs Ethernet (v 8 uzloch)

Softvérova konfiguracia klastra

Na klastri je nainStalovany operacny systém Scientific Linux
6.7 a podpora pre paralelné vypocty typu MPI, OpenMP
a ich kombinaciu. Jedna InfiniBand (IB) siet je venovana
komunikacii medzi vypoctovymi uzlami pre MPI, druha IB siet
slizi na rychle pripojenie zdielaného sietového diskového
priestoru (NFS over IB with RDMA).

Novsich 8 vypoctovych uzlov s novsimi GPGPU (K20) je
prepojenych rychlou ethernetovou sietou 10 Gbps, pretoze
sa primarne neplanuju pouzivat na MPI vypocty, ale plan je
poskytovat ich cez cloud.

Pouzivatelom je k dispozicii viacero vypoctovych front, do
ktorych moézu zaradovat svoje vypoctové ulohy, ktoré budu
davkovo spracované na zdklade ich poziadaviek a podla
dostupnosti vypoctovych zdrojov softvérom PBS-Torque.

K dispozicii su nasledovné fronty:

» short -
» MPiI -
» long -
» gpu -
» oldgpu -
» SIVVp -

Pouzivatelia sa prihlasuju na stroj ,login-sivvp”, na ktorom
maju svoj domovsky diskovy priestor slUziaci na odkladanie
vysledkov a iny spoloCny pracovny priestor pristupny
pre vsetky vypoctové uzly. Vypoctové uzly maju aj svoje
samostatné pracovné priestory (scratch, tmp).

Pre gridovych pouzivatelov je nainstalovany Ul uzol (user
interface), z ktorého mozu predkladat svoje Ulohy do EGI
gridu, sledovat ich stav, zistovat dostupnost aj ostatnych
gridovych uzlov, nakladat so subormi v gridovom datovom
priestore s moznostou vytvarania replik a podobne.

<
<
—
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Popri beznych vyvojarskych nastrojoch a knizniciach (GNU C/
C++/Fortran, OpenMPI, PETSC, ...) su k dispozicii kompildtory
Intel a PGI (obsahuje CUDA kompildtor) a doinstalovanie
inych softvérovych nastrojov je mozné realizovat na zaklade
poziadaviek od pouZivatelov a po dohode s UISAV HPC timom.

Aplikacny softvér

Popri moznosti si nainstalovat vlastné pouzZivatelské
aplikacie len pre seba boli niektoré volne dostupné aplikacie
nainstalované pre vietkych pouzivatelov. St to napriklad:

» FDS (Fire Dynamics Simulator), ktory predstavuje
CFD (Computational Fluid Dynamics) model, ktory numericky
rieSi systém Navier-Stokes rovnic pre pomalé teplom riadené
prudenie s dérazom na transport dymu a tepla z horiaceho
objektu

» WRF  (Weather  Research and  Forecasting)
model reprezentuje volne dostupny systém pre
numerické predpovedanie pocasia pouZivany mnohymi
meteorologickymi sluzbami. Jadro WRF systému tvoria
komponenty ARW (Advanced Research WRF) a NMM
(Nonhydrostatic ~ Mesoscale  Model), ktoré  zahriujd
inicializa¢né programy pre vykonanie simuldcie bud na
idealizovanych alebo na redlnych datach a program pre
numericku integraciu.

» EPANET je svetovy Standard (US Environmental
Protection Agency), volne dostupny vypoctovy model pre
simulovanie tlakového prudenia, ktory je matematickym
jadrom viacerych komerc¢nych softvérovych produktov. Jadro
systému pouZiva gradientovi metédu navrhnutd autormi
Todini a Pilati, ktord je variantom Newton-Raphsonovej
metddy.

» Projekt OOMMEF (Object Oriented MicroMagnetic
Framework) je zamerany na vyvoj verejného, prenositelného
a rozsiritelného softvérového systému a pridruzenych



nastrojov pre mikromagnetizmus. Pdvodné vypoctové
jadro systému (mmsolve2D) tvori kéd, ktory na relaxaciu
3-dimenziondlnych spinov na 2-dimenzionalnej Stvorcovej
mriezke aplikuje Landau-Lifshitz ODE rieSenie, pricom na
vypocet vlastného magnetostatického pola (demag) je
pouzitad transformacia FFT.

» Repast for High Performance Computing (Repast HPC)
je jednym z agentovych modelovacich systémov urceny pre
rozsiahle distribuované vypoctové platformy. Implementuje
zadkladné koncepty z ,Repast Simphony” (napriklad kontexty
a projekcie) a je modifikovany tak, aby mohli byt vykondvané
v paralelnom distribuovanom prostredi.

Monitorovanie klastra

PouZivatelia maju moznost zistit aktudlnu obsadenost
klastra nielen prikazmi PBS (gstat, gnodes) ale aj cez web
na stranke http://hpc.ui.savba.sk/index.php?page=statistiky

klastra - Aktualizovane: 2015-06-23 14:15
624 vypottovych jadier:
503 obsadenych

° 121 volnych

M volne
I obsadene

s
2

Denné sledovanie Mesagné sledovanie
100.0% 100.0%

75.0% |

50.0% -|

25.0% |

a podla toho sa napriklad rozhodnut, kolko svojich tloh a
v akom poradi budd na nasom klastri vykondvat a pripadne
ak je klaster velmi obsadeny, tak skusit pouzit iny SIVVP
klaster alebo skusit Stastie v gride, ktory vie zadanu ulohu
sam predlozit inym klastrom bez nutnosti mat zriadené
pouZivatelské konto na nich.
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Do konca roku 2014 sa na SIVVP klastri Ul SAV po¢itali nasle-
dovné ulohy (http://hpc.ui.savba.sk/index.php?page=projek-

ty):

Strojovy Cas [h]

Téma projektu (sw)

1'659'840

Simulacie ohna (FDS)

541'838

Astrofyzikalne simulacie (vlastny)

377'526

Viypocty protein-ligand interakcii
(AutoDock Vina)

86'197
81'688

Nanotechnologické simulacie (QWALK)

Rozpoznavanie reci (SDTW)

30'864

Rozpoznavanie reci (HERest)

23'192

Simulacie vyvoja pocasia (WRF)

10955

Simulacie nizkofrekvencného elektromagnetizmu
supravodivych cievok (vlastny)

8'453

Simulécie ovzdusia (HYSPLIT)

8196

Simulacie v nanomagnetizme (OOMMF)

3'531

cez grid

2'827

Simulacie v kvantove;j relativistickej chémii
(DIRAC)

940

Simulacie agentovych systémov (REPAST)

2'047

ostatné

V tomto roku k nim pribudli dlohy z oblasti ,Aplikacia
kvantovej tedrie pola v stochastickej dynamike”, ktoré vyuzili
podstatnu ¢ast strojového ¢asu klastra.

Plany do budicnosti

Novsich 8 vypoctovych uzlov s novsimi GPGPU (K20)
planujeme poskytovat cez cloud a pracujeme na ich zac¢leneni
do FedCloud v infrastrukture EGI, ktord pre cloudy prevazne
pouziva midlvér OpenStack.

EGI SLUZI AKO NASTROJ PRE E-VEDU,
POMOCOU KTOREHO SI VEDCI A
VYSKUMNICI Z EUROPY MOZU

USKUTOCNIT SVOJE NAROCNE VYPOCTY






__ MGR. PETER WEISENPACHER, PHD.
_| POSOBI NA USTAVE INFORMATIKY

Pocifacova simulacia poziarov 3 Sirenia dymu

POSOBI NA USTAVE INFORMATIKY

| SLOVENSKEJ AKADEMIE VIED

WT

apliou prace naSej vyskumnej skupiny je

simuldcia priebehu poziarov a Sirenia dymu v

rozsiahlych priestoroch, obzvlast v objektoch

dopravnej infrastruktury, akymi su cestné tunely a
velkokapacitné podzemné gardze. Na simulacie vyuzivame
systém Fire Dynamics Simulator (FDS) vyvinuty v National
Institute of Standards and Technology (NIST) v USA. Tento
systém umoznuje simulovat nizkorychlostné prudenie
plynov a dymu pocas poziaru rieSenim zakonov zachovania
hmotnosti, hybnosti, energie a zlozky. FDS obsahuje
taktiez vypoctové moduly na simulaciu dalSich fyzikalnych
a chemickych procesov prebiehajucich pri poziari, akymi st
tepelné ziarenie, pyrolyza, spalovanie plynnych produktov
pyrolyzy, vedenie tepla a podobne. Mnozstvo, zlozitost
a vzadjomna previazanost tychto procesov prispievaju ku
komplexnosti problému simuldacie poziaru.

Najvacsie vypoctové naroky kladie simulacia zakonov
zachovania. Systém vyuziva explicitnd schému prediktor-
korektor s presnostou druhého radu, pricom v kazdom
casovom kroku je potrebné rieSit Poissonovu rovnicu.
Poziarny scendr zahrnuje spravidla velké priestory, poZiar
ale mdézu vyrazne ovplyvnit aj pomerne malé geometrické
detaily objektov vdanom priestore. Preto je potrebné pouzit
relativne jemnu vypoctovu mriezku a celkovy pocet buniek
simulacie dosahuje typicky miliony az desiatky milionov.

Sekvencny vypocet by v
takom pripade trval niekolko
tyzdhov aZ mesiacov a
pre praktické potreby je
nevyhnutné pouzit paralelny
vypoCet na pocitacovom
klastri.

Specifickym problémom pa-
ralelizacie prostrednictvom
MPI je rieSenie Poissonovej
rovnice. Paralelizacia vyza-
duje rozdelenie vypoctovej
oblasti na viaceré podoblas-
ti, z ktorych kazda je pride-
lend jednému MPI procesu.
Tieto MPI procesy su vyko-
navané nezavisle, pricom v
kazdom casovom kroku je
potrebné zosuladit hodno-
ty na hraniciach podoblasti,
aby sa zachovala stabilita
rieSenia. Tento spdsob pa-
ralelizdcie vnasa do vypoc-
tu istd mieru nepresnosti,
Studium ktorej je délezitym
predmetom nasho vyskumu.
Pre praktické ucely je po-
trebné maximalizovat vykon
simulacie bez toho, aby jej
nepresnost prekrocila unos-
nU mieru. V mnohych pripa-
doch je moziné dosiahnut az
niekolko desatnasobné zvy-



Senie vykonu pri efektivite
paralelizacie okolo 50%.

Jednou z oblasti nasho vy-
skumu je simulacia Sirenia
dymu pocas poziarov v cest-
nych tuneloch. Prave dym
je najvacsou hrozbou pre
zdravie a zivoty ludi v pri-
pade takychto poZiarov. Na
priklade poziaru v kratkom
cestnom tuneli sme skdamali
rozlicné sposoby delenia vy-
poctovej oblasti a ich vplyv
na rychlost a presnost vy-
poctu, ako aj rozlicné javy
vznikajuce v dosledku tohto
rozdelenia. Jednym z nich je
¢asové oneskorenie narastu
hodnét veli¢in (napr. teploty

a zadymenia) v dosledku rozdelenia na viaceré podoblas-
ti. Praca sa zaoberala aj modelovanim evakudcie oséb. V
tomto vyskume spolupracujeme s institdciami zodpoved-
nymi za poziarnu bezpecnost cestnych tunelov.

V rokoch 2008-2009 sme sa podielali na realizacii série
pozZiarnych experimentov na otvorenom priestranstve v
testovacich zariadeniach Strednej Skoly poziarnej ochrany
Ministerstva vnutra Slovenskej republiky v Povazskom
Chimci. Vysledky experimentov sme pouzili na vytvorene
a overenie spolahlivosti geometrickych  modelov
reprezentujucich motorovy a sedadlovy priestor automobilu
v FDS simulacidch. Nase simulacie poziaru jednotlivych ¢asti
automobilu sa velmi dobre zhodovali s Udajmi nameranymi
poc¢as spominanych experimentov. KedZe v odbornej
literature sa zriedkavo uvadzaju fyzikdlne parametre
materidlov z ktorych automobil pozostava, vykonali sme na
klastri velky pocet parametrickych stadii, ktoré umozniliich
stanovenie. Prinosom takto ziskanych modelov je moZnost
modelovat vzajomnuinterakciu medzi poziarom a prddenim

1AA



Naplnou prace nasej vyskumnej
skupiny je simulacia priebehu
poZiarov a Sirenia dymu v
rozsiahlych priestoroch obzvlast v

objektoch dopravnej infrastruktury,
akymi su cestné tunely a
velkokapacitné podzemné garaze.
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vzduchu v danom priestore realistickejSie ako ked'sa zdroj
poziaru reprezentuje ako poZiar s vopred predpisanou
intenzitou, ¢o je pristup prevladajuci v odbornej literature.
Simuldcia poziaru v sedadlovom priestore automobilu a
jeho preskoku na susedny automobil si vyZzadovala poutzitie
vypoctovej mriezky s takmer 2.5 milionom buniek, pricom
sekvencny vypocet trval 679 hodin. Pouzitie 48 CPU jadier
klastra skratilo ¢as vypoctu na 28 hodin, pricom za cenu
mierne vyssej nepresnosti je mozné pri pouZziti niekolko
sto jadier dosiahnut az stondsobné zvysSenie vykonu.

Uvedeny model horenia dvojice osobnych automobilov sme
pouzili na reprezentdciu poziaru pri skimani zadymenia
podzemnej gardze s plochou cca 900 m? zahffigjucou
24 parkovacich miest a vplyvu cinnosti ventilacie a
zaparkovanych automobilov na priebeh poziaru. N3jdenie
efektivnej konfiguracie ventildcie v gardzi je obzvlast
doélezité, pretoze vzhladom na nelinedrnu povahu poziaru
by nevhodnd ventildcia mohla viest k nezamyslanym
ddésledkom a problém zadymenia dokonca zhorsit. Cielom
simulacie bolo vyhodnotenie podmienok udrzatelnosti pre
ludsky Zivot v priebehu pozZiaru a uc¢innosti ventilacie pri
dosahovani tohto ciela. Pomocou pocitacovej simuldacie
na klastri boli najdené optimalne hodnoty pre rychlosti
ventilacie, ktoré predlzia podmienky udrzatelnosti Zivota o
4 az 6 minut. Pri simuldcidch sme vypoctovu oblast rozdelili
na 144 podoblasti a vypocet trval priblizne den.

Doterajsi  vyskum  pocitacovej simuldcie poZziarov
realizovanej na vysokovykonnom pocitacovom klastri
naznacuje velky potencidl vysokovykonnej vypoctovej
infrastruktary pre vyskum, ale aj pre rieSenie praktickych



Obrazok 1 (hore): Simuldcia poziaru dvoch automobilov a
Sirenia dymu v podzemnej garazi

Obrazok 2 (stred): Pokles viditelnosti v podzemnej gardzi v
160., 270. a 360. sekunde poziaru: horizontalny rez vedeny vo
vyske ludskej hlavy

Obrazok 3 (dole): Prudenie v podzemnej gardzi vytvorené
interakciou poziaru a poziarnej ventildcie: horizontalny rez
vedeny vo vyske ludskej hlavy
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Klasier -
IBM iDalaPlex

Pefer Hermann
Roberf Jarosks

Ako uzZ bolo uvedené v casopise HPC FOCUS o01/2014,
Narodny projekt Slovenska infrastruktura pre vysokovy-
konné pocitanie (SIVVP) je rozdeleny do dvoch zrkad-
lovych projektov. Dnesny prispevok je venovany cielu
Regionalna konkurencieschopnost a zamestnanost, v
ktorom su jednym z partnerov projektu Slovenska tech-
nicka univerzita v Bratislave so svojim vysokovykonnym
vypoctovym klastrom IBM iDataPlex.

Supis vypoctovych zdrojov klastra:

Klaster pozostava z 52 vypoctovych uzlov IBM iDataPlex
dx360 M3, z toho 4 sU osadené dvoma GPU akceleratormi
NVIDIA Tesla.

K dispozicii je 624 cpu + 3584 cuda jadier, 2,5TB RAM, diskova
raw kapacita zdielaného uloziska dat 115TB (GPFS) a dalsich
104TB na lokalnych diskoch.

Jehovypoctovy vykon cpuje 6,76 TFLOPS (Linpack benchmark),
¢o je 92% teoretického vykonu.

Maximalny prikon spolu s datovym uloziskom a obsluznymi
zariadeniami vratane chladenia je 40kW.
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Ing. Peter Hermann
posobi ako veduci
pracovnik vypoctovej
techniky na STUBA

Vypoctovy uzol

»

»

»

»

»

»

»

2x 6 jadrovy Intel Xeon X5670 2.93GHz

48GB (24GB na procesor/socket, NUMA architektura)
1x 2TB 7200rpm SATA /lokal. disk/

2x NVIDIA Tesla M2050 448 cuda jadier

3 GB ECC RAM

Scientific Linux 6.4 (kernel 2.6.32-358.el6)

2x10Gb/s Ethernet (RoCE)

Vysokorychlostné prepojenie (Interconnect)

»

2x10Gb/s Ethernet (RoCE alebo inak IBoE) v dvoch
oddelenych sietach s celkovou priepustnostou
2x640Gb/s

Vypoctové fronty uloh

»

softvér PBS Torque/Moab

Aplikacné programové vybavenie

»

»

»

»

Kvantova chémia / Molekulové modelovanie
Technologické a materialové simulacie
Matematické a Statistické modelovanie
Vyvojarske nastroje, matematické a MPI kniznice

Vyvojarske nastroje, matematické a MPI kniznice

»

»

»

»

»

»

»

»

»

GNU C/C++/Fortran kompildtor 4.4.7 - 5.1

Intel C/C++/Fortran kompildtor 2013 SP1 (14.0.1) +
MKL

PGl C/C++/Fortran/CUDA kompilator 2013 (13.10)
Python 2.6.6

FFTW33.3.3

OpenBLAS 0.2.8 (blas+lapack)

MVAPICH 1.9, 2.0

gcc 4.4.7 - 5.2

OpenMPI 1.4.5 - 1.10.0



www.hpc.stuba.sk je specializovana stranka pre vysoko-
vykonné pocitanie celouniverzitného pracoviska Slovenskej
technickej univerzity v Bratislave, Centra vypoctovej
techniky STU (CVT ) s aktudlnymi informaciami o prevadzke
klastra. CVT zabezpecuje prevadzku vypoctového klastra IBM
iDataplex od 2. jula 2012 v nepretrzitej prevadzke, 365 dni v
roku, 24 hodin denne. Pre problematiku vysokovykonného
pocitania je na STU zriadend Rada STU pre vysokovykonné
pocitanie (RVVP), ktord iniciativne posudzuje, prerokovdava
a predklada rektorovi navrhy na rozhodnutia v oblasti
vysokovykonného pocitania.

CVT je sucasne aj pracoviskom zabezpecujucim kooperovany
pristup na dalSie superpocitace v ramci projektu SIVVP na
Slovensku. Vseobecné podmienky pouzivania produktov
SIVVP st nasledovné:

a) Produkty projektu SIVVP (technické prostriedky a
aplika¢né programové vybavenie) su k dispozicii véetkym VS a
univerzitdm a vedeckovyskumnym instituciam na Slovensku,
v zmysle opisu projektu SIVVP a licen¢nych podmienok
dodavatela programového vybavenia.

b) Narok na vyuzivanie produktov projektu SIVVP maju
pracovnici pracujuci na vyskumnych ulohach nekomeréného
charakteru (v dalSom len PouZivatel, PouZivatelia) s moznostou
publikovania vysledkov vypoctov vo vedeckych publikacidch.

Q) Pocas trvania projektu (2010-2015) a jeho udrzatelnosti
(2015-2019) je pristup k vypoctovym systémom na rieSenie
konkrétnych uloh vedy a vyskumu bezplatny, ¢o je v sulade
so znenim narodného projektu SIVVP.

d) Na vypoctovych systémoch je mozné prevadzkovat len
aplikacné programové vybavenie s platnou licenciou, volne
dostupné aplikacné programové vybavenie, alebo vlastné
aplika¢né programoveé vybavenie.

e) Aplikacné programové vybavenie zakupené z
prostriedkov projektu SIVVP je pristupné celej akademickej
komunite a pracovnikom vedeckovyskumnych institdcii na
Slovensku v zmysle licen¢nych podmienok.

Ing. Robert Jaroska
posobi ako veduci
pracovnik vypoctovej
techniky na STUBA
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Prostriedky ziskané z komeréného pouzivania
vypoctovych systémov SIVVP je mozné pouzit len na
prevadzku produktov zakupenych v ramci projektu SIVVP.

q) Pouzivatel md plnu zodpovednost za svoje aktivity
v pocitacovych systémoch SIVVP v pocitacovych sietach,
do ktorych ma pristup prostrednictvom pocitacovych sieti.
Pouzivatel je zodpovedny za zneuzitie vlastného uctu, prip.
neopravnené spristupnenie Uctu inej osobe.

h) PouZivatel plne zodpovedd za Skody, ku ktorym doslo
v dobsledku zneuzitia jeho UcCtu pre nedbald manipuladciu s
pristupom (heslom atd’) tohto Uctu.

) Pouzivatel sa nesmie Ziadnymi prostriedkami pokusit o
ziskanie pristupovych prav alebo privilegovaného stavu, ktory
mu nebol prideleny. Pokial pouzivatel akymkolvek spdsobom
(napr. v dobsledku chyby technickych alebo programovych
prostriedkov) ziska privilegovany stav alebo pristupové
prava, ktoré mu neboli pridelené, je povinny tuto skuto¢nost
bezodkladne oznamit prislusSnému spravcovi. Pouzivatel sa
nesmie pokusit o ziskanie pristupu k chranenym datam inych
pouzivatelov.

j) Pouzivatel nesmie vo vyuzivanych pocitacovych
siefach vykondvat taku cinnost, ktorda by ostatnym
pouzivatelom branila v riadnom pouzivani siete, napr.
nadmernym pretazovanim prvkov siete, Sirenim pocitacovych
virusov alebo pokusmi o neopravneny pristup k prvkom siete.
Pouzivatel nesmie pouzivat vypoctové systémy a pocitacové



siete na politicky a ndbozensku agitaciu. Je zakdzané pouzivat
vulgarne a znevazujuce vyrazy v komunikacii, ktord je urcend
pre vacsi okruh ludi (napr. elektronické konferencie, diskusné
kluby, news). Nesmie vyvijat ¢innost alebo Sirit informacie,
ktoré su v rozpore so zakonom a mohli by viest k trestnému
stihaniu (napr. Sirenie reklamy, informacie o komer¢nych
produktoch firiem, psychicky teror, pornografia, ..) alebo
informacii, ktoré nesuvisia s aktivitami projektu SIVVP.

k) Pouzivatel nesmie pouzivat a Sirit nelegdlne
programové vybavenie. Pouzivatel nesmie kopirovat a
distribuovat casti operacného systému a instalovanych
programov.

Informdcia o aplikatnom programovom vybaveni zakipenom
v ramci projektu SIVVP je vidy aktudlne na stranke www.hpc.
stuba.sk. V sucasnosti je stav realizacie nakupu aplikacného
programoveého vybavenia:

NAZOV | STAV NAKUPU

POZNAMKA

Prekladac PGl C/C+ +/FORTRAN/CUDA | Zakipeny

implementovany

Prekladac INTEL C/C+ +/FORTRAN | Zakipeny

implementovany

Riadenie tloh (PBS) |Zakapeny

implementovany

ANSYS | Zakapeny

implementovany

MATEMATIKA | Zakupeny

implementovany

SYSWELD | Prebieha verejné obstaravanie

Podpisana PZ na VO

PAM-STAMP 2G | Prebieha verejné obstaravanie

Podpisana PZ na VO

ProCAST | Prebieha verejné obstaravanie

Podpisana PZ na VO

MATLAB | Prebieha verejné obstaravanie

Podpisana PZ na VO

TURBOMOLE | Prebieha priprava VO Priprava PZ k podpisu
Gaussian 09 + LINDA | Prebieha priprava VO Priprava PZ k podpisu
MOLCAS | Prebieha priprava VO Priprava PZ k podpisu

MOLPRO | Prebieha priprava VO Priprava PZ k podpisu

Projekt SIVVP umozfuje realizaciu velmi zlozitych
numerickych vypoctov pre oblast vyskumu a vyvoja a
poskytuje rovnocenné pripojenie do existujucich eurépskych
vysokovykonnych vypoctovych systémov.

DoterajSie vysledky vypoctov na klastri STU v Bratislave budu
predmetom nasledujiceho ¢lanku.
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STANISLAV BISKUPIC®
MARTIN BREZA®
LUKAS BUCINSKY?
SANDRA DOROTIKOVA®?

ANTON GATIAL®
LENKA KUCKOVA?
MICHAL MALCEK®

VLADIMIR LUKES?
VLADIMIR SLADEK?>®

9 Ustav fyzikalnej chemie @ chemickej fyziky FCHPT STU
Radlinskeho S
812 37/ Brafislave

2 Chemicky ustav SAV
Dubravsks cesta G
845 38 Bralislava

oCitatovd alebo kvantovd chémia ma3
velmi Siroké spektrum aplikacii a smerov.
Opis elektronovej Struktary (¢i uz z pohladu
geometrie molekuly alebo samotnej distribucie
elektronového oblaku v molekule) a jej
vztahu k reaktivite, spektroskopickym, magnetickym,
¢i inym prakticky vyuzitelnym fyzikalno-chemickym
vlastnostiam 3tudovanych l3tok je jeden z cielov
kvantovej chémie. VInovu funkciu tanku sice eSte
(ak niekedy vébec) ziskat nevieme, ale vieme urobit
velmi uzito¢ny popis molekdl, ktory priamo suvisi
s ich vlastnostami, chemickym chovanim alebo s
predstavou, ako su jednotlivé atdbmy na seba naviazané.
My pre stru¢nost nebudeme pojedndvat o detailoch
kvantovej chémie, ani o postupoch, aké sa daju pouzit
pri vypoctoch, ale zameriame sa na priame aplikacie a
zhrnutie vybranych vysledkov, ktoré sme riesili pomocou
vypoctovych prostriedkov SIVVP v roku 2014.
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OBRAZOK 1:

DFT
optimalizovana
Struktuara
Cu,(5-Me-2-tpc) (H20),],
[2]

Modelové systémy aktivnych
centier enzymov

Komplexy medi a inych prechodnych kovov (obradzok 1 a 2)
su zaujimavé ako nizkomolekulové modely aktivnych centier
enzymov a maju aj schopnost inhibicie niektorych enzymoy,
¢o sa prejavuje v ich vyraznej biologickej aktivite. Studovali
sme komplexy medi (Cu) s biologicky aktivnymi ligandami
[1,2]. Pomocou DFT (tzv. Density Functional Theory) vypoctov
sme Studovali Struktiru komplexov a interpretovali vibracné
spektrd. Potvrdili sme slabu antiferomagneticki interakciu
medzi centrami Cu(ll) v dvojjadrovych komplexoch, ktorej
velkost sa moze vyznamne liSit v pripade niekolkych
pozorovanych konformérov v ciastoCne neusporiadanych
krystaloch.

Studovali sme komplexy Cu s 1,5-bis(2-hydroxybenzaldehyd)
karbohydrazénom a jeho tioanalégom [3]. Vysledky pH-po-
tenciometrickych a UV/vis spektrofotometrickych merani
(UV/vis alebo ultrafialova/viditelna ¢ast optického spektra)
sa interpretovali pomocou DFT vypoctov. Potvrdil sa vplyv
protiiénov a rozpustadiel na priestorovu Struktdru studova-
nych Cu komplexov (vodikové vazby, n-m interakcie, ,crystal
packing” a nuklearitu).



’[Cu(bdt),]’
0-HOMO (-0.1469) B-LUMO (-0.0551)
"[Cu(bdt),]
HOMO (-0.1824) LUMO (-0.1 189)
. 0
[Cu(bdt),]*
)
0-HOMO (-0.2192) B-LUMO (-0.1752)

Pomerne vela Usilia sme venovali komplexom zloZenia
(MePh_P)[M(bdtCl)),] (M = Cu", Ni", Co") s 3,6 dichlérobenzén-
1,2-ditiolatovym  ligandom  [4-6] (bdtCl)> a tieZ
(MePh.P),[M(bdtCl),] s dimetylsulfoxidom, (M = Cu', Ni").
Ziskal sa velmi zaujimavy vysledok - naboj na centralnych
atomoch, ktorych formalne ndaboje su +3 a +2, je skoro
neutralny a koordina¢né vazby kov-sira st len o malo silnejSie
pre formalny naboj centrdlneho atomu +3. Koordina¢na
sféra centrdlneho atomu je rovnakd a komplexy sa lisia
iba zloZzenim [5]. KedZe sa podarilo pripravit krystal velmi
dobrej kvality o velkosti okolo 20 mms3 pre latku s centrdlnym
atémom Ni(lll), rozhodli sme sa Studovat rozdelenie spinovej
hustoty, ktoré nam prinesie detailnejsi obraz o elektrénovej
Struktare. Naslednym porovnanim s teoretickymi vysledkami
budeme schopni odhalit systematické chyby, resp. vybrat
vhodnl metddu pre teoretické vypocty. Taktiez sme Studovali
suvislosti medzi elektronovou Struktirou a chemicko-
fyzikalnymi charakteristikami komplexov s tzv. non-innocent
ligandami na baze ditioldtov [4-6]. Porovnali sme UV/
vis spektrd a oxida¢no-redukéné chovanie s teoretickymi
vypoctami a interpretaciou elektrénovej struktary na zaklade
hrani¢nych (obrazok 2) a lokalizovanych orbitdlov, Fermiho
dier spriemernenych cez atdbmové domény, analyzy atomov
v molekuldch a Mullikenovych d-elektrénovych populacii.

OBRAZOK 2:
Hrani¢né
molekulové
orbitaly
komplexov
[Cu(bdt)_ ]9

(v zatvorkach
su hodnoty
orbitalnych
energii v
jednotkach
hartree)

[4]
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OBRAZOK 3:
Z3vislost energie
molekuly od
torzného uhla
pri konformacnej
analyze
Studovaného

fluérochinolénu
(7]

Relative DFT Energy / kJ mol”

30

Teoretické Studium elektronovej
struktury latok

Studovala sa elektrénové struktira a chemicko-fyzikalna
charakterizacia organickych molekudl fluérochinolénov
[7-9], ktoré je moziné pouzit nasledne ako ligandy v
komplexoch prechodnych kovov [10,11]. V praci sa detailne
spracovala konformacnd analyza (obrdzok 3) Studovanych
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systémov na DFT durovni, ktord zahriovala aj simuldcie
konformacného spravania sa molekulovou dynamikou. Praca
bola dalej zamerand na presné porovnanie teoretickych
a experimentdlne nameranych infraervenych a UV/vis
prechodov a NMR (Nuclear Magnetic Resonance) posunov
vybranych atémov a ich suvis s jednotlivymi konformérmi.

Teoretickd  Studia  topoldgie  elektrénovej  hustoty
(elektronovdhustota, spinova hustota, laplacianelektronovej
hustoty, vazbové kritické body) v komplexoch ruténia a
osmia [12,13] bola zamerand na rozsah relativistickych
efektov (obrazok 4). Praca bola z velkej ¢asti metodicka a
zahfnala implementaciu samotnych pristupov do kvantovo-
chemického balika Tonto [14].

Stddia van der waalsovskych interakcii v modelovych
systémoch s potrebou zahrnutia relativistickych efektov [15]
mala na zreteli vypocet energetickych interakénych kriviek
atémov olova s atémami vzacnych plynov (He, Ne, Ar). Z
relativistickych CCSD(T) (velmi presnd a vypoctovo velmi



4 Cl4
o " CI3
S
cls @—
ci N
Cl2

nadro¢nd kvantovochemickd metdda) energetickych kriviek
(obrdzok 5), ktoré zahfnali spinovo-orbitdlnu interakciu,
sme nasledne vypocitali difuzne koeficienty zmesi tromi
rozlicnymi pristupmi.

Vykonali sme vypocty spektralneho spravania sa systémov so
zretelom na hyperjemnu interakciu EPR (Electron Paramagne-
tic Resonance) spektier [16,17]. Dané studie v sebe zahfnali

-10

n
o
2

interaction energy x 10° / a.u.
8

—e— dUDZ
—a— dUTZ
—»— duQz

-40

—=— dU[DT]Z
—— dU[TQ]Z

4.00 4.50 5.00
r/ A

vypocty na baze molekulovej dynamiky, ako aj charakterizaciu
spektralneho spravania a elektronovej struktary Studovanych
systémov.

5.50

6.00

OBRAZOK 4:

Komplex

osmia (vlavo)

v Studii vplyvu
relativistickych
efektov na
topologiu
elektréonove;j
hustoty (vpravo)
[12,13]

OBRAZOK 5:

Rozdiel medzi elektré-
novou hustotou sys-
tému olova s héliom
a samotnych atémov
olova a hélia (terve-
nd je kladnd hodno-
ta a modrd zdpornad)
(vlavo).  Interakcné
krivky vypocitané na
Urovni  spriahnutych
klastrov  zahrnujlce
skalarne (,kinetické”)
aj spinovo- orbitdlne
relativistické  efekty
(vpravo).
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OBRAZOK 6:
Z3vislost MP2
interak¢énych
energii

pre para-
substituované
pyridiny od
Hammettovych
konstant

Vypoctyhalogénovychavodikovych
vazieb stabilizujucich o¢-viazané
para-substituované komplexy
pyridinu-(X2/XY/HX)

Optimalne geometrie a interakéné energie jednoduchych
modelovych para-substituovanych komplexov pyridinu-X /
XY/HX (X, = F,, Cl, Br; XY= CIF, BrF, BrCl a HX=HF, HCl, HBr)
sa Studovali na ab initio MP2 (poruchovd metéda Mdéllera-
Plesseta do druhého radu) teoretickej Grovni [18]. V porovnani
so systémami, ktoré su viazané typickymi vodikovymi
vdzbami, sa interakéné energie systémov, ktoré su viazané
halogénovymi vdazbami, zvacsuji s narastom velkosti
atomu interagujucich dvojatémovych molekul. Interakéné
energie sa korelovali s Hammettovymi konStantami pre
uvazované substituenty (obrdzok 6), ¢o umozinuje lepsie

a
A pH  pSH ]
-85 F pNH, pCH, E

1 1 1 1 1 1 1 1 1 |
-08 -06 -04 -02 00 02 04 06 08 1.0
Hammett's constants

pochopenie chemickych vlastnosti pyridinu, ako aj procesov
prebiehajucich v atmosfére nasej planéty. Zavislost
frekvencii vibra¢nych moédov (infracervend spektrometria)
o-viazanych komplexov sa predikovala na podobnych
pyridinovych systémoch v zavislosti od miesta substitlcie na
molekule pyridinu [19]. Kvalitativha a kvantitativna analyza
stabilizujucich a destabilizujucich efektov sa vykonala
pomocou metddy SAPT (metdéda umoznujica fyzikalnu
interpretaciu nekovalentnych interakcif).



DFT vypocty modelovych molekul
taninovych kyselin v elektricky
neutralnych a elektricky nabitych
stavoch

Kvantovochemické vypocty réznych modelovych molekdl
taninovych kyselin obsahujucich Styri az desat gaolylovych
jednotiek (obrazok 7) sa pouzili na opis priestorovo
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orientovanych vodikovych vazieb a vypocty proténovych
afinit [20]. Teoretické vypocty, ktoré sa uskutocnili aj pre
modelovy vodny roztok (obrazok 8), umoznili interpretovat

NeX, 4
- V‘QV
» 4 g 0

spektroelektrochemické experimenty, ako aj pochopit
antioxidacné vlastnosti prirodnych taninovych zlicenin.

OBRAZOK 7:
Schematickd
Struktura a
optimalna DFT
geometria
najvacsej
modelovej
Struktary
taninovej
kyseliny

OBRAZOK 8:
Schematicka
Struktura a
optimalna DFT
geometria
najvacsej
modelovej
Struktary
taninovej kyseliny
obklopenej 20
molekulami vody,
ktoré tvoria prvu
solvatacnu vrstvu.
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UNIZA
SIVVP

Klasrer

Narodny projekt strukturdlnych fondov SIVVP (www:.
sivvp.sk) umoziuje realizdciu komplexnych vypoctov pre
vyskum a vyvoj a poskytuje aj pripojenie do eurdpskych
vysokovykonnych vypoctovych systémov.

Technické vybavenie klastra:

ZU zabezpetuje prevadzku vysokovykonného klastra, ktory
pozostava zo IBM dx360 M3, z toho 2
su osadené grafickymi (GPGPU) akceleratormi NVIDIA Tesla
M2070 a z 2 vypoctovych uzlov IBM System x3850 X5 / Xx3950
X5.

Celkovy Spickovy vypoctovy vykon z na

K dispozicii je datové Ulozisko o velkosti a niekolko
manazovacich serverov, pomocou ktorych je toto ulozisko
poskytované vypoctovym uzlom ako aj prihlasovaciemu
stroju pre pouzivatelov, na ktorom si pripravuji, kompiluju a
predkladaju na vykonanie svoje vypoctové ulohy.
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E VVT Vysokovykonna vypoctova technika

DetailnejSie parametre st nasledovné
(http://nic.uniza.sk/hpc/):

Vypoctové uzoly / 16x

»

»

»

»

»

»

2x 6 jadrovy Intel(R) Xeon(R) CPU L5640 @ 2.27GHz
96GB RAM

2 X 500GB HDD

OS Scientific Linux 6.3

Ethernet, InfiniBand

v 2 nodoch je graficka karta NVIDIA GF100
(Tesla M2070)

Vypoctové uzoly / 2x

»

»

»

»

»

2x 10 jadrovy Intel(R) Xeon(R) CPU E7- 8860 @ 2.27GHz
256GB RAM

2 X 300GB HDD

OS Scientific Linux 6.3

Ethernet, InfiniBand

Celkovy pocet jadier je 552.

Suborovy systém

¥

¥

/home/SUSER - xfs

/work/SUSER - xfs

/apps - xfs

/localscratch/SPBS_JOBID (STMPDIR) - ext4

Celkova kapacita 192TB.

Fronty Uloh

» debug - walltime=30min, max 2 Ulohy per user
» serial - walltime=240 hod, mem=4gb

» parallel - walltime=240 hod, max nodes=10,

»

Max NCPUS=120

parallel2o - walltime=480 hod, max nodes=10,
Max NCPUS=120



Softvérova konfiguracia klastra

Na klastri je nainstalovany operacny systém Scientific Linux
6.3 a podpora pre paralelné vypocty typu MPI, OpenMP a
ich kombinaciu. InfiniBand (IB) siet je venovand komunikdacii
medzi vypoctovymi uzlami pre MPI a pre rychle pripojenie
zdielaného sietového diskového priestoru.

Pouzivatelom je k dispozicii viacero vypoctovych front, do
ktorych mézu zaradovat svoje vypoctové ulohy, ktoré budu
davkovo spracované na zaklade ich poziadaviek a podla
dostupnosti vypoctovych zdrojov softvérom PBS-Torque. K
dispozicii st nasledovné fronty:

» serial - pre kratke 1-jadrové (sériové) Ulohy

» parallel - pre kratke viac-jadrové (paralelné) tlohy
» parallel2o - pre paralelné dihé tlohy

» debag - pre kratke Ulohy na ladenie

Pouzivatelia sa prihlasuju na stroj ,login.hpc, mgmt1”, z
ktorého mézu spustat svoje Ulohy do gridu, sledovatich stay,
zistovat dostupnost aj ostatnych gridovych uzlov, nakladat
so subormi v gridovom datového priestore. Vypoctové uzly
maju aj svoje samostatné pracovné priestory (tmp).

Popri beznych vyvojarskych nastrojoch a knizniciach (GNU
C/C++/Fortran, OpenMP|, ...) su k dispozicii kompildtory Intel
a PGl (obsahuje CUDA kompildtor) a doinstalovanie inych
softvérovych nastrojov je moziné realizovat na zdklade
poziadaviek od pouzivatelov.

Prekladace

Pre vyvoj vlastného softvéru maju pouzivatelia k dispozicii
bezné nastroje ako preklada¢e GNU C/C++/Fortran atd. Okrem
toho mézu pouzivat aj komercné prekladace a kniznice od
firiem Intel a PGI:

» Intel® Fortran Professional Edition For Linux
» Intel® C++ Compiler Professional Edition For Linux

» PGI® C, C++ & Fortran Compilers & Tools For Multi-
core x64+GPU Workstations and Clusters

» Intel® Math Kernel Library
» MPI Instaldcia GPGPU kniznic na uzly s grafickymi
kartami
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» Java
» Python

Komerény softvér

» ADINA
- softvér pre rieSenie Uloh mechaniky kontinua
metddou konec¢nych prvkov Octave

» ANSYS Academic Multiphysics Campus Solution
- softvér pre rieSenie Uloh z oblasti mechaniky
kontinua metddou konecnych prvkovDalton

» COMSOL Multiphysics
- softvér obsahujuci moduly pre rieSenie tloh
mechaniky, elektrotechniky, pridenia tekutin, chémie
a dalsie (obrazok 1)

£ v ¢ [ Priasar

& oivbg £ Dochadzea (8] Java APt L] sicvs | L wiki W'quamm [S] siowiks« By Grransiate B Cestporiadok | Strava ' ZUgria 4 Moab @ nitpy/siovake.eu/sife... ] Reliability

' hpc:sw:comsol:howto2 |

TraGo: » Witach + Vo + howta1 « Rato1 « stat + howto2

Comsol - Cluster Ct

el 3 @ 0 @ Q@ B/ dmE| |ev @ AN s

» SIMPACK
- softvér, ureny na simulaciu a dynamickd
analyzu viactelesovych mechanickych alebo
mechatronickych systémov

» OCTAVE
- softvér pre rieSenie matematickych uloh
metddami numerickej matematiky, softvér podobny
programu Matlab

» MOAB
- softvér pre monitorovanie Gloh na klastri



» GENOME TRAX
- databaza génovych mutacii

» MATLAB
- v blizkej buducnosti budu zakipené moduly
pre podporu paralelnych vypoctov Parallel
Toolobox a MATLAB Distributed Computing Server,
pricom pouZivatelia budi moct doplnat dalSie moduly
podla potrieb

V buducnosti sa pocita s instaldciou dalSich softvérovych
balikov, ktoré budu obstardvané pre rieSenie novovzniknutych
vyskumnych dloh na univerzite a regiénu.

Monitorovanie klastra

Pouzivatelia maju moznost zistit aktudlnu obsadenost klastra

OBRAZOK 2:
Zatazenie

CPU a RAM
vypoctovych
serverov

Node Memory Dedication

o
fsan| 0 @ 0 e Ofe 6|Ma|mE| | @ FEN T mem

prikazmi PBS (gstat, gnodes), ked' su prihlaseni do systému
alebo pouzitim aplikdcie MOAB (https://login.hpc.uniza.
sk/moab/dashboard/index), ktord poskytuje informaciu o
obsadenosti klastra a tiez o stave Uloh, ktoré dany pouzivatel
spustil (obrazok 2).
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Klaster

SIVVP
HPCC UMB

Jozef Siladi
Jarmila Skrinarovsa
Miroslav Melichercik

Univerzita Mateja Bela je zapojena v narodnom projekte
StrukturalnychfondovSIVVP-Slovenskainfrastrukturapre
vysokovykonné pocitanie, ktorého cielom je vytvorenie
slovenskej gridovej a superpocitacovej infrastruktury, v
ramci ktorej boli vybudované Specializované strediska
disponujuce modernou vysokovykonnou vypoctovou
technikou, superpocitacmi a  vysokokapacitnymi
UloZiskami dat vo vybranych pracoviskach univerzit a
SAV.

Spravu klastra zabezpecuje Centrum pre vysokovykonné
pocitanie (High Performance Computig Center - HPCC
UMB), ktoré vzniklo pre tento Ucel 1. 6. 2012. Hlavhym
cielom tohto pracoviska je poskytovat sluzby vedcom,
ktori vo svojich vyskumoch potrebuju realizovat vypocty
na infrastrukture SIVVP. Klaster na UMB zapojeny aj
do eurdpskej gridovej infrastruktary (EGI), ¢o ponuka
pouzivatelom dalSie moznostia pristup k dalsim zdrojom.

Technické vybavenie klastra:

V ramci projektu SIVVP prevadzkuje Univerzita Mateja
Bela klaster, ktory pozostava zo 41 vypoctovych uzlov IBM
dx360M3 a IBM dx36o0M4. Dva uzly su osadené GPGPU
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Mgr. Jozef Silaci
posobi ako
veduci oddelenia

infrastruktury IT na
Ustave automatizacie
a komunikacie

UMB v Banskej
Bystrici.

nVIDIA Tesla M20o70 a 3 uzly su osadené dvojicami GPGPU
nVIDIA Tesla K2o. Klaster ma celkovo 560 fyzickych CPU
jadier s podporou technolodgie HT, ktora je ale kvéli zvySeniu
vykonu na vacsine vypoctovych uzlov vypnuta. Okrem CPU
poskytuju dalsi vypoctovy vykon GPGPU, ktoré maju celkovo
15 872 CUDA jadier.

Podrobnejsie parametre vypoctovych uzlov:

» 22X IBM System x iDataPlex dx360 M3:

» 2x Intel Xeon X5670
» 48 GB RAM
» 2x 500 GB disk, 10 ooorpm, RAID 0

» 2x IBM System x iDataPlex dx360 M3:

» 2x Intel Xeon X5670

» 48 GB RAM

» 2x 500 GB disk, 10 ooorpm, RAID 1

» 1x nVidia Tesla M2070, 448 CUDA jadier,
6GB RAM

» 8x IBM System x iDataplex dx360 M4:
» 2x Intel Xeon E5-2670
» 64 GB RAM
» 2X 500 GB disk
» 2X 900GB, 7200rpm, RAID 0

» 6x IBM System x iDataplex dx360 M4:

» 2x Intel Xeon E5-2670
» 128GB RAM
» 2X 900GB, 7200rpm, RAID 0

» 3x IBM System x iDataplex dx360 M4:

» 2x Intel Xeon E5-2670

» 64GB RAM

» 2X 900GB, 7200rpm, RAID 1

» 2x 8 nVidia Tesla K20, 2496 CUDA jadier,
5GB RAM

Sucastou klastra je aj dalSich 6 serverov IBM System x3650M3,
ktoré primarne nesldzia na vypocty ale prevadzku podpornych
systémov ako pristup k diskovym poliam, virtualiza¢na
platforma KVM, DNS, manazovaci systém xCAT atd. Okrem
fyzickych serverov su niektoré sluzby zabezpecované 3j
pomocou 8 virtuadlnych strojov, ktoré slizia na prihlasovanie



pouzivatelov na klaster, riadenie uloh, zapojenie ¢asti klastra
do gridovej infrastruktury EGI atd.

Ulozisko je tvorené dvomi diskovymi polami IBM System
Storage DS3512 s celkovou kapacitou 96TB. Diskové polia
slizia na domovské priecinky pouzivatelov, zalohy, zdielané
systémoveé priecinky a UloZisko pre pouzivatelov z EGI.

Docasné data, ktoré vznikaju pri vypoctoch sa ukladaju na
lokalne disky vypoctovych uzlov. Tieto disky su zapojené
kvoli zvySeniu vykonu v RAID o.

Vypoctové uzly sU navzijom prepojené sietou 40Gbps
InfiniBand. Klaster je do internetu pripojeny pomocou
zariadenia Cisco ASA 5540. Zariadenie okrem iného umoznuje
pristup pouzivatelov cez VPN s priepustnostou 650 Mbps.

Softvérova konfiguracia klastra

Na klastri je nainstalovany opera¢ny systém Scientific Linux
6. Vypoctové uzly si manazované nastrojom xCAT a beh
virtudlnych strojov je zabezpeceny pomocou rieSenia KVM.
Pridelovanie zdrojov vypoctovym uUloham riadi PBS Torque.
Pouzivatel ma k dispozicii niekolko front pre spustanie tloh,
z ktorych si méze vybrat podla poteby:

» debug - ladenie uloh alebo velmi kratke ulohy.
- maximalny ¢as vypoctu je 30 minut

» batch - bezné ulohy pocitané na CPU

» gpu - Ulohy vyuzivajuce GPGPU

Pouzivatelia mézu pri vypoctoch pouzivat softvér, ktory si
vyvinulisami, alebo mézu pouzivat niektory z nainstalovanych
softvérov.

Pre vyvoj vlastného softvéru maju pouzivatelia k dispozicii
beZné ndstroje ako preklada¢e GNU C/C++/Fortran atd. Okrem
toho mézu pouzivat aj komercné prekladace a kniznice od
firiem Intel a PGI:

» Intel® Fortran Professional Edition For Linux

» Intel® C++ Compiler Professional Edition For Linux

» PGI® C, C++ & Fortran Compilers & Tools For Multi-
core x64+GPU Workstations and Clusters

» Intel® Math Kernel Library
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» ULA Dense, CULA Sparse

» MPI Instaldcia GPGPU kniznic na uzly s grafickymi
kartami

Aplikacny softvér

Okrem nastrojov pre vyvoj je na klastri mozné pouzivat aj
dalsi softvér pre vedecké vypocty. Popri vlastnom softvéri
maju pouzivatelia momentalne na UMB klastri k dispozicii:

» GridMathematica server
» Octave

» Gamess

» Dalton

» Orca

» Dirac

dalsi softvér, ktory bude postupne zakupeny a spristupneny
pouzivatelom:

» MATLAB Distributed Computing Server

» Gaussiano9g

» CRYSTAL

» MOLCAS

» MOLPRO

» QCHEM

» ADF

» ROOT a dalsi softvér z CERN-u
» GIS Grass

» R

» Turbo Mole

Aktudlny zoznam inStalovaného softvéru spolu so
zodpovednou osobou je mozné najst na webovej stranke
http://hpcc.umb.sk/sk/aplikacny-softver.html.



Monitorovanie klastra

Vsetky komponenty klastra su monitorované systémom
Zabbix (vid' obrdzok). Informdcie ziskané monitoringom
mozno okrem predchadzania problémovym situdcidam, ako
napriklad nedostatok miesta na lokalnom disku niektorého
z vypoctovych serverov, pouzit aj pre analyzu vyuZivania
jednotlivych serverov a komponentov v ¢ase.

comp01: CPU Loads (1y) comp02: CPU Loads (1y) comp03: CPU Loads (1y)
: y : : ~3% 15 : y : : 43 15 : : : : %15
10 - 10 10
5 5 5
e
g S T < = = g SRR = = HEHEEDES =] 0 B RAZO K:
| HeESE R RE G EEE B Gl E &SR s s H &
' .
2 g 2 3 2 3 Zatazenie
last  min avg max T last  min  avg max 3 last  min  avg max 1 CPU RAM
M Processor loadl5  [avg] 299 0 914 1848 M Processor loadl5  [avg] 785 0 8 1882 M Processor loadl5  [avg]l 612 0 699 1762 a
[ Processor load5 [avg] 304 0 917 2191 [ Processor load5 [avg] 787 0 802 2098 [ Processor load5 [avg]l 616 0 701 2111
M Processor load [avg] 3.06 0 917 2406 M Processor load [avg] 7.88 0 803 2409 M Processor load [avg]l 617 a 7.02 2383 Vypoétovvc h
comp01: Memory (1y) comp02: Memory (1y) comp03: Memory (1y) Serverov
47.22 GB 47.22 GB 47.22 GB (
2068 2068 2068 Comp03) v
. 7
0B 0B
3 NEEEE R - = | priebehu celého
& &l I I L &
= : : : : = | roka 2014
B B & B & B
last min ave last min avg last min avg
W Total memory [avg] 47.22 GB 47.22GB  47.22| M Total memory [avg] 47.22GB 47.22GB 47.22 W Total memory [avg] 4722 GB 47.22GB  47.22
H Available memory  [avg] 36.8 GB 215GB 37.89| M Available memory [avg] 2094 GB 21GB 3807 M Available memory  [avg] 2024 GB 212 GB 402
[ Free memory [avg] 17.26 GB  189.23 MB 22.8| O Free memory [avg] 825GB 18873MB 2502 [ Free memory [avg] 6.3GB 18918 MB 2481
[ Buffers memory [avg] 62904 KB 408 KB 55| O Buffers memory [avg] 14 MB 412KB 1171 [ Buffers memory [avg] 299 MB 380KB 1862 M|
B Cached memory [avg] 19.54 GB 191 GB 1459 M Cached memory [avgl 1269 GB 191GB 1283 G M Cached memory [avgl 1393 GB 191GB 1557 g

Okrem monitorovania technickych parametrov klastra,
prebieha aj monitoring uloh a vyuzivania strojového ¢asu pre
jednotlivé projekty. Infrastruktura SIVVP na UMB bola vyuzita
aj pri rieSeni nasledujucich vedecko-vyskumnych projektov z
oblasti informatiky, teoretickej chémie a fyziky:

» Dynamické vyrovndavanie zataze vo vysoko-
vykonnych pocitacovych systémoch.
» Interakcie v bio a nanosystémoch.

» Presny a vypoctovo efektivny kvantovo chemicky
popis nekovalentnych interakcii.

» Silno interagujica hmota v jadrovych zrazkach a
kompaktnych hviezdach.

» Silno interagujuca hmota v extrémnych podmienkach.

1AA B1uyda) eA01D0dAA BUUOYANONOSAN

» Dynamika doménovej steny v tenkych magnetickych
drétoch.
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Dynamické vyrovndvanie zdtaze vo vysokovykonnych
poCitacovych  systémoch rieSi  Ulohu optimalizacie
rozvrhovania uloh, resp. virtudlnych strojov, beziacich na
vysokovykonnych pocitatovych systémoch. Cielom je
minimalizovat dobu obehu ulohy v systéme, zabezpecit
vysoku priepustnost systému a tzv. elasticitu systému, ¢o ma
za nasledok znizenie spotreby elektrickej energie systému.
V suvislosti s vyskumom Dynamické vyrovnavanie zataze
vo vysokovykonnych pocitacovych systémoch bola v roku
2013 nominovana do sutaze ACM - SPY diplomova praca Mqr.
Michala Krna¢a pod vedenim doc. Ing. Jarmily Skrindrovej,
PhD. na tému ,Algoritmy vyvaZovania zataze v gridovom
prostredi”. Tato praca sa umiestnila vo findle medzinarodnej
sutaze o najlepsiu diplomovu pracu z informatiky.

APVV-0059-10:
Interakcie v bio a nanosystémoch

Infrastruktura SIVVP bola vyuzivand na kvantovochemické
vypocty linedrnych a nelinedrnych elektrickych a optickych
vlastnosti  organickych  oligomérov s  asymetrickou
monomeérnou jednotkou, na vypocty vibra¢nych a
elektronovych spektier komplexov s prenosom naboja, na
$tudium indukovanych vlastnosti slabo viazanych komplexov
a na vyvoj programu DIRAC pre vypocty v gridovom prostredi.

VEGA 1/0092/14:
Presny a vypoctovo efektivny kvantovo-chemicky popis
nekovalentnych interakcii

Tento projekt je zamerany na rozvoj efektivnych vypoctovych
ab initio metdd urcenych na presny popis nekovalentnych
interakcii  “velkych” molekuldrnych  systémov. Zvysit
efektivitu vypoctov je mozné v zasade dvoma sposobmi:
navrhnutim novych, menej vypoctovo nadrocnych metod so
zachovanim presnosti a spolahlivosti vysledkov a zlepSenim
konvergencie k CBS s velkostou pouzitej atdbmovej bazy.
V sucasnosti sa nadalej pracuje vylepSeni publikovaného
pristupu systematicky navrhnutej mriezky bazovych funkcii
centrovanych mimo atémy.

ITMS26110230082:
Mobility - podpora vedy, vyskumu a vzdeldvania na UMB

Cielom  projektu  boli  kvantovochemické  vypocty
elektrénovych a vibra¢nych prispevkov ku nelinedrnym
optickym vlastnostiam molekul a molekulovych komplexov,



APVV-0027-11:

Tiez boli simulované spektra v prieCnej hybnosti
hadronov produkovanych v jadrovych zrazkach pri energii
urychlovaca LHC. Simulované vysledky boli porovnavané s
experimentalnymi datami a tak bol ziskany stav rozpinajucej
sa horucej hmoty v momente jej rozpadu. Na simuldciu bol
pouZzity vlastny balik DRAGON, napisany v C++.

1AA
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N

VANTOVES MELHANIKY
A TEURIE RELATIVITY V

kvantovej chémii - pri-

rodovednom a zdaroven

teoretickom  vednom

odbore - je pritomn3
kvantova mechanika i Einstei-
nova tedria relativity. Vdaka
rozSirujucim sa vypoctovym
kapacitdam, zdruzenym i v ram-
ci Slovenskej infrastruktary pre
vysokovykonné pocitanie - SI-
VVP, dokdzeme i na nasej Uni-
verzite Mateja Bela v Banskej
Bystrici (v rémci alokovanych
vypoctovych zdrojov - http://
hpcc.umb.sk, http://www.sivvp.
sk/) Studovat véacsie a vacsie
chemické systémy.

CHEMI

0D , KUCHARCINY”
KU KVANTOVE) MECHANIKE

Ked'sa povie chémia, ¢itatelovi prebehnt myslou stredoskol-
ské laboratoria (dufam, ze ich st¢asni Studenti eSte poznaju),
ini, viac do praxe orientovani, si moézu predstavit chemicku
tovaren. Pravdou je, Ze klasickou naplfiou chémie je hlavne
to ,varenie”, akym sa vyrabaju rézne uzitocné chemikalie,
ako Cistiace prostriedky, farbiva, plasty. Lenze v minulom sto-
ro¢i - v nasom konkrétnejSom pripade najma vdaka objavom
kvantovej fyziky zaciatkom 20. storocia - postupili chemické
vedy znacne dopredu. Uz nestacilo empiricky popisovat javy
typu ,zmieSame nejaké chemikalie a reakénu zmes trocha
zohrejeme”, ale preslo sa najskor v kvalitativnej a neskor u i
v kvantitativnej oblasti az na Uroven atémov a molekul. Vy-
bornym nastrojom na popis fyzikalneho mikrosveta chemic-
kych prvkov a zlicenin sa stala kvantova mechanika.

Sldvna Schrodingerova rovnica (1925), inak vyufovana v
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atému) zhruba koreluje s tzv.
elektrénovou hustotou. Kazdd
vinova funkcia (orbital) atému
vodika ma svoj Specificky tvar
a charakterizuju ju tzv. kvantové
Cisla. Napr. orbitaly typu s su
gulovo symetrické, p maju
zhruba tvar cinky, na sleduju d,
f, o ktorych sa Citatelia moézu
dozvediet z ucebnic kvantovej
mechaniky.

ORBITALOCH

Redlne chemické systémy maju
obvykle viac ako jeden elektrén
(najjednoduchsia stabilnd mo-
lekula vodika, H2, ma dva elek-
trony). Analyticky riesit Schro-
dingerova rovnicu pre viac ako
jeden elektron u nie je mozné.
Na pomoc u musia prist’ aproxi-
mativne (t.j. priblizné) metddy.

Otcovia - zakladatelia - kvantovej chémie preto vymysleli
pre popis mnohoelektréonovych systémov tedriu moleku-
lovych orbitdlov. Molekulovy orbital je vinovou funkciou
pre elektrén v chemickom systéme a obvykle byva obsa-
deny dvoma elektronni s opacnymi spinmi (elektronovy
spin je dalSie kvantové Cislo, zavedene fyzikom W. Paulim
v roku 1924). Tedria molekulovych orbitalov je stavebnym
kamenom modernych kvantovo-chemickych metdd, ked-
Ze pomocou nich m6ézeme dobre vysvetlit chemickd vaz-
bu. Ako sa ziskavaju molekulové orbitaly? V patdesiatych
rokoch 20. storocia sa uviedla do vedeckej komunity tzv.
Hartee-Fok-Roothanova metdéda, ktord je aj (pocitaco-
vo-programovatelnym) algoritmom pre vypocet moleku-
lovych orbitalov. Jej vystupom st molekulové orbitaly, ich
energie a celkovd energia pocitaného chemického sys-
tému. Orbitaly sa obsadzuju elektronmi podla stupajucej
energie. A tu stredoskoldk, ktory mal chémiu, si (mozno)
spomenie na tzv. vystavbovy princip. Je to pravidlo, akym
sa obsadzuju elektrénové hladiny prvkov periodickej susta-
vy. Napriklad hélium ma dva elektrény v 1s orbitale, ¢o je
konfiguracia 1s(2), litium, majuce o jeden elektrén viac, ma
zase konfigurdciu 1s(2) 2s(1) atd. Takto mozno pokracovat’
po celej periodickej tabulke, kde sa postupne obsadzuju
elektronové hladiny typu p,d a f.

[} = B 4) MonFeb 2113

(IIKL),1,BUF2(ILIK*RCH+1),1)

BUF2(ILIK*RCW+1),1)

IF ((.NOT.FIRST).OR.(JKREP.EQ.1)) THEN
NP = NPAIR(JKREP)

CALL XCOPY(N,BUF1(IJKL),1,BUF2(IKIL*RCH+1),NP)

CALL XSCAL(N,-A1,BUF2(JKIL*RCH+1),NP)
ENDIF
IF ((.NOT.FIRST).OR.(JLREP.EQ.1)) THEN
NP = NPAIR(ILREP)

CALL XCOPY (N,BUF1(IJKL),1,BUF2(JILIK*RCH+1),NP)

S ENDIF
= ENDIF
IIKL = IJKL + RCHW * N
IKILO = IKILO + NPAIR(IKREP)
ILIKO = ILJKO + NPAIR(ILREP)
JKIL® = JKIL® +
JLIKG = JLIKO +
ENDDO
CONTINUE
ENDDO
ENDDO
CONTINUE
ENDDO

RETURN

ENDIF

ISIZE = NORB(1)
IF (NFSYM.EQ.2) ISIZE = ISIZE + NORB(2)
| MEMGET( ,KIBEIG, ISIZE,WORK,KFREE , LFREE)
FDTR2C(VMAT , WORK(KIBEIG) ,WORK(KFREE) , LFREE)
MCHK( ' MAKE_H2C.FDTRZC ',WORK,1)

IF (TRMO4C2C) THE
Form 4c MO c
onsider NFM

MEMGET( 2BBASXQ
MEMGET( »KBUF, N2BBASXQ,
MEMGET( LKEIG ,NTBAS(0),
IF (NFMAT.GT.1)
CALL QuUIT(
CALL CMOTR2C(VMAT ,WORK(KBUF ) ,WORK(KCMO) ,WORK(KEIG),
WORK(KIBELG) , WORK(KFREE) , LFREE)
MCHK( ' MAKE_H2C.CMOTR2C ',WORK,1)

»KFREE, LFREE)
WORK , KFREE, LFREE)

RK, KWORK ,KEIG, KFREE , LFREE )

RK, KHORK , KBUF , KFREE , LFREE )
CALL MEMREL( »WORK, KHORK ,KCMO, KFREE , LFREE)

133,19 ENDIF

umenty/Work/QCH/software fdirac_git/runk/build_gnu_i8_debug

configuration
configuring do

nal_tinestamp_pcmsolver
nary_info

interface_h

[9 cfread.x

[ 97%] Built target diag.x




TREBA PRIMIESAT
TEORIU RELATIVITY

Ako vyvojv kvantovejchémiipokracoval, ukazalo sa, Ze dobry
vlinovy popis elektrénov nie je iba vecou Schrédingerovej
rovnice. Francuzsky fyzik Paul Dirac v tridsiatych rokoch
20. storocia odvodil rovnicu, ktord lepSie popisuje atém
vodikového typu ako predchodkyia - Schrodingerova
rovnica. Dirac sklbil kvantovd mechaniku s teériou relativity,
ktord - aby boli splnené jej univerzalne postuldty platné
3j v mikrosvete - treba aplikovat v kvantovej mechanike.
Diracovarovnicaje analyticky riesitelna pre jednoelektronové
systémy vodikového typu. Jej Crtou je, Ze vinové funkcie
su stlpcové vektory so Styrmi komponentami (volaju sa
Stvor-komponentné spinory), a dalej spinové kvantové
Cislo je uz priamo zahrnuté v jej rieSeniach. V ¢om spocivaju
relativistické efekty, ktoré sa najvyraznejSie prejavuju v
tazkych atomoch (ako napriklad zlato, ortut, olovo, uran...)?
Napriklad pri velkych rychlostiach elektrénov pri atémovych
jadrach ich hmotnost narastd podla znameho Einsteinovho
vztahu pre relativistickd hmotnosti ¢astice. Cim rychlejsie
sa Castica pohybuje, tym vyssia jej jej hmotnost. Zaroven
dochadza - vdaka relativistickym efektom - aj tvarovo-
energetickej modifikacii molekulovych orbitalov. Napriklad
orbitaly typu s sa zvyknu kontrahovat’, ,scvrkavat”, ,p-ka”
sa vplyvom spinovo-orbitalnych efektov zasa Stiepia na
tvarovo odlisné p12 a p32. Aplikacia Diracovej rovnice pre
mnohoelektronové systémy na baze molekulovych orbitalov
sa zvykne nazyva Dirac-Fock-Roothanova metdda. Z nej
ziskané molekulové orbitaly lepSie vystihuju elektrénovi
Struktaru tazkych prvkov, a zaroven rovnako dobre popisuju
aj lahké prvky, pri ktorych vystacia metddy nerelativistické.

Pre praktické kvantovo-chemické vypocty plati jednoduché
pravidlo: ak mame chemicky systém zloZzeny z lahkych
prvkov, vystacime si s nerelativistickym pristupom; akondhle
sa objavia tazké prvky, treba pouzit zodpovedajlice metddy,
zahrnujuce relativistické efekty.

KVANTOVKA
V PRAXI CHEMIKOV

Jednym z najdélezitejSich vystupov z kvantovo-chemického
vypoctu je celkovd energia systému. Z rozdielov energii sa
daju ziskat chemicky zaujimavé udaje. Napriklad rovnovaznu

medzijadrovu vzdialenost mole-
kuly AB. Napocita sa séria ener-
gii v roznych vzdialenostiach
A-B (tzv. potencidlova krivka)
a td medzijadrova vzdialenost,
v ktorej mda krivka minimum,
rovnovadzna vzdialenost. Chce-
me disocia¢nl energiu? S¢itame
energie atdbmov A a B, odpocita-
me ich od energie molekuly AB
v rovnovaznej geometrii. Ale-
bo vypocet ionizatnej energie
atomu: vypocitaju sa energie
neutralneho atému, ako aj ioni-
zovaného atému (kationu), a z
ich rozdielu sa ur¢i (teoretickd)
ioniza¢nd energia daného prv-
ku. Vypocitané data mozeme
porovndvat s experimentdlne
nameranymi hodnotami a na
zaklade toho kalibrovat kvalitu
tej-onej teoretickej metddy.

Iny zaujimavy vedecky prob-
lém, kde by kvantovd chémia
mohla prispiet svojou troSkou
do mlyna, su tzv. opticky aktiv-
ne zltceniny. To znamen3, Ze t3
istd chemicka zlucenina sa moéze
vyskytovat (podla poctu tzv. op-
ticky aktivnych centier) v mini-
malne dvoch odliSnych priesto-
rovych konfigurdciach.

Kvantovo-chemické  vypocty
ukazali, Ze medzi dvoma ste-
reo-izomermi existuju nepatr-
né energetické rozdiely, ktoré
su - zatial - spektroskopickymi
meraniami nezachytitelné. No
ako ukazuju vypocty so zahr-
nutim relativistickych efektov,
pre opticky aktivne zlG¢eniny s
tazkymi prvkami v molekule sa
energetické rozdiely medzi ste-
reo-izomermi znacne zvysuju.
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Doc. RNDr. Miroslav
llias, PhD. pbésobi
na Katedre chémie
Fakulty prirodnych
vied Univerzity
Mateja Bela ako
vysokoskolsky
pedagog.

Trpezlivym hladanim (spojenym s prislusnymi vypoctami)
opticky aktivhych molekul, ktoré obsahuju tazké atémy, sa
raz ndjde stabilna chemickad zlucenina, u ktorej by bolo moz-
né experimentalne rozlisit obidva opticky aktivne stereo-izo-
meéry.

Pre vyber kvantovo-chemickej metody zhruba plati, ze ¢im je
metdda dokonalejSia, teda aj presnejsia, tym je aj vypoctovo
narocnejSia. Tie z , presnejsich” zahriuju aj tzv. elektronovu
koreldciu, o ktorej spominand Fok-Roothanova metdda
neuvazuje. Dan, ktoru platime za metodicku rigoréznost, je
vyssia vypoctova narocnost. Ale s tym s tymto problémom
lepSie a lepSie zapasia zvysSujuce sa vypoctové kapacity.

Ako vyzera modernd kvantova chémia? Pre zaciatok
zaujemcom, nadsenym Studentom, ukdZzeme, ako pracuju
Casto pouzivané kvantovo-chemické programy. Obrazky
farebnych a tvarovo pestrych molekulovych orbitdlov
chemickych systémov potesia nejedno vedychtivé oko. Srdce
programovania-chtivych mladych ludi zrejme potesi farebne
zvyrazneny a ucesany zdrojovy koéd (pisaného prevaine
v jazyku FORTRAN), a fungujuceho hlavne v prostredi
operacného systému Linux. (Aby sme nekrivdili, aj Windows
ainé operacné systémy dokazu hostovat niektoré programy.)

A v ¢om je vyhoda tohoto teoretického odboru? Mnohokrat
je namahavé (a zdraviu i Zivotnému prostrediu skodlivé), a
vecne i nemozné ziskavat experimentalne Gdaje z fyzikalno-
chemickych experimentov. Preto vyvazienou, navyse i
ekologicky cCistou a zdravotne nezdvadnou alternativou k
ziskavaniu poznatkov je (pocitatovo-)teoreticky pristup.
Niekedy je lepSie namiesto narocnych experimentov davat
,Zabrat” pocitatovému hardvéru a simulovat elektronovu
Strukturu. Pri spravnom zvoleni vypoctovej metédy mozno
ziskat celkom ddveryhodny teoreticky Udaj porovnatelny s
experimentdlne uréenou veli¢inou. Samozrejme, Ze kazda
kvantovo-chemickd metéda mad svoje plusy a minusy. Ale
to u patri ku krase tejto (i kazdej podobnej) teoretickej
vednej discipliny - hladat, skimat a dalej posuvat hranice
vypoctovych moznosti. Verte, mili Citatelia, Ze tie postupuju
dopredu - ruka v ruke s rozvojom pocitacov — velkymi krokmi.
Priestor na badanie je takmer nekonecny - rdéznorodych
molekul ako ,kandidatov” pre kvantovo-chemické skimanie
je takmer nevycerpatelné. Podobne je to i s pribudajdacimi
napadmi na vylepSovanie jednak teoretickej podstaty, jednak
aj samotného naprogramovania kvantovo-chemickych
metad.
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UEF SAV
SIVVP

Klosie
\/ \<05ma_h

Vikfor Kocan

UEF SAV /Ustav experimentalnej fyziky Slovenske;
akadéemie vied/ SIVVP klaster pozostava z 2
rackov, ktoré su chladené bo¢nymi chladiacimi
jednotkami umiestnenymi medzi rackmi. Princip
chladenia spociva v nasavani teplého vzduchu zo
zadnej Casti, ktory bol vyprodukovany servermi.
Nasledne sa vo vymenniku ochladzuje a z prednej
casti ventildtormi vyfukuje. Servermi je tento
studeny vzduch nasdavany z predu, prechadza
cez vSetky komponenty a odobera z nich teplo.
Teply vzduch vychadza zo zadnej Casti serverov
a je opatovne nasavany bocnymi chladiacimi
jednotkami.



Technické parametre klimatiza¢ného systému:

VonkajSie klimatizacné jednotky: | 2ks

PocCet ventilatorov / na jednotku: | 2

Spotreba / na ventilator: | 0,64 kW

Vnatorné /bo€né/ jednotky: | 2ks

Pocet ventilatorov / na jednotku: | 5

Chladiaci vykon / na jednotku: | 22 kW

Spotreba / na jednotku: | 7,6 KW

Prietok vzduchu / na jednotku: | 4300 m3/hodinu

Samotny klaster sa skladd zo zdalozného zdroja (UPS), do
ktorého st pripojené management nddy (1 a 2) a storage
nédy (1 a 2). Vypoctové ndédy spolu s management a
storage ndédmi su medzi sebou prepojené 40Gbit infiniband
switchmi, ktoré slizia na vysokorychlostny prenos dat.
Zaroven su vsetky tieto komponenty pripojené dalSim
rozhranim do manazovacej 1 Gbit siete.

Technickd Specifikacia klastra:

UPS APC 5000: | 1x

IB switch Qlogic 36 port 40Gb: | 2x

Blade switch 48 port 1Gb: | 2x
Vypoctovy nod IBM dx360M3: | 30x

Vypoctovy nod s GPU IBM dx360M3 16x
/nvidia Tesla M7020:

Vypoctovy nod s GPU IBM dx360M4 10x
/nvidia Tesla K20:

Management nod IBM x3650 | 2x
Storage nod IBM x3650: | 2x
Externd rozsirovacia jednotka EXP 3512: | 3x

Licencny server IBM x3550 | 1x

Ing. Viktor Ko¢an
poésobi ako veduci
oddelenia CITKE
(Centrum SAV

pre informacné

a komunikacéné
technoldgie v
Kosiciach).
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Vypoctova Specifikacia klastra:

Pocet vypoctovych jadier bez GPU: | 360
Pocet vypoctovych jadier s GPU: | 352
Pamat na vypoctové jadro: | 4 GB
ECC pamdt grafického vypoctového
.. ..|6GB
akceleratora:
Kapacita externého uloziska: | 96 TB

Klaster obsahuje 48 TB diskového zdielaného priestoru
a to pomocou NFS (Network File System) a EOS (http://
eos.cern.ch/)technolégii vyvijanej v CERN. Klaster pouziva
authentifikacny systém FreelPA (https://www.freeipa.org)
s technolégiamy Kerberos a LDAP. Na distribuciu uloh je
pouzity davkovaci systém SLURM (http://slurm.schedmd.
com/).

Na klastri je nainstalovany operacny systém Scientific
Linux 6 a Standardné baliky:

» OpenMP
» OpenMPI
» OpenCL
» CUDA

Vykonnost klastra sa zlepSila nakupom komerénych
kompilatorov od firiem Intel a PGI: https://software.intel.
com/en-us/intel-compilers a http://www.pgroup.com/

Hodnota klastra bola navysena aj instalaciou komerénych
softvérovych produktov, ktoré sa nakupili z inych
strukturdlnych fondov (ITMS 26210120012), pricom sa
licencovanie tychto produktov zabezpecilo celoploSne pre
Ustav experimentalnej fyziky SAV v Kosiciach.

Ide o softvérové produkty:
» GAUSSIAN  http://www.gaussian.com/

» TeraChem  http://www.petachem.com/products.html

» ACEMD https://www.acellera.com/products/
molecular-dynamics-software-GPU-
acemd/

Prvé dva programy umoznuju kvantovo-chemické vypocty
molekuldrnej a elektrénovej Struktiry komplexnych



systémov. Program ACEMD umoznuje vypocty molekularnej
dynamiky. Zaujimavostou a unikdtnostou TeraChem a
ACEMD je najma to, Ze ide o jedine¢né GPGPU programy,
ktoré boli pisané priamo pre NVIDIA cuda karty, ¢o umoziuje
extrémné zvySenie casovej efektivnosti vypoctov v
porovnani s vyuzitim len Standarnych procesorov.

Okrem tychto komerénych programov na klastri su
dostupné aj dalSie programy z oblasti molekularneho
modelovania, napriklad program NAMD (http://www.
ks.uiuc.edu/Research/namd/) ¢i programy ESPRESSO
(http://espressomd.org, http://www.espresso-pp.de),
ktoré umoznuju simuldacie velkych, biologicky vyznamnych
molekuldrnych systémov, akymi su nukleové kyseliny,
proteiny aich komplexy.V su¢asnosti prebiehaju ajinstalacie
a testovanie najnovsich “state-of-the-art” coarse-
grained simula¢nych systémov, ktoré umoznia simulacie
biomakromolekul, nanocastich a ich intermolekularnych
komplexov.
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feorelicke]
fyziky

eodmyslitelnou su-
¢astou moderného
teoretického vysku-
mu v oblasti fyzi-
ky je vyuzitie symbolickych
a numerickych algoritmov
prostrednictvom  vykonnej
vypoctovej techniky. Mnohé
jemné efekty, ktoré je moz-
né v sucasnosti merat, ako
aj Coraz preciznejSia experi-
mentalna technika, umozfu-
juca merat reprezentativne
veli¢iny a riadiace paramet-
re z réznych oblasti fyziky
s vysokou presnostou, vy-
Zaduju vypocty realizované
vo vyssich radoch vybranej
poruchovej schémy. Tieto
vypocty je mozné uskutocnit
len s vyuzitim robustnej vy-
poctovej techniky typu grid
a clouds vyuzivajucich algo-
ritmy paralelného progra-
movania. K Uloham, kde su
vypoCty Uplne zdavislé na
vyuziti paralelného progra-
movania, patri vyskum per-
kola¢nych procesov, chemic-
kych reakcii, spravanie sa
hélia v okoli bodu fazového
prechodu do supratekutého
stavu ako aj skiumanie vply-
vu hydrodynamickych fluk-
tudcii na uvedené javy.

Pre vypocet kritickych in-
dexov urcujucich skalovacie
spravanie sa mnohych repre-
zentativnych veli¢in (husto-
ty interagujucich agentoy,
viskozity a pod.) je potreb-
ny vypocet viacsluckovych
Feynmanovych integralov,
ktoré su grafickym vyjadre-
nim viacnasobnych integ-



ralov. Na ich vypocet sme poutzili klastre projektu SIVVP.
Na danej etape mame rozpracované algoritmy pre vypo-
Cet trojsluckovych Feynmanovych grafov. Konkrétne, zatial
bolo spocitanych 150 takychto grafov so zadanou presnos-
tou. Pouzitie klastra na UEF SAV umoznilo rédovo skratit
vypoctovy ¢as, oproti ¢asu, ktory bol potrebny pri pouziti
beznych pocitacov.

Feynman Diagram 3 Loop

Vypocty prebiehaju aj v sucasnosti. V najblizSej, ale aj
vzdialenejSej buducnosti chceme aj nadalej vyuzivat
moznosti klastra, kedze pocet Uloh z oblasti teoretickej
fyziky, na rieSenie ktorych je nevyhnutné vyuzZitie
modernych vykonnych pocitacovych architektur, neustale
rastie.

Na vypocet Feynmanovych diagramov bol pouzity vlastne
implementovany program Numcal (https://gitlab.saske.
sk/saske-theor/numcal/). Numcal obsahuje generator
integrandov ziskanych pouzitim Nickelovych indexov.

Denné sledovanie
100.0%

75.0%

50.0%

25.0%

Pouzitim balika GiNaC (http://www.ginac.de/) Numcal
prekonvertuje integrand do jazyka C++ a3 ten je nasledne
pomocou balika Cuba (http://www.feynarts.de/cuba/)
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fyziky SAV v
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poufZiti na vypocet integralu (jeden prispevok do Greenovej
funkcie). Dlzka ulohy, vypocet jedného integralu, trva
priblizne 20 minut. Pre vypocet dostatocne presnej hodnoty
Feynmanovho grafu je potrebné tento 20 minutovy vypocet
opakovat pre rbézne inicializacné hodnoty generatora
ndhodnych ¢isel (seed-ov). Na SIVVP klastroch bolo
vypocitanych viac ako 500 ooo takych to uloh. Na jednom
pocitaci by tento vypocet trval viac nez 19 rokov, avsak nam
redlne trval okolo 11 dni. Vyuzite SIVVP klastra je zobrazené
na obrazku 2. S nardstajucim poctom uloh je potrebné tieto
vysledky rychlo a efektivne spracovat. Numcal obsahuje
analyzacny program NcAnalysis, ktory vyuZiva prostredie
ROOT. ROOT je velmi znamy v HEP (High Energy Physics)
komunite a je hlavnym analyza¢nym nastrojom v CERN-
ovskych experimentoch. Obrazok 3 zobrazuje informacie

PROOF Query Progress: mvala@vala,saske.sk x
Executing on PROOF cluster "vala.saske.sk" with 1 parallel workers: .
OBRAZOK 3:
30 files, number of events 30, starting event 0 .
Zobrazenie
100%
Initialization time: 0.0 secs VypOCtU
Processing time: z sec 30 —t|ch Cast|
Processed: 30 events (5.19 MB) . s
Processing rate 11.5 evtsfsec (2.0 MBfsec) Jedneho z 150
Feynmanovych
[T Close dialog when processing is complete [ Smooth speedometer update .
diagramov
Show Logs | Perfarmance plot | Memory Plot | Disahle speedometer |
Bun in background | Stop | Cancel | Close |

o procese analyzy. Na danom obrazku je vidiet vypocet
30-tich casti jedného z 150 Feynmanovych diagramoy,
kde kazda cast obsahuje priblizne 10 tisic hodnét (1 tloha
na klastri jedna hodnota). Z obrazka je vidiet, Ze analyza
daného poctu ¢isel je radovo v sekundach.
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Cielom projektu SIVVP je vybudovanie zakladne vo forme
vysokovykonnych vypoctovych systémoch (hardvér a
softvér) pre podporu vedy a vyskumu na Slovensku.
Technickd univerzita v Kosiciach ( ) je do projektu
SIVVP zapojend ako jeden z partnerov projektu. RieSitelské
pracovisko projektu je VS SAV Bratislava (zodp. riesitel Ing.
Tomas Lacko). Finanéné krytie projektu je zo Strukturalnych
fondov Eurdpskej uUnie s moznostou nakupu hardvéru a
softvéru:

Ciele projektu

Nazov projektu:  Slovenskd infrastruktura pre

vysokovykonné pocitanie ( )
Prioritna os: 1. Infrastruktura vyskumu a vyvoja
Opatrenie: 1.1 Obnova a budovanie technickej

infrastruktury vyskumu a vyvoja
ITMS kod: 26210120002
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n VVT Vysokovykonna vypoctova technika

Hardvérové prostriedky zakupené
na TUKE

Kvypoctom su k dispozicii nasledovné druhy vypoctovych
uzlov:

A. Vypoctovy uzol IBM Blade System x HS22 (v dalSom
H22) o konfiguracii:

dva Sestjadrové procesory Intel Xeon L5640 (2.27GHz),
operacna pamat 48GB, lokalny diskovy priestor 500GB.

B. Vypoctovy uzol uzol IBM Blade System x HS23 (v
dalsom H23) o konfigurdcii:

dva osemjadrové procesory Intel Xeon E5-2650 (2.60GHz),
64GB RAM, lokalny diskovy priestor 500GB, operacny systém:
Scientific Linux 6.

C. 3 ks vypoctové uzly s GPU akceleratormi (popis v
dalsom).

Vypoctoveé uzly su k dispozicii vo forme dvoch vetiev:

1. Vetva HPC klastra

Je ur€end na vypocty v ddvkovom rezime. Vypoctoveé uzly su
prepojené vysokorychlostnou sietou Infiniband s kapacitou
40Gb/s. Vypoctové uzly klastra su spravované davkovym
systémom Torque s pldnova¢om Moab. Klaster pozostava z:

» 21 ks vypoctovych uzlov H22, opera¢ny systém
Scientific Linux 6

» 2 ks vypoctovych uzlov IBM iDataPlex dx360 M3 o

konfiguracii:

- dva Sestjadrové procesory Intel Xeon L5640
(2.27GHz), operat¢nd pamat 24GB, lokalny diskovy
priestor 2x500GB, kde kazdy vypoctovych uzlov je
doplneny jednym GPU akcelerdtorom Nvidia Tesla
M2070 - 6GB RAM, 448 CUDA jadier, operacny systém
Scientific Linux 6



1 ks vypoctovy uzol IBM iDataPlex dx360 M4 o
konfiguracii:

- dva osemjadrové procesory Intel Xeon E5-2650
(2.60GHz), operatnd pamat 64GB, lokalny diskovy
priestor 2x500GB, kde kazdy procesor je rozsireny o
GPU akcelerator Nvidia Tesla K2om - 5GB RAM, 2496
CUDA jadier, operacny systém Scientific Linux 6

Vypoctové uzly su prepojené sietou typu Ethernet s
kapacitou 10Gb/s.Vetva je urcena pre vypocty realizované v
roznych prostrediach opera¢nych systémov vcitane moznosti
interaktivheho vzdialeného pristupu. Vetva pozostava z:

3 ks vypoctovych uzlov H22

19 ks vypoctovych uzlov H23

K vypoctom je k dispozicii ulozny priestor:

Kapacita externého uloZiska dat:

Technické prostriedky su ulozené v dvoch stojanoch, ¢o je
dokumentované fotografiami.
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Softvérové prostriedky zakupené
na TUKE

V rdmci projektu SIVVP je venovand znatnd pozornost
aplika¢nému softvérovému zabezpeceniu (SW).

Celkove je mozné SW rozdelit do nasledovnych skupin:

» komercny SW zakupeny zo zdrojov projektu SIVVP
» komercny vlastny SW

» volny SW

» vlastny SW

Komercny softvér zakupovany v ramci projektu SIVVP
je rozdeleny do nasledovnych skupin:
» Systémovy SW:

» Kompilatory jazyka Fortran /C++

» MOAB

» VMware vCloud Standard Suite

» Technicky SW:

» Welding solution (SYSWELD-zvaranie,
tepelné spracovanie)

» PAM-STAMP 2GSTU - tvarnenie

» ProCAST - zlievanie
» ABAQUS

» Matlab

» Comsol

» ANSYS

» Matematica

» EPLAN

» Prirodovedny SW:
» TURBOMOLE
» Gaussian 09 + LINDA
» Molcas
» Molca



» Columbus

» Orca
» MOLPRO
» LABVIEW
» ADF

V' porovnani so zahrani¢nymi analogickymi strediskami
ponuka aplikacného SW nie je rozsiahla. Obmedzenim boli
finan¢né limity, pri prieskume vyuzitia boli poZiadavky 2,5 x
vacsie ako boli finanéné moznosti. Je predpoklad z hladiska
buddcnosti jeho dalSie rozSirovanie.

Na TUKE je zakupeny a uz inStalovany nasledovny SW:

»

»

ANSYS - sada softvérovych nastrojov na ndvrh, analyzu
a optimalizaciu z réznych inzinierskych oblasti:

» Strukturdlne a termodynamické analyzy
(Ansys Mechanical)

» prudenie (Fluent, CFX)
» elektromagnetizmus (Maxwell, HFSS)

Vyvojové nastroje:
» Intel Parallel Studio XE Composer Edition 2015

» PGl Accelerator Fortran/C/C++ s podporou pre
pouzitie GPU akceleratorov

» OpenMPI - A High Performance Message
Passing Library

» PETSc - Portable, Extensible Toolkit for
Scientific Computation

» dalSie nastroje dostupné v ramci opera¢ného
systému Scientific Linux 6

Vo faze ndkupu je SW, z ktorého na TUKE bude inStalovany
nasledovny SW:

»

»

»

»

»

»

ANSYS - rozsirenie licencii a modulov
PAM STAMP

ABAQUS

EPLAN

MATLAB - Ciastocne

VMware vCloud Standard Suite
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Je potrebné poznamenat, Ze nakup niektorych SW bol
nemozny, nakolko licen¢né podmienky daného vyrobcu SW
su v protiklade s podmienkami danymi opisom projektu. Napr.
obmedzenia v skladbe pouzZivatelskych organizacii, trvalost
licencii @ pod. Z uvedeného dévodu napr. systém MENTOR
GRAPHICS bol vylt¢eny z nakupu v rdmci projektu SIVVP (bol
zakupeny z financii FEI, pre ktoru je k dispozicif).

Prinosy v oblasti vedecko-
technickych vypoctov na TUKE

Pri ndkupe aplikacného SW bola dodrzana zasada, Ze pred
vlastnou kupou bol SW odskusany na danej HW platforme.
Uz pri tychto skaskach a pri poc¢iato¢nom vyuzivani systému
ANSYS sa potvrdila opravnenost projektu SIVVP. Boli rieSené
rozne typy uloh. Podstatné skratenie vypoctov sa prejavilo
najma pri rieSeni technickych systémov s rozloZzenymi
parametrami.

UZ zakdpeny programovy systém ANSYS bol pouZivany napr.
v ramci nasledovnych projektov:

VEGA 1/0121/15;
Elektricky pohon s vysokofrekvenénym dvojfazovym asyn-
chronnym motorom

VEGA 1/0464/15:
Vyskum novych principov a metéd pre navrh elektrotechnic-
kych systémov

Bilateralny projekt:
Multifyzikdlne vypocty v elektrickych pohonoch SK-
(CZ2013-0065

KEGA 011TUKE-4/2013:

E-MLAB subor originalnych laboratérnych pracovisk pre pod-
poru a rozsirenie moznosti vyskumno-vyucbovych laborato-
rii v.odbore Mechatronika

APVV-0138-10:

Vyskum a vyvoj pohonov malého vykonu s dvojfazovymi
motormi

Ndaro¢nost niektorych vypoctov potvrdzuje aj to, ze jeden
beh vypoctu trval aj niekolko dni.



Vyhodnost paralelnych vypoctov potvrdila tiez uloha z
oblasti vypoctu pevnosti lan. Jednalo sa o vypocet lana
s trojuholnikovym prierezom zobrazenoho na obrazku 1.

OBRAZOK 1:
Schematickd
Struktura lana s
trojuholnikovym

prierezom
Fragment vysledkov dokumentuje obrazok 2, kde je priebeh
deformacie vypoctovej vzorky ocelového lana v zavislosti
na zatazeni. Vypocet na klasickej technike trval 7 dni, v
0.3
0.25 g OBRAZOK 2:

02 %// . Priebeh
: //://I' —o—Deformac!ax deformacie
—u— Deformacia y ; 2 2
0.15 , vypoctovej
’4222§22:”’ Deformacia z K
0.1 —»—Celkova deformacia VZOF’ y )
= ocelového lana

0.05 v zavislosti na
. zatazeni

500 1000 1500 2000 2500 3000

paralelnom prostredi klastra doba vypoctu sa skratila na
necelé 3 hod. Autormi vypoctu su: Gabriel Fedorko, Eva
Stanov3, Vieroslav Molnar, Nikoleta Husakova.

Vysokovykonné pocitanie na
vysokych skolach a SAV z pohladu
budtcnosti

Projekt SIVVP kon¢i v roku 2015. Vznikd otdzka, ¢o dalej
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v oblasti zabezpecenia vedecko-technickych vypoctov? Tato
otazka je castou z celkového problému ako dalej s IKT na
vysokych Skoldch a SAV do roku 2020 a €o je eSte podstat-
nejSie po roku 2020. Vzhladom na uvedené ¢asové rozsahy
problematika zasahuje do tzv. strategického planovania.

Konkretizujme niektoré problémy z oblasti vedecko-tech-
nickych vypoctov vo vazbe na udrzatelnost a dalsi rozvoj
vysledkov projektu SIVVP s cielom zabezpeclenia vedecko-
technickych vypoctov ako sluzby pre vyskum.

1. Finan¢né naklady na inovacie hardvéru a jeho dalSieho
rozvoja

Pri nadobldacej cene hardvéru z projektu SIVVP cca 21.5
mil EUR a pri moralnom zastarani niekedy v rokoch 2017 az
2018 bude potreba cca 15 mil EUR na inovaciu. Pri zohladneni
dalSieho rozvoja pocitajme aspon s celkovou sumou 20 mil
EUR. V tomto obdobi eSte je mozné pocitat s finan¢nymi
zdrojmi z EU. Po 2020 roku inovaciu a dalsi rozvoj sa bude
musiet zabezpecovat z vlastnych zdrojov.

2. Finan¢né naklady na inovacie softvéru a nakup dalsich
softvérovych balikov

Pokial' ro¢né udrziavacie poplatky budeme predpokladat
15% z celkovej nakupnej ceny softvéru v hodnote 2,2 mil
EUR bude tych 15% predstavovat sumu cca 330 000.- EUR.
Do ndkupu dalsich programovych balikov by bolo vhodné v
dalsich rokoch investovat aspon 1.5 mil EUR. Pri prieskume
potreby aplikacného softvéru poziadavky boli cca 2,5 ndsobne
vysSie ako boli finan¢né moznosti. Stoji za porovnanie pocet
programovych balikov zakupenych v ramci projektu SIVVP
- €Ca 20 sO sucasnym poctom poskytovanych aplikacnych
programovych balikov MetaCentrom v Ceskej republike - cca
200.

3. Finan¢né naklady na prevadzku

Finan¢né naklady na prevadzku v ramci projektu SIVVP sa
zaviazali jednotlivi partneri hradit z vlastnych zdrojov, pricom
vysledky projektu (hardvér a softvér) maju pravo vyuzivat
vsetky vysoké Skoly a nekomercné vyskumné institucie. Aby
poskytovatelia vedecko-technickych vypoctov ako sluziby
pre vyskum udrzali na patri¢nej urovni, bolo by vhodné, aby
tieto aktivity boli aspon Ciastocne hradené aj z rozpoctovych
prostriedkov, napr. aspon naklady na energiu a organiza¢né



zabezpecenie poskytovania sluzby v oblasti IKT.

Pre podporu uZ existujucej a v dnednych dnoch rozsirovanej
infrastruktury pre vysokovykonné pocitanie je po odbornom
odhade potrebnych na pokrytie ndkladov na spotrebu
elektrickej energie priblizne 127 tisic EUR pre univerzity a 767
tisic EUR pre SAV.

4. Zabezpecenie finan¢nych zdrojov

Vzhladom na finan¢nu naro¢nost nie je redlne, aby finan¢né
zabezpecenie bololenzjedného zdroja. V dalSom st nacrtnuté
niektoré moznosti:

a) Strukturalne fondy. Tieto st redlne do roku 2020. Bolo
by vhodné, aby sa pre nasledovné roky znovu pripravil
projekt narodného charakteru, ktory by nadvazoval na
projekt SIVVP.

b) Rozpoctové zdroje. Ako uz bolo uvedené, bolo by vhodné,
aby niektoré aktivity boli aspon Ciastocne hradené 3j
z rozpoctovych prostriedkov, napr. aspon ndklady na
energiu 3 organizacné zabezpecenie poskytovania
sluzby v oblasti IKT.

c) Navratnost investicii vloZzenych do vyskumu. Tento
ukazovatel u nas nie je moc zverejiovany, ale vzhladom
na sucasny finan¢ny stav v oblasti financného
zabezpecenia vyskumu by mu bolo vhodné venovat
viacej pozornosti. Asi by bolo vhodné uprednostiovat
projekty s preukdazatelnou ndavratnostou investicii s
pripadnymi dalsimi organizacnymi zmenami (priprava
projektov, priebeznd kontrola rieSenia, integracia do
rozsiahlejsich  projektov,...) zabezpecujucimi kladny
vyskumny vysledok. Délezitou sucastou je problematika
duSevného vlastnictva, kde mnohokrdt sa mylia
majetkové a autorské vztahy.

d) Spresnenie podmienok pouzivania produktov napr.
projektu SIVVP pre komeréné ucely, kde by mala
byt konkretizovand moznost Uhrady niektorych
prevadzkovych nakladov z komercnej aktivity.

5. VyuZzitie vnutornych zdrojov

Mnohé programové baliky resp. moduly by bolo mozné
vytvarat v ramci napr. vysokoskolského prostredia, kde sa
nachadza znac¢ny kvalifikovany ludsky potencidl. DalSie
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zdroje st napr. na vysokych skolach, kde existuju informatickeé
odbory vo forme Studentskej programatorskej kapacity.

V mnohych pripadoch su tito Studenti vyhladavani firmami
vo forme lacnej pracovnej sily. Do tejto ¢asti je mozné zaradit
aj podporu zo strany ministerstva vo forme tzv. rozvojovych
projektov. Mnohé moduly v aplika¢nom SW zakupovanom v
ramci projektu SIVVP su konecnymi produktmi vyskumu na
univerzitach, ¢im vznika aplikacia vyskumnych produktov do
praxe a zaroven to predstavuje urcitd navratnost financnych
prostriedkov vlozenych do vyskumu. Délezitym prvkom je
tieZz zainteresovanie pracovnikov na vyuzivani modernych
vypoctovych systémoch v hodnotiacich osobnych kritériach.

Projekt SIVVP kon¢i v roku 2015.
Vznika otazka, ¢o dalej v oblasti
zabezpecenia vedecko-technickych
vypoctov? Tato otazka je ¢astou z

celkového problému ako dalej s IKT na
vysokych Skolach a SAV do roku 2020 a o
je eSte podstatnejSie po roku 2020.

Zabezpecenie vedecko-technickych vypoctov ako sluzbu
vo vyskume po organizacnej stranke presahuje Uroven
jednotlivych skél. Uvedené si vyZzaduje rieSenie na narodne;j
drovni ako je tomu napr. v Cechach (

).

DOC. ING. MILAN SUJANSKY, CSC.
POSOBI NA TECHNICKEJ UNIVERZITE
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oktébra uplynul prave jeden rok od prijatia
Vypoctového strediska SAV do organizacie
paneurépskeho vyznamu s nazvom PRACE. VS
B SAV v nej zastupuje Slovenskud republiku. Za
skratenym nazvom PRACE sa skryva Partnerstvo pre pokroci-
|é pocitanie v Europe (P A C
E ), ktorého cielom je umoznit vysokovykonné vedecké
vypocty (High performance computing, HPC) na infrastruktu-
re najvyssej urovne (TIER-0) pre Siroky okruh vedcov zo vset-
kych ¢lenskych krajin organizacie. Medzi zakladatelov PRA-
CE sa radia Styri ¢lenské Staty s najvacsim HPC potencidlom
- Franctzsko, Nemecko, Taliansko a Spanielsko, ktoré zacali
presadzovat myslienku uzsej spoluprace v oblasti HPC uz pred
viac ako desiatimi rokmi. Koncom prvej dekady tohto storo-
¢ia ziskava tato myslienka i podporu Eurdpskej komisie (EC).
Povodne sa uvazovalo o PRACE v rdmci Konzorcia eurépske;
vyskumnej infrastruktiry (European Research Infrastructure
Consortium, ERIC), ako najvhodnejsej formy pre legalnu en-
titu zodpovednu za riadenie infrastruktary vysokovykonné-
ho pocitania v EU. Vzhladom na planovany ¢asovy rdmec
a neexistenciu funkénych organov ERIC, bola entita PRACE
zalozena alternativne rozhodnutim Spravnej rady PRACE zo

 SLOVENSKA
PEPUBLIKA

UZ ok v

Jozef Noga

14. jula 2009 v Lisabone. Ne-
skor, uznesenim zo dna 1s.
februdara 2010 sa rozhodlo
o zaregistrovani PRACE ako
medzinarodnej neziskove;j
organizacie (PRACE AISBL,
association internationale
sans but lucrative) so sidlom
v Bruseli. 23. aprila 2010 bola
tato organizacia oficidlne za-
loZzena a odvtedy sa datuje jej
¢innost. V prvej faze bolo do
PRACE zapojenych 21 krajin,
dnes tvori PRACE 25 ¢lenskych
Statov  (Belgicko, Bulhar-
sko, Cyprus, Ceskd republika,
Dansko, Finsko, Francuzsko,
Grécko, Holansko, irsko, Izra-
el, Madarsko, Nemecko, Nor-
sko, Polsko, Portugalsko, Ra-
kusko, Slovensko, Slovinsko,
Spanielsko, Svédsko, Svaj-



NOVE ZDROJE ENERGIE

ASTRONAUTIKA
A TRANSPORT

Ciarsko, Taliansko, Turecko a
Velka Britania), pricom kazdy
¢lensky Stat zastupuje jedna
inStitdcia, ktord je koordina-
torom HPC v danej krajine. VS
SAV tato uloha pripadla vda-
ka rozvoju HPC infrastruktury
v ostatnych rokoch, podpo-
renej narodnym projektom
,Slovenska infrastruktura pre
vysokovykonné  pocitanie”
(OPVaV/NP/1/2010 a OPVaV/
NP/2/2010).

Misia PRACE spociva v umoz-
novani Spickovych vystupov s
vysokym impaktom vo vset-
kych oblastiach vyskumu a
vyvoja a tym v posilfiovani
eurépskej konkurencieschop-
nosti. PRACE toto poslanie re-
alizuje cez vyberové poskyto-

ZIVOTNE PROSTREDIE

POCITACOVA VEDA
A TECHNOLOGIE
BUDUCNOSTI

MATERIALOVA VEDA, \_ BIOLOGIA A
CHEMIA A ; MEDICINA
NANOTECHNOLOGIA

vanie zdrojov vysokovykonného pocitania a spravovania dat
na najvyssej svetovej Urovni na zaklade prehladného hodno-
tiaceho procesu. PRACE sa sucasne zasadzuje o zlepSovanie
energetickej u¢innosti vypoctovych systémov ako i redukciu
ich negativnych enviromentalnych dopadov.

V prave sa konciacej prvej faze fungovania PRACE boli
pre spomenuté ciele poskytnuté vypoctové systémy BSC
(Barcelona Supercomputing Center) v Spanielsku, CINECA
v Taliansku, GCS (Gauss Center for Supercomputing) v
Nemecku, a GENCI (Grand Equipement National de Calcul
Intensif) vo Francuzsku. Tieto institUcie sa zaviazali poskytnit
investicie a vypoctovy vykon v objeme 400 miliénov €. V
sulade s potrebami vedeckych komunit, je HPC infrastruktura
alokovanad pre PRACE pravidelne obnovovana tak, aby
zodpovedala svetovej Spictke technologického pokroku.

V prvych jedenastich vyzvach na predkladanie projektov
bolo poskytnutych zhruba 6 miliard core hodin vypoctového
¢asu. Vypoctovy cas prideluje vedeckad hodnotiaca komisia
(SSC) na zaklade vyjadreni posudzovatelov. O naroc¢nosti, ale
i seridznosti vyberového procesu sved¢i miera uspesnosti,
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Prof. RNDr. Jozef
Noga, DrSc. posobi
ako vysokoskolsky

pedagog na
Prirodovedeckej

fakulte UK v BA i

ako veduci vedecky
pracovnik na
Ustave anorganic-
kej chémie SAV.

Je ¢lenom

Ucenej spolocnosti

SAV, v sucasnosti

jej predseda.

Ako delegat SR v

Rade PRACE AISBL
zastupuje ¢lensku
organizaciu
Vypoctove
stredisko SAV.

ktord v poslednych vyzvach dosahuje zhruba 20%.

Sprava SSC konstatuje, 7e vysledky podporenych zhruba
400 projektov su vysoko kvalitné a impresivne. Neustale
zlepSovanie numerickych algoritmov a nastrojov pocitacového
modelovania, ako aj permanentne rastuci pocitacovy vykon
pristupny pre vedecké analyzy, umoziuje bezprecedentné
Studie od nanotechnoldgii a novych materidlov az po letecky
dizajn, ¢i zakladny vyskum zrodu galaxii. Simulacie a analyzy
rozsiahlych suborov dat, ktoré su zavislé od dostupnosti HPC,
umoznuju ludstvu odpovedat na roky nezodpovedané otazky
fyziky a posilfuju nasu schopnost navrhovat lepSie materialy,
syntetizovat nové lie€iva a rieSit i také spolo¢enské problémy
ako su zdravie a klimatické zmeny.

Vzhladom na vynikajuce vysledky oznacila EC prva fazu
PRACE za “success story” a zaradila tuto organizaciu s jej
infrastruktirou medzi milniky ESFRI roadmap 2016.

Dostupnost PRACE infrastruktury je umozfovand na dvoch
Urovniach (www.prace-project.eu):

» kratkodoby pripravny pristup, ktory umoZzni inStalaciu
a testovanie softvéru pre potreby pripravy vlastného
projektu. Ziadosti sa prijimaju priebeine a vyhodnocuju
kazdé tri mesiace iba technickou komisiou

» projektovy pristup udeluje vedecka hodnotiaca komisia.
Je urceny pre jednotlivych vyskumnikov, ale i vyskumné
skupiny vratane skupin medzindrodnej spoluprace.
Vypoctovy ¢as sa spravidla prideluje na jeden rok, v
poslednych vyzvach sa vSsak umoznili aj viacrocné projekty

Okrem spominaného zdkladného ciela, PRACE podporuje
rozvoj HPC vo vSetkych ¢lenskych statoch. Partneri PRACE boli
od zaciaku podporovani cez viaceré programy FP7 v celkovej
vysSke ca 67 mil € od EC a 43 mil € od konzorcia. V prvej
vyzve EINFRA-4-2014 v rdmci H2020 bola organizacia PRACE
opat ispesna. Pre projekt PRACE-4IP, tentokrat aj s Gcastou VS
SAV, EC pridelila vySe 15 mil € na dva roky. Tieto prostriedky
sU ur¢ené najma na servisnu podporu, Skolenia a letné Skoly
HPC, ale tiez rozvoj a prevadzku HPC na nizSej urovni Tier-1,
t. j. urovni, ktord je dostupnd vo vacSine clenskych Statov a
tvori délezitu sucast globalnej vypoctovej pyramidy. Sme radi,
ze VS SAV tam patri.
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/ PRACE

Jon Hreha

Najprv za¢nime kratkym predstavenim. MoZete nam povedat,
kde Studujete a comu sa venujete?

Pred tymto letnym projektom som bol PhD Studentom Fyziky
tuhych latok na bratislavskom “matfyze” - Fakulte matematiky,
fyziky a informatiky Univerzity Komenského. Skimali sme tu
mikroskopickd Struktdru a jej zmeny dobre znamych beznych
latok v neobvyklych fyzikalnych podmienkach, napriklad pri
tlaku velkom ako v najvacsich hlbkach zemského plasta.
DetailnejsSie porozumenie v tejto oblasti méze posliuzit na
efektivnejSie procesy vyroby novych materidlov so Zelanymi
vlastnostami.

Hlavnou metddou nasho vyskumu boli virtudlne experimenty
zaloZzené navsestrannychapresnych kvantovo-mechanickych
modeloch interakcii atémov. V sicasnosti v tejto oblasti na
pomedzi fyziky, chémie a materidlovej vedy pre simulacie
drziace krok s najnovsimi experimentami potrebujeme
vypoctovy vykon na Urovni klastrov az superpocitacov. Preto
sme okrem vlastnej HPC infrastruktiry dlhodobo plodne
vyuZivali aj superpocita¢ Aurel. Okrem toho sa venujem
popularizacii vedy a vzdeldvania najma stredoskoldkov vramci
obc¢ianskeho zdruzenia Trojsten.
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checking for dummy main to link with Fortran 77 libraries... none

checking for Fortran 77 name-mangling scheme... lower case, underscore, no extra underscore
checking for library containing dgemm... no

MKL not found

in /opt/intel/composer xe 2011 spl.11.33

checking for llbrary containing {spev... none required
setting BLAS_LIBS. L/opt/mt‘L composer xe_2011_spl.11.33 Q/mkl/lm intel64 Lmk‘ _gf\Lp64 -lmkl_gnu_t

setting LAPACK LIES
none VUerd

setting FFT_LIBS.
\. (cached) nore req

ecking for library co ining dgemm... -lm

setting MASS LIBS

checking for llbrarv containing| mpi_ in®T.
setting MPI LIBS

checking for 1 ary containing| mpi_inji
checking for library containing) pdgemrZd..
checking for library containing| pdgem, 5
setting SCALAPACK_LIBS... -1lmkl scalap@cksepof
setting DFLAGS... -D_ GFORTRAN {-D STD F@5 -D|
setting IFLAGS... -I../include

setting FDFLAGS... $(DFLAGS)

checking for ranlib... ranlib ﬁ
setting RANLIB... ranlib S .
checking for wget... wget -0

setting wGET .\lget -0

config. status -
config.status:
config.status:
config.status:
config.status:
config.status:
config.status:

The following libraries have been found:
BLAS LIBS=-L/opt/intel/composer xe 2011
LAPACK LIBS=
SCALAPACK LIBS=-1mkl scalapack 1p64 -1mkl blacs openmpi 1p64
FFT_LIBS=
Please check if this is what you expect.

Thread -1

If any libraries are missing, you may specify a list of directories
to search and retry, as follows:
./econfigure LIBDIRS="1list of directories, separated by spaces"

Parallel environment detected successfully.\
Configured for compilation of parallel executables.

Ako ste sa o akcii dozvedeli?

O akcii Summer of HPC /

/ som sa dozvedel ndhodou vdaka
mailu od spravcu Vypoctového strediska SAV v Bratislave,
s ktorym sme dlhodobo spolupracovali pri
superpocitaca Aurel. Mail ma zastihol vo velmi vhodnom
¢ase, ked som si pripravoval program na leto. Zistil som, Ze
Slovensko je ¢lenom medzindarodného partnerstva PRACE,
ktoré realizuje medzindrodné programy na zdielanie HPC
infrastruktury, ako aj poznatkov a skisenosti cez vzdeldvanie
a stdze vramci EU. Pre mladého vedca je to lakava ponuka
znejuca trochu ako sen. TakZe moja reakcia bola jasna.

Bola ucast podmienend nejakymi kritériami? Ak dno, v com
spocivali?

Podmienky sU nastavené profesiondlne a predsa privetivo.
Ponuka plati pre vsetkych Studentov aj doktorandov. Je

potrebné uviest svoje Udaje a motivaciu. Analytické myslenie
a zakladné programatorské a matematické zru¢nosti sa overili
rieSenim niekolkych online Gloh a samozrejme bolo treba
dodat akademické referencie. Cely proces bol elektronicky a

vyuzivani

bez zbyto¢nych obstrukcii.

Zaujimavostou boli otazky za-
merané na ochotu a moznosti
uchadzacov popularizacie ak-
cie cez socialne siete.

Ako prebiehal vyber Skoliacich
pracovisk? Mohli ho ucastnici
nejako ovplyvnit, alebo si vas
“rozdelili”?

Dopredu boli zname detail-
nejSie popisy obsahu aj cielov
projektov spolu so zoznamom
vyzadovanych nevyhnutnych
a vhodnych znalosti. K tomu
boli odkazy pre hlbSie na-
Studovanie si problematiky.
Naviac tam bol aj kontakt na
zodpovednych realizatorov.

Student si mdze podla priority
zvolit tri projekty, o ktoré by
mal zaujem. VSetky projekty
v roznych krajinach prebieha-
ju v anglictine. 0Odborna komi-
sia potom vyberie pre kazdy
projekt vhodného uchadzaca.

Ako prebiehala priprava na
staz?

Koncom juna sme boli pozvani
stravit spolo¢ny tyzden v Bar-
celone na miesnom partner-
skom superpocitacovom cen-
tre BSC. Tam sme absolvovali
od miestnych akademikov a
technickych expertov pred-
nasky a workshopy ohladom
HPC technoldgii. Okrem toho
malo toto stretnutie aj rozmer
vymeny skusenosti a nefor-
malneho stretnutia sa Stu-
dentov z vySe dvasiatich kra-
jin. Popri tom ostal nejaky ten
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cas
3j na
spoznanie
nadhernej Katalan-

kej metropoly.

Kde ste pracovali na svojom
projekte?

M&j projekt prebiehal po zby-
tok leta v blizkej rozhoruce-
nej Budapesti. Nasim hostite-
lom bol institat NIIFI /http://
www.niif.hu/en/ zabezpecu-
juci narodnu akademickd po-
CitaCovu siet a infrastruktiru
pre vysokovykonné vypocty.
Dostali sme moznost vzdia-
lene vyuzivat 6 vykonnych

klasterov v réznych madarskych mestach. Vynimocnou sku-
senostou bola moznost vyskusat superpocitac patriaci medzi
aktualnych 300 najvykonnejsich na svete pocas jeho testova-
cej prevadzky. Skusenosti s roznymi HPC architektirami sme
pretavili do porovnania ich vykonnosti pre Specifické vypocty
molekulovej dynamiky.

Mbzete nam blizSie popisat priebeh projektu?

Ako stazisti sme mali dvoch odbornych Skolitelov, ktori sa
nam pocas leta striedavo venovali, pripravili pre nas kurzy
k vyuZivanym technolégidm a boli ndm k dispozicii na
konzultovanie a rieSenie problémov. Predstavili nam tiez
svojich kolegov, ktorych sme mohlioslovit vich Specializaciach.
Dostali sme v3ak najma priestor na samostatnu pracu, ktorej
obsah sme si mohli prisposobit.

Po Uvodnom S$tudiu sme vypracovali konkrétny ¢asovy plan
projektu a kazdy tyzden sme zdielali nase napredovanie, ale



aj problémy a emdcie prostrednictvom online konferencie
spolu s ostatnymi zapojenymi Studentmi v celej Eurépe. Popri
tom sme pre okolity svet zachytdvali svoje zazitky pisanim
blogov - https://summerofhpc.prace-ri.eu/summer-in-buda-
pest/. Na zaver sme vypracovali spravu a zhrnuli vysledky vo
forme popularno-vedeckého ¢lanku do spolo¢ného zborniku.
K tomu sme tvorivo prezentovali svoje projekty cez kratke
videa. Celkovo bol dbéraz na popularizdciu a prezentovanie
projektu a jeho obsahu aj tym, Ze porota po skonceni hodno-
tila nielen odbornu stranku, ale udelovala aj ceny za najlepsiu
vizualizaciu a vplyv na socidlne média.

Tato staz mi dala v prvom rade vela novych skisenosti. Do-
zvedel somsaz prvejruky, ako funguje HPC v roznych krajinach
aj aké su moznosti medzindrodnej spoluprace vramci PRACE.
Oslovila ma myslienka z Barcelony, Ze postavenie HPC centra
niejelenobudovanitechnickych prostriedkov, ale vprvomrade
o kumul3cii Sikovnych a napaditych ludi, ktori ziskaju priestor
na pracu a spolupracu. Ziskal som mnoho kontaktov na exper-

tov

| roves-

nikov, s ktory-

mi si vieme pomoct,
navzajom sa ucit a inspirovat.
Prave tieto rozmery by som
rad rozvijal aj teraz po skonc-
ni akcie.

Chcel by som vyzvat mla-
dych Studentov aby sa nebali
vykrocit a skisat nové moz-
nosti, ktoré sa nam otvaraju
doma i vo svete. Zaroven aby
podobne Sirili dobré skuse-
nosti ostatnym a mladsim.
Netreba sa bat konkurencie,
ale spolupracovat tak, ze sa
vSetci rozvijaju.

SAN

1AA






HISTORIA



OHLIADNUTIE
B[S

DAVNE.
| MINULOST

NE

WT

NDr. Marian Krajci,
DrSc. pracuje na Fy-
zikdlnom Ustave SAV
v oddeleni Fyziky ko-
vov. Publikoval viac ako 100
vedeckych prac. Podla Web
of Science alebo Google
Scholar jeho Hirschov index
charakterizujuci cita¢nu odo-
zvu na jeho prace je h=25. Vo
svojich pracach sa zaoberal
sa Strukturou a vlastnostami
komplexnych kovovych zlia-
tin a kvazikrystalov. V po-
slednych rokoch sa zaoberd
vyuzitim povrchov kovovych
zliatin na katalyzu chemic-
kych reakcii. Hlavnou met6-
dou jeho vyskumu su prvo-
principové vypocty.

Vedeckym vypoctom sa M.
Kraj¢i venuje viac ako 30 rokov.
S vypoctami zacinal r. 1977
eSte na sdlovych pocitacoch
akymi boli Siemens 4004 v
Mlynskej doline na UK alebo
neskor EC 1045 vo VS SAV.
Dramatickou zmenou  bol
nastup osobnych pocitacov
typu PC. Velké vypocty sa na
dlhsi ¢as presunuli na Ustavy
SAV. Vdaka superpocitacu
Aurel sa v poslednych
rokoch opat wvratili do VS
SAV. Zmena nastala aj vo
vyuzivani softvéru. Kedysi si
vypoctové programy uZzivatel
vacsinou pisal sam, dnes sa
prevazne pouzivaju hotové
licencované programoveé
baliky. Nasledujuce riadky
sU obzretim sa do nedavnej
minulosti z pohladu jedného
uzivatela superpocitaca
Aurel a spomienky na



pociatky pouzivania
vypoctovej  techniky. V
z3dvere sa zdOraznuje vyznam
vypoctovych metdd 3
vykonnej vypoctovej techniky
pre vedecky vyskum.

,S velkym pocitacom som sa
prvykrat stretol ako Student
gymnazia v roku 1973. Boli
sme s triedou na exkurzii vo
Vypoctovom stredisku OSN
na Dubravskej ceste (dnes
INFOSTAT). ISlo o salovy po-
¢ita¢ CDC 3300 v Bratislave
nainstalovany od roku 1968.
Bol to pocita¢ druhej genera-
cie postaveny eSte na tran-
zistoroch. Moduly velkosti asi
pohladnice osadené tranzis-
tormi a dalsimi suciastkami
boli zoradené v rostoch vypl-
najucich velké kovové skrine
rozmiestnené v sdle. Najzau-
jimavejsi bol pohlad zo zadnej
¢asti skrine, kde bola hruba
vrstva farebnych drétikov kri-
Zzom-krdZzom prepdjajica mo-
duly. Tento pohlad zanechal
na mAa dojem, aké velmi zlo-
Zité zariadenie je pocitac. Hoci
dnes polovodicové procesory
obsahuju aj miliardu suciastok
o tento nazorny dojem zlozi-
tosti vypoctovej techniky sme
ukrateni. Zaujala ma aj kon-
zola cez ktord komunikoval
s pocitacom operator, Ziadny
displej, iba elektricky pisaci
stroj.

UZivatelom pocitata som
sa prvykrat stal na vysokej
Skole v roku 1977. Ako
Student fyziky na vtedajsej
eSte Prirodovedeckej fakulte

DIERNE STITKY
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_REVERZNE
INZINIERSTVO

Slovensky pocita¢ SMEP
(vpravo), krory vznikol
podla vzoru amerického
PDP-11 (vlavo). Kedze
neboli k dispozicii
potrebné komponenty
na vytvorenie totoznej
dosky ako tej americkej
(v strede dole), vyvoj
bol postaveny prevazne
na Studiu pouzivatelskej
dokumentacie,
takzvanom reverznom
inzinierstve. Inymi
slovami, bolo to ako
vyrobit pracku podla
ndvodu na jej opravu.

Univerzity Komenského (dnes FMFI) sme v tretom ro¢niku
mali kurz programovania. Vtedy som dostal prilezitost
napisat svoje prvé riadky programu v jazyku FORTRAN
IV pre pocita¢ Siemens 4004. 15lo o sdlovy pocitac tretej
generdcie umiestneny vo vypoctovom stredisku Univerzity
Komenského (UVTVS). Po skonéeni studia na PF UK a
ro¢nej vojenskej sluzbe som r. 1980 nastupil na FU SAV, kde
pracujem dodnes. S vypoctami sme vtedy nadalej chodili
na Siemens. Programy pre salové pocitace boli na diernych
Stitkoch. Jeden riadok programu - jeden dierny Stitok.
Dierovace boli stolné zariadenia umiestnené na chodbach Ci
uz vo VS SAV alebo na chodbach ustavov. Neskér som mal
vlastny dierova¢ aj v svojej kanceldrii na FU SAV. Balicky
diernych Stitkov boli previazané gumickou. Obdivne sme
pozerali na pokrocilejSich programatorov s rozsiahlejsimi
programami, ktoré prenasali v krabici od diernych Stitkov s
kapacitou az 2000 Stitkov. Balicky ¢i baliky diernych Stitkov
sa odovzdali na recepcii VS SAV a na druhy den sme si prisli
pre vysledok. Vysledok mal formu skladanych listov papiera
formatu asi A3. Nazyval sa trochu nespriavne “listing”



Listing obsahoval opis program a pripadné vysledky
behu program. Nakolko program si pisal kazdy sam,
dlhy proces bolo opravovanie chyb a ladenie programu
neZ vobec program zacal nie€o uzitoéné pocitat. Casto
sa v baliku Stitkov opravili iba 1-2 Stitky a ten isty balik
sa zase zaniesol na recepciu VS SAV a na druhy den sa
opat vyzdvihol listing. Ladenie programu trvalo tyzdne
niekomu aj mesiace. Ladenie a vyvoj programu casto
trvalo dlhSie nez samotny uzito¢ny vypocet. VedlajSim
produktom ladenia a aj jednoduchych vypoctov boli haldy
listingov hromadiace sa v kancelarii kazdého uZivatela.
PresnejSie udaje o vypoctovom vykone si nepamatam.
Spominam si vsak, Ze kapacita pamadte pocitaca bola 150
kB a uzivatelské programy mohli mat pridelenych max.
92 kB operacnej pamate. Rychlost vypoctu nebola velmi
zaujimava, nakolko ¢i vypocet bezal 10 sekund alebo
hodinu, tak ¢i tak sme vysledok na listingu dostali az na
druhy den a niekedy aj neskér.

Okolo roku 1980 sa objavili sa prvé obrazovkové termi-

naly. Neboli to v3ak ploché obra-
zovky - ich hlbka bola asi 80 ¢cm
a zmestili sa na vacsi stol. Progra-
my sme mohli opravovat a ladit a
submitovat cez termindl. V roku
1982 bol vo VS SAV uvedeny do
prevadzky pocita¢ EC 1045. I1Slo o
kopiu pocita¢a IBM 370 a aj ope-
racny systém bol kompatibilny s
IBM. Uzivatelia mali pristup cez
termindly umiestnené vo VS SAV.
Spominam si Ze som tam stretaval
aj dnednych uzivatelov Aurela ako
napr. mlady kolega z FU SAV, dnes
prof. |. Stich. Velkou autoritou bol
pre mna aj L. Smréok z UACh SAV,
ktory sa najviac vyznal v operac-
nom systéme. Pocita¢ mal 4 MB
pamadte sa ovladal prikazmi jazy-
ka TSO (Time Sharing Option). Za-
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tial ¢o na pocitaci Siemens sa programy do pamati nahravali
postupne jeden za druhym, v pamati EC-¢cka mohlo byt viac
programov sucasne a striedavo sa im prideloval ¢as proceso-
ra. Rychlost vypoctu sa zvysila a ¢as ¢akania na vysledky sa
tak skratil.

V roku 1987 som odiSiel na 18 mesiacov do Japonska. Na
Tokijskej Univerzite som mal pristup k pocita¢u Hitachi, ktory
bol asi stokrat vykonnejsi ako nase EC-¢ko. Pocita¢ mal svoj
pokrocily operacny systém, avsak na moje prekvapenie
reagoval aj na mne zname prikazy TSO. Zrejme ich operacny
systém bol na hlbSej urovni tiez kompatibilny s IBM.
Spominam si, Ze som urobil velky dojem na japonskych
kolegov, ked som ovladal ich pocita¢ im nezndmym jazykom.
Po ndvrate z Japonska som sa vratil do socialistickej reality
reprezentovanej EC-¢kom. Tazko som znasal ten dramaticky
rozdiel vo vykonnosti. Nastala vSak vyznamna zmena - zacala
sa budovat pocitacova siet. Terminal k EC-cku sme mali aj na
nasom ustave, takze som uz nemusel chodit na termindl do
budovy VS SAV.

ZacCiatkom 9o-tych rokov sa na kratku dobu objavili
minipocitate SMEP. Velké sdlové pocitace, ktoré sa predtym
inStalovali do haly ako mensia telocvi¢ha sa teraz dali
umiestnit do beznej (stale vsak klimatizovanej) kancelarskej
miestnosti. Boli to képie pocitacov dnes uz zaniknutej
americkej firmy PDP. Vo VS SAV mali nainstalovany SMEP 4,
na nasom ustave sme neskor zakupili mensi model SMEP 3.
Pocitace sa rychlym tempom dalej zmensovali. Do mody prisli
pracovné stanice - workstation typu RISC. Dva takéto pocitace
(RISC IBM RS/6000 model 950 a model 550, 128 MB RAM)
boli nainStalované aj vo VS SAV a s menami Albert a Vincent
boli uzivatelom pristupné cez siet. Od roku 1992 som ich zacal
pouzivat na vedecké vypocty miesto uz odstaveného EC-cka.

Za zmienku stoja aj mikropocitate postavené na prvych
mikroprocesoroch. Boli to pocitace urené skdr na hranie ako
znamy Commodore, ZX-Spectrum, Atari ¢i v domacej Tesle
vyrobeny pocita¢ PMD-85. Programovali sa v jazyku BASIC. Na
nasom oddeleni Fyziky kovov sme si zaktpili Commodore 128
i PMD-c¢ko a pokusali sa ich pouzivat na jednoduché vedecké
Ucely. Napriklad spojenim PMD a malého televizora sa dal
spravit terminal na pristup k vykonnejsim pocitacom. Nakolko
mikropocitace sa vykonovo nevyrovnali pocitacom typu RISC
a na moje vedecké vypocty neboli pouzitlné, zaujimal som sa
o ne iba okrajovo.

V roku 1991 som na 6 rokov
odiSiel pracovat na Tech-
nische Universitat Wien do
skupiny prof. Hafnera. Vy-
pocty som robil na ich poci-
taCoch typu RISC. Zacal som
pouzivat e-mail a dnes uz
vSade rozsirene internetové
prehliadace. Prvy bol Mo-
zilla, neskor Netscape. Win-
dows Explorer prisiel az s
rozSirenim PC-Ciek.

V historii vypoctovej techniky

PC-cka iste zaujimaju
samstatnd  kapitolu. Ich
prichod moZino  oznacit

za fenomenalny. Pocitace
povodne vyvinula firma
IBM a hovorilo sa im IBM



PC. Neskor ich zacal vyrabat
cely rad firiem a vyrazne
zlacneli. UZ od pociatku boli
PC-¢ka velmi Ziadané. Prvé
PC-cko na SAV som videl
okolo roku 1985 v kanceldrii
susedného Ustavu. Za prvé
pocCitace boli ludia ochotni
platit neuveritelné peniaze.
Spominam si, Ze okolo
roku 1989 jeden kolega
si kupil 286-ku (procesor
Intel 80286) za 250 tis. KEs,
iny dal za novy model s
procesorom 80386 okolo
900 tis Kcs. Pripominam,
Zze koncom 8o-tych rokov
priemerné platy boli asi
3000 K¢s, €o bolo vtedy asi
100 USD, 2-izbovy byt v

paneldku stal asi 220 tis. K¢. O deformacii cien elektroniky v
socialistickom Ceskoslovesku sved¢i aj drobna historka este
z pobytu v Japonsku. Ked so svojmu profesorovi povedal, ze
som si doma kupil farebny televizor za cenu sedem nasobok
svojho platu tak v prvom momente pokyval hlavou Ze u nich
je to tiez podobné. Bolo to vsak nedorozumenie, v Japonsku
cena farebného televizora bola asi sedminou platu. Ked' sa
toto nedorozumenie vysvetlilo, Ze rozdiel v cene televizora a
priemerného platu u nas a v Japonsku je takmer 50 nasobny
zdalo sa mu to az Sokujuce tazko predstavitelné ako moze
fungovat spoloc¢nost, kde ludia musia, ¢i mézu si dovolit dat
za televizor tolko penazi.

Na nasom oddeleni Fyziky kovov sme kupovali prvy pocitac
typu IBM PC XT (s procesorom 8086) v roku 1987. ISlo uz o
starsi pocitac z druhej ruky. Vykon PC-¢iek a ich dostupnost
kazdoroc¢ne rychlo narastali. Prvy PC pocita¢ ¢o som mal na
svojom pracovnom stole bola 486-ka. Procesory vysSie ako
Intel 80486 sa zacali nazyvat Pentium. Od procesorov Pentium
4 som ich zacal vylu¢ne pouzivat na vedecké vypocty. Zo
sluzieb VS SAV sme v tom case vyuzivali rychle sietové
pripojenie. Toto rychle sietové pripojenie poskytované VS
SAV dodnes aj s kolegami velmi ocefiujeme.

Okolo roku 2000 sa objavilo paralelné pocitanie podla
protokolu MPI. Z pocitacov typu PC prepojenych rychlou sietou
sa zostavovali vypoctové klastre. Nakolko moja spolupraca s
Viedenskou univerzitou pokracovala aj po ndvrate z Viedne
vyuzival som na vypocty ich vypoctové klastre.

Moje vlastné vypoctové programy vsak neboli pisané pre
paralelny kod, takze istd dobu som si ich vyuzival na sucasny
beh viacerych uloh.

Rok 2000 bol v8ak zmenou aj v oblasti pouzivaného softvéru.
Na vypocty som zacal vyuzivat ako hlavny program program
VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package). Program bol
vyvijany v skupine prof. Hafnera, ktory bol aj drzitelom
licencie. Pre mna s tym skoncilo obdobie ked vsetky
vypoctové programy som si pisal sam. Dovtedy bol beznég,
ze fyzik bol zaroven programator vo Fortrane ¢i jazyku C.
Hovorilo sa, Ze jeden programator zvladne obsluhu kédu o
rozsahu max 15-20 tis. riadkov. Velké programy ako Gaussian
pre chemikov alebo VASP boli vyvijané kolektivom. VASP mal
vtedy uz asi 8o tis. riadkov kédu a bol vtedy uz pisany aj pre
paralelny kéd. Hlavnym vyvojarom program VASP bol mlady
doktorand prof. Hafnera, dnes uz profesor Georg Kresse. Je
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potesitelné, ze k vyvoju
neskor prispel aj nas terajsi
uzivatel' Aurela doc. Tomas
Bucko, ktory tiez mnoho
rokov pracoval v skupine
prof. Hafnera. Program VASP
dnes vyuZiva po svete viac
ako 600 vyskumnych skupin
a institdcii.

Vykonnu vypoctovu techni-
ku si vyskumné skupiny ku-
povali do svojich oddeleni
na ustavoch. 15lo o vykonné
pracovné stanice alebo vy-
poctoveé klastre. V roku 2005
sme dostali do nasho odde-
lenia Fyziky kovov vlastny
paralelny vypoctovy klaster
pozostavajuci z 8 proceso-
rov Pentium 4 a prepojenych
gigabitovou eternetovskou
siefou. Neskor som si takéto
vypoctové klastre zacal sta-
vat svojpomocne. Ako vy-
kon procesorov rastol podla
Moorovho zdkona, priblizne
kazdé dva roky som si posta-
vil novl generdciu. Pocitace
boli stavané z beinych su-
Ciastok, takze to vyslo ovela
lacnejSie, pricom rychlostou
boli konkurencie schopné
komeré¢nym HPC klastrom,
ktoré si na svoje Ustavy za-
kapili aj niektori dnesni uzi-
vatelia Aurela. Uzivatelom
superocCitaca Aurel som sa
stal na jesen roku 2013. Vte-
dy uz bol takmer rok v sku-
Sobnej prevadzke. KedZe 3j
jeden vypoctovy uzol (node)
Aurela bol asi dva krat vy-
konnejsi ako moj vypoctovy
klaster postupne som na Au-
rela presunul (3aj s pomocou

T. Bucka) vsetky svoje ve-
decké vypocty.

Zaverom by som rad
niekolkymi riadkami
Citatelom priblizil, o ¢om
je vypoctova fyzika.
PocitaC pouZiva pri svojej
praci kazidy fyzik, avsak
nie kazidy robi vypoctovu
fyziku. Vo vypoctovej fyzike
(computational physics) ide
v podstate o aproximativne
rieSenie  fundamentalnych
rovnic, podla ktorych
funguje nads svet. Na kazdej
dizkovej $kale sa vychadza
z inych rovnic. Mézu to
byt Newtonove pohybové
rovnice opisujuce pohyb
planét alebo méze ist o
rieSenie  mnohocasticovej
Schréedingerovej  rovnice
pre mnohoatémovy systém
akymi st molekuly alebo
pevnd latka. Hovorime aj
o pocitatovej  simuldcii,
nakolko rieSenim  rovnic
napodobiujeme  spravanie
sa sveta na danej dlzkovej
Skale. Vypoctova fyzika,
nazyvand aj pocitacova
fyzika,jevmnohychohladoch
podobnd  experimentalnej
fyzike, nakolko sa robi
,poCitatovy  experiment”.
Nakolko v zdsade ide o
ziskanie uzito¢nej fyzikalnej
informacie z rieSenia
fundamentalnych rovnic,
takéto vypocty sa nazyvaju
aj prvoprincipové vypocty
(ab-inito).  Prvoprincipové
vypoCty sa pouzivaju vo
velkom rozsahu v kvantovej
chémii, ale aj vo fyzike



materidlov.  pod ndzvom
Computational Materials
Science (CMS). V pripade

mojho  vyskumu ide o
svet atomov, molekul a
pevnych [3tok opisovany

Schréedingerovou rovnicou,
ktora je rieSend v aproximacii
nazyvanej DFT (Density
Functional Theory). Hlavnym
vypoctovym nastrojom je
vysSie spominany program
VASP.

Vypoctami mozno urcit vy-
pocitat stabilnd Struktdru i
rozne fyzikdlne a chemické
vlastnosti molekul a mate-
ridlov. Mozno ziskat aj in-
formacie, ktoré su iba tazko
experimentdlne meratelné.
Vypoctovu fyziku mozno po-
vazovat za most medzi te6-
riou a experimentom. Porov-
nanie vysledkov vypoctov s
experimentom je obojstran-
ne prospesné a umozfuje
hlboké porozumenie Studo-
vaného objektu.

Prvoprincipové vypocty
maju velkd interpretacnu a
prediktivnu silu a stavaju sa
¢oraz vyznamnejsim partne-
rom experimentdlnych stadii
sveta atomov. Uz viackrat

som sa presvedcil, Zze aj vel-
ké exprimentdlne skupiny
bez prvoprincipovych vy-
poctov Casto roky zotrvavaju
v chybnej interpretacii svo-
jich inak vynikajucich experi-
mentalnych vysledkov.

Vyznam vypoctovych metdd
vo vyskume neustale rastie.
Cena vypoctového vykonu
exponencidlne klesd s Moo-
rovym zdkonom, ¢o sa neda
povedat o cene experimen-
talnych zariadeni. Ak sa vy-
znam vedeckych prac meria
ich citovanostou v svetovych
vedeckych casopisoch, po-
tom prace z oblasti vypoc-
tovej fyziky a chémie mozno
povazovat vdaka ich vysokej
priemernej citovanosti za
velmi vyznamné. Je zname,
Ze celosvetovo najcitovanej-
Sie vedecké prace vobec su
prace suvisiace s vypocto-
vymi metddami. Aj niektori
uzivatelia superpocitaca Au-
rel patria k najcitovanesim
slovenskym vedcom. Z tohto
hladiska moZno povaZovat
podporu vypoctovych metéd
vo vedeckom vyskume za
jednu z najlepsSich investicii
do rozvoja vedy.”

PODPORU VYPOCTOVYCH METOD

VO VEDECKOM VYSKUME MOZNO

POVAZOVAT ZA JEDNU Z NAJLEPSICH
INVESTICII DO ROZVOJA VEDY
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