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Riaditel VS SAV ’

UVOd.ﬂé Slovo
riadifela

Vazeni Citatelia,

19. oktobra je to presne 5 rokov, ¢o bol do ostrej prevadzky
spusteny najvykonnejsi slovensky suerpocita¢ Aurel. Za ten
¢as sa toho udialo vela - v spolupraci s nasimi dodavatelmi,
firmami Datalan a IBM, sme vychytali “detské choroby” Aurela
a zorganizovali niekolko Skoleni pre jeho pouzivatelov, ktoré
oducili priamo vyvojari superpocitaca z amerického Poughkeepsie.
Uspe$ne sme sa etablovali na eurépskej Grovni prostrednictvom
nasho clenstva v organizacii PRACE, vdaka ktorému maju
slovenski pouzivatelia pristup k najvykonnejSim HPC zariadeniam
v Eurépe a celému radu aktivit a podujati, ktoré tato organizacia
usporiadava.

Ako je tiez zndme, vyskytli sa aj problémy, ktoré suviseli hlavne
s nedostatkom finan¢nych prostriedkov na prevadzku Aurela,
¢o v kone¢nom désledku viedlo k do¢asnému odstaveniu Casti
zariadenia - Aurel v3ak ako celok nebol nikdy vypnuty z prevadzky,
a nasi pouzivatelia na nom mohli pocitat za nezmenenych
podmienok. Dlhodobym problémom boli aj odliSné nazory
vtedajSieho vedenia Vypoctové strediska a predsednictva SAV
na prevadzkovanie Aurela, ktoré napokon vyvrcholili odvolanim

riaditela VS z funkcie. Pri pohlade na vystupy projektu vsak musi
byt kazdému zrejmé, Ze ide o jasny Uspech - ved' viac ako 170
registrovanych pouzivatelov spomedzi slovenskych vedcov
ukdzalo, Ze superpocita¢ vedia nielen vytazit, ale hlavne vyuzit
na zmysluplnd pracu, o ¢om sved¢i vyse 85 %-nd vytazenost
a takmer 90 publikacii v zahrani¢nych recenzovanych vedeckych
¢asopisoch, ale aj neustdly zdujem novych pouzivatelov
0 pouzivatelsky ucet.

Mézete si povedat, Ze 5 rokov nie je tak vela, ale vo svete IT
(a zvlast v HPC) su to celé veky, a tak ako ¢asom zastarava kazdy
pristroj, pre superpocitac to plati dvojnasobne. Vyvoj ide dopredu
neuveritelnym tempom a dnesné HPC zariadenia su oproti Aurelovi
nielen vykonnejsie, ale hlavne energeticky efektivnejSie. Menia sa
tiez poziadavky pouzivatelov, pribidaju vedné odbory, ktoré maju
diametralne iné ndroky ako tie, na ktoré bol navrhnuty Aurel. Je
preto najvyssi ¢as zacat riesit otazku pokracovania projektu SIVVP
a hladat podporu a financovanie superpocitaca dalSej generacie.
Ako riaditel' Vypoctového strediska SAV pre to hodldam spravit
maximum. Dovolim si tiez tvrdit, Ze v tejto otazke sme za jedno
aj s vedenim SAV, pozitivne signdly sa ukazuju aj pri jednaniach
s deciznou sférou. Preto dufam, Ze v dalSom vydani HPC Focus-u
vam uz budem moct podrobnejsie predstavit koncepciu dalSieho
smerovania projektu.

Pri tejto slavnostnej prilezZitosti by som vsak chcel aj podakovat
byvalému riaditelovi VS SAV Ing. Tomasovi Lackovi za mnozstvo
obetavej prace, ktoru pri vytvarani a implementacii projektu SIVVP
vynalozil, ale aj partnerom z Ustavu informatiky SAV, Ustavu
experimentalnej fyziky SAV, Slovenskej technickej univerzity
v Bratislave, Zilinskej univerzity v Ziline, Univerzity Matej Bela
v B. Bystrici a Technickej univerzity v Kosiciach. Dalej by som
chcel podakovat svojim kolegom z oddelenia VVT, ktori sa staraju
o chod Aurela a o pouzivatelskd podporu, ako aj pracovnikom
z doddvatelskych firiem Datalan a IBM pomahajucim nam riesit
rozne technické problémy, ktoré sa pri prevadzke vyskytli. Velk3d
vdaka tiez patri vedeniu SAV za podporu projektu, ako aj férovu
a konstruktivnu diskusiu o jeho pokracovani. Najviac si vsak
cenime podporu a zaujem nasich pouzivatelov z Ustavov SAV
a slovenskych univerzit, bez ktorych by nase usilie nemalo zmysel.

Vam, nasim citatelom, by som chcel popriat prijemné citanie

tohtoro¢ného vydania HPC Focus-u, a ak mate hlbsi zaujem o HPC,
nevahajte nas kedykolvek kontaktovat - sme tu pre Vas!

Lykas Demerie
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Clanok pana prof. Ing. Ivan Plander, DrSc. o masivnom
paralelizme a vysokovykonnom pocitani.
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Clanky oslovenych uZivatelov superpoditaca Aurel: Ing. Marek
Macdk, PhD.; RNDr. Magdalona Majekova, PhD. a Mgr. Michal
Novotny.
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PRACE

Stat, v ktorej najdete blizSie informacie o programe H2020 or-
ganizacie PRACE, ktora od svojho pociatku organizuje medzi-
narodné dvojmesacné staze s nazvom Summer of HPC, a roz-
hovory s jeho Ucastnikmi.
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VAN PLANDER

Masivny paralelizmus
d Vysokovykonne poc

Ve

onie

aralelné vysokovykonné pocitanie je Uzko spojené
so superpocita¢mi. Superpocitace su vysokovykon-
né pocitace zalozené na paralelnych architekturach.
Podla Flynnovej taxonomie do kategdrie paralel-
nych architektir spadaju pocitacové architektiry SIMD
(Single Instruction- Multiple Data) a MIMD (Multiple In-
struction-Multiple Data). Prevladajuci styl paralelného po-
¢itania reprezentuje pocitac¢ova architektara SPMD (Single
Program-Multiple Data), kde vsetky procesory pouziva-
ju rovnaky program a kazidy procesor ma svoje vlastné
data. PocitaCova architektura SIMD, casto implemento-
vand v superpocitaoch, umoznuje obrovské vypoctové
rychlosti, vdaka masivnemu paralelizmu. Metédy rieSenia
vedecko-technickych problémov su sucastou vypoctovej
vedy (computational science). Matematické modely tych-
to problémov su spravidla opisané systémami linedrnych
a nelinearnych rovnic alebo systémami obycajnych alebo
parcidlnych diferencidlnych rovnic, stochastickymi reld-
ciami a pod. RieSenie takych modelov v uzavretej forme
zvacsa nie je mozné, pouzivat sa musia numerické metody
a ich spracovanie na superpocitacoch. Paralelné architek-
tury pocitacov a paralelné algoritmy vypoctov su napliou
tedrie vysokovykonného pocitania.
Pocitace a informatika sa rozvijaju tromi hlavnymi smermi:
Rozvojom suciastkovej zakladne a technoldgii, rozvojom

pocitacovych architektdr a aplikovanim umelej inteligen-
cie.

Paralelné pocitacové architektury su reprezentované tromi
druhmi paralelnych systémov:

»  superpocitacmi,
»  pocitacovymi klastrami,
»  pocitaCovymi sietami.

Pre vedecko-technické vy-
poCty najdolezitejSie su su-
perpocitate zalozené na
vysokom paralelizme tesne
viazanych procesorov. Poci-
tacové architektury sa dnes
prudko rozvijaju a diverzi-
fikuja. V minulosti vacsina
programov sa spracuvala na
konven¢nych jedno-jadro-
vych procesoroch, umoznu-
jucich vykonavat jedno vladk-
no v ¢ase. V poslednom case
tieto jednoduché CPU sa na-
hradzaju mnoho-jadrovymi
CPU obsahujucimi akcelera-
tory, ktoré su schopné vyso-
kovykonného univerzdlne-
ho pocitania. Za ostatnych
niekolko rokov sa objavila
nova trieda systémov vyso-
kovykonného pocitania HPC
(High Performance Compu-
ting). Tieto systémy pouzi-
vaju nekonvencné proceso-
rové archirektury, ako napr.
bunkové procesory (Cell
Procesors) alebo programo-
vatelné polia resp. graficke
procesorové jednotky (GPU
- Graphics Processing Units)
- pre ,naro¢né” vypocty
a konvencné CPU - zvacsa
pre nie-vypoctovo-intenziv-




ne ulohy, ako su vstupy/vystupy, komunikacie a pod.

Pocitacové klastery poskytuju porovnatelny vypoctovy
vykon ako superpocitace pri podstatne nizSich ndkladoch.
Vyznamnu Ulohu vo vyvoji pocitacovych klastrov, okrem
operacného systému UNIX, zohral vyvoj softvéru PVM (Pa-
rallel Virtual Machine). Tento otvoreny zdrojovy softvér
umoznil tvorbu virtudlneho superpocitaca - v podstate vy-
sokovykonného pocitacového klastera, vytvoreného z lu-
bovolnych navzdjom prepojenych pocitacov PC. Hetero-
génne clustery stojace na vrchole tohto modelu dosiahli
celkovy vykon porovnatelny s priepustnostou aj najdrah-
Sich superpocitacov, pri podstatne nizSej cene. klaster typu
,beowulf” je schopny vykonavat tesne viazané paralelné
vysokovykonné vypocty na urovni superpocitaca. Gridova
Struktura a gridovd paradigma sa casto prirovndva ener-
getickej sieti. Grid umoznuje bezproblémovo virtualizovat
zdroje tak, ze tieto mdézu poskytovat pouzivatelovi pripoje-
nému na Grid pristup k prakticky neobmedzenym vypocto-
vym cyklom a datovym pamatiam. Infrastruktdra urc€ujuca,
ktoré pocitaCe, pamate, siete a ostatné zdroje sa pouziva-
ju v danej aplikacii, su zvacsa pred pouzivatelom skryté
podobne, ako jednotlivci pri energetickej sieti zvycajne
nevedia ktord elektraren, ktory generator, transformator
resp. ind sucast systému su pozité, ked svoj spotrebic¢ pri-
poja na siet.

Gridové Struktury a snahy o vyvoj ich aplikacii sa odvijali
od vyvoja midlvéru, najma prostrednictvom multidiscipli-
narnych timov. Jedna z najrychlejSie sa rozvijajucich apli-
kac¢nych oblasti v Gridovom pocitani je bioldgia, vypoctova
bioldgia, bioinformatika, vypoctové neurovedy a dalSie ob-
lasti, obsahujuce Gridové technoldgie, ako spdsob pristupu
k spracovaniu, zberu a dolovania dat. Grid poskytuje dé-
lezitu platformu pre realizaciu zdrojovo-intenzivnych ve-
decko-technickych aplikacii, ndkladovo efektivnejsie. Fy-
zikdlne aplikacie su dalSou rychle sa rozvijajucou triedou
Gridovych aplikacii. Prikladom je linedrny akceleraror - Lar-
ge Hadron Collider v Cerne (Zeneva), ktory generuje ob-
rovské mnozstvo dat, pricom kazda fyzikdlna udalost méze
byt spracovand nezdvisle a vyustuje do 1018 - cestného
paralelizmu. Nie menej dolezité su komercné aplikacie.

Sucasné vedecko-vypoctové a komunika¢né pokroky v po-
¢itacovom hardvéri a softvéri spésobuju dramatické zmeny
a zrychlenia vo vsetkych oblastiach pocitania. Vypoctova
zloZitost vo vede, technike a ekonomike rychlo narasta.

Dr. h.c. prof. Ing.
Ivan Plander,
DrSc., je jeden

zo zakladatelov
Ustavu technickej
kybernetiky

SAV (1956),

autor prvého
analégového
pocitaCa na
Slovensku

(SAV, 1957),

autor a hlavny
koordinator
projektu pocitaca
RPP-16 a iniciator
vyskumu v oblasti
umelej inteligencie
a robotiky v SAV.
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Zlozitost simulacii spraciva-
nych na superpocitacovych
systémoch vyzaduje vysoku
rychlost spracovania, vyso-
ka droven paralelizmu (sys-
témy s tisicami a milionmi
procesorovych elementov).

Mnohé vedecké a ekono-
mické aplikacie vyzaduju
zrychlenie operacii linedrnej
algebry pre rieSenie velkych
simula¢nych problémov, ako
je napr.nasobenie alebo in-
verzia matic rozmeru 100
000 X 100 000 a pod.) .

V ostatnych rokoch sa obja-
vila novd trieda vysokovy-
konnych superpocitacovych
systémov. Tieto systémy
pouZivaju nekonvencné pro-
cesorové architektury - ako
su bunkové akceleratory
alebo grafické procesorové
jednotky (GPU) - pre tazké
vypocty a konvencéné cen-
trdlne spracovatelské jed-

notky - pre zvacsa nie vypoctovo intenzivne tlohy, ako su
vstupy/vystupy, komunikdcie apod. Pre vedecké vypocty
boli vyvinuté univerzalne grafické procesorové jednotky
- GPGPU. Grafické procesorové jednotky GPU po mnoho
rokov boli integralnou ¢astou vacésiny osobnych pocitacov
a hracich konzol.

Snaha po dosiahnuti realistickejsich zobrazeni hier vyzado-
vala vyvoj GPU z jednoduchych akceleratorov 2D uré¢enych
pre aplikacie zalozené na grafike prechod na extrémne vy-
konné jednotky potrebné pre hry 3D. Vypoctovy vykon mo-
dernych GPU viedol k explézii zaujmu o ich vyuZitie nie len
v grafike, ale aj v numericky intenzivhom pocitani. Tento
zaujem je demonstrovany vyrobou univerzalnych kopro-
cesorov GPU alebo GPGPU takymi vyrobcami ako NVIDIA
(Tesla2o011) alebo AMD (Radeon 2011) a pod. Akceptovanie
procesorov GPGPU komunitou vysokovykonného pocita-
nia vidiet z faktu, Ze Styri Spickové superpocitace z desia-
tich v zozname Top 500 z juna 2017 vyuzZivaju koprocesory
GPGPU (Tabulka vpravo).

Globalne mozno povedat, ze grafickd procesorova jednot-
ka GPU je akcelerator, niekedy nazyvany koprocesor, na-
vrhnuty pévodne na vykonavanie Specidlnych grafickych
operacii rychlejSie nez Standardné CPU. Obsahuje jeden
alebo viac mikroc¢ipov obsahujucich obmedzeny pocet al-
goritmov vektorovych alebo rastrovych.

TOP 10 NAJVYKONNEJSICH SUPERPOCITACOV

- MAX PEAK i
EETQDOVE UMIESTENIE SYSTEM POGET JADIER R R Prikon
PETAFLOP/S  PETAFLOP/S MW
National Super Computing Centre  Sunway
1 in Wuxi TaihuLight 10649600 93,0 1254 154
CiNA Sunway MPP
National Super Computer Centre  Tijanhe-2
2 in Guangzhou (Milky Way-2) 3120000 33,9 54,9 17,8
CiNA Intel Xeon E5
Swiss National Supercomputing ~ PizDaint
Centre (CSCS) Cray XC50
3 I WIDIA 100 361 760 19,6 25,9 2.3
Cray Inc.
DOE/SC/0ak Ridge Titan-Cray XK7
4 National Laboratory NVIDIA K20x 560 840 17,6 27,1 8,2
USA Cray Inc.
Sequoia
DOE/NNSA/LLNL
5 MNSY BlueGene/Q 1572 864 17,2 20,1 79
USA IBM
Cori-CrayXC40
DOE/SC/LBLN/NERSC
6 [SULBLN Intel Xeon 622,3 14,0 27,9 3,9
USA Cray Inc.
Joint C for Ad d HPC Daoest
oint Center for Advance PACS-PRIMARY
1 JAPAN CX 1640 M1 556,1 13,6 249 2,7
Fujitsu
RIKEN Advanced Institute for K computer
8 Computational Science SPARC64 VIIIfx 705,0 10,5 11,3 12,7
JAPAN Fujitsu
; Mira
Argone National Laboratory 786,4 8,5
BlueGene/Q 10 39
I | usa Jesene 185 000 5,6
DOE/NNSA/SNL Trinity
10 Cray XC40 301,1 8,1 11,1 42
USA Cray Inc.

Zoznam Spickovych superpocita¢ov Top 500 z juna 2017.
(Ranking of Supercomputers according to the LINPACK benchmarks).
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Grafické procesorové jednotky GPU boli vyvinuté v priebe-
hu rokov 1970-tych a 1980-tych, avsak iba v rokoch 1990-
tych sa zacali brat vazne. V tom istom ¢ase sa tieto akce-
leratory objavili v hracich konzolach, kde umoznovali ovela
realistickejsie hry vyvinutim 3D GPU. Moderné grafické
karty umoZiuju prudové spracovanie (zretazenie lebo pi-
peline). Viacero stupfov zretazenia ddva moznost vytvarat
tiez datovy paralelizmus.To znamen3, Ze kazdy geomet-
ricky vrchol alebo obrazovy element mdze byt spracovany
nezdvisle od ostatnych, ale pouzivat tie isté algoritmy, iny-
mi slovami pouZzivaju zndmy pristup SIMD. Datovy paralel-
ny pristup SIMD sa potom vyvinul do zloZitejSieho modelu
SPMD.

Moderné GPU obsahuju desiatky az stovky procesorovych
jednotiek, pricom kazda ma dalSie aritmeticko-logické jed-
notky ALU, umoznujuce efektivnejsie vyuZzitie SIMD-ove;j
architektary. Skuto¢nost, Ze moderné GPU obsahuju stovky
ALU ma za nasledok, Ze maju spracovatelsky vykon rado-
vo Tflop/s, (napr. NVIDIA GPU GeForce GTX580M - NVIDIA
2011). Tento vykon prirodzene viedol k zdujmu pouzit GPU
pre vypoctovo intenzivne problémy mimo tradi¢nej grafic-
kej oblasti.

Mnohé vedecké aplikacie vyzaduju zrychlenie linedrnych
algebraickych operacii. Napr. zrychlenie ndsobenia matic
mozno dosiahnut pouzitim algoritmu Stiepenia. Ak uvazu-
jeme nadsobenie matic

(=A.B,

kde A je matica (m x k), Bje matica (k xn). Maticu Amozno
rozdelit na stlpcové vektory tvaru (r+1) matic

on\

1

&AFJ

kde kazdy vstup A, je matica (p, x k)

A= Zp,: m.

V praxi, vsetky p. st rovnake.

Podobnym sp6sobom mozno rozdelit maticu B na riadkové
vektory, ktorymi s matice (s+1), Cize

B=(B, B, ., B,),

kde kazda B;je matica (k x q;) 3
2%=“

Tu opat vsetky g; budu rovnaké. Potom vektorovy sucin
tychto dvoch vektorov mozno napisat v tvare C=A.B

A, ) (A B, AB, . . AB )
A AB AB . .  AB,
A= (8, B, ., B,)=
_ A _ AB, AB, . AB, |

Kazdy jednotlivy element C;=A,.B;je matica (p,xq)amobze
sa vypocitat nezavisle. Zovseobecnenim tohto pristupu na
plnd implementaciu pre superpocita¢ dostaneme maticové
nasobenie SIMD. Hodnoty p,a g;mozno zvolit tak, Ze kazdé
pod-nasobenie vyhovuje velkosti pamate superpocitaca.
Kazdé ndsobenie sa vykondva na jednom procesore GPU
a sCitanie na procesore CPU. To znamend, Ze kazidy uzol
vypoctu vyuziva model SPMD. Na superpocitaci s mode-
lom SPMD analogicky mozno vykonat vsetky matematické
operacie.

V Slovenskej Republike prostrednictvom projektu SIVVP
(Slovenska Infrastruktdra pre Vysokovykonné Pocitanie)
mame k dispozicii vysokovykonny superpocita¢ IBM 775
AUREL s vypoctovym vykonom 130 Tflop/s, ktory je umies-
teny vo Vypoctovom stredisku SAV. Superpocita¢ AUREL
uz dnes vykondva doblezité vedecko-technické vypocty
v oblasti kvantovo-chemickych $tudii, seizmologickych vi-
novych poli, simulacie priebehu poziarov a Sirenia dymu,
tedrie elektronovej Struktury latok a rad dalSich.

Programovanie a vyuZivanie tohto systému vyZzaduje od-
bornikov schopnych programovat a zabezpecovat realiza-
ciu zlozitych numerickych vypoctov. Vyskolit ich moZzno na
pracoviskach vysokych skél a SAV, za predpokladu, Ze budu
mat volny pristup k tomuto superpocitacovému prostrediu.
Zo skusenosti je zndme, Ze len dostatocny pocet progra-
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matorov a pracovnikov z aplikacnej sféry moze zabezpe-
Cit efektivhe vyuzivanie superpocitatového prostriedku.
Za tym ucelom by bolo vhodné na Slovensku vybudovat
inStituciu, najlepSie Narodné superpocitacové centrum
(NSC), ktoré by svojim technickym a programovym vy-
bavenim a persondlnym obsadenim bolo schopné zabez-
pecit realizaciu superpocitacovych numerickych vypoctov
na vlastnom vypoctovom prostredi a bolo by celostatnym
garantom realizacie rozvoja vysokovykonného pocitania
pre vedu a techniku. Takéto superpocitacové centrd ma uz
viacero ¢lenskych $tatov EU. Najznamejsie je EPCC (Edin-
burgh Parallel Computing Centre) v Edinburgu. Superpoci-
tacové centrd poskytuju bezplatne sluzby pre univerzity a
ich vyskum, vyvoj a Skolenie, ¢&im si vytvaraju potencial
pouzivatelov a vlastnych programatorov, pretoze ich fi-
nancné zdroje by neboli postacujice na Uhradu potreb-
ného strojového €asu na superpocitaci. V zmysle projektu
SIVVP na Narodné Superpocitacové Centrum by boli napo-
jené odborné centra pre vedecko-technické a ekonomické
pocitanie na univerzitdch a SAV. SU to: Doprava v Ziline;
hutnictvo, fyzika a veterinarstvo v KoSiciach; astronémia
v Starej Lesnej; medicina, elektrotechnika, nuklearna fy-
zika v Bratislave. Uvedené centrd by pritom zabezpecovali
dalsie funkcné oblasti: Vyskum a vyvoj metéd vysokovy-
konného pocitania, Skolenie vyuZivania superpocita¢ov na
Slovensku, nepretrzity technickd prevadzku a systémovu
obsluhu superpocitacov, datoviu bezpecnost a medzinarod-
nu spolupracu s narodnymi centrami ostatnych ¢lenskych
Statov EU.

Vytvorenie slovenského su-
perpocitacového centra by
zaradilo Slovensklu repub-
liku do Sirokej rodiny po-
uzivatelov  superpocitaco-
vého pocitania, v ktorej sa
uz napr. Slovinsko, Ceska
republika a Polsko davnej-
Sie nachdadzaju a tym by sa
zrovnopravnila  slovenska
vedecko-vyskumna a aka-
demicka obec s jej zahranic-
nymi partnermi. Vyrovnanie
sa Slovenska okolitym $ta-
tom v instalovanej vysoko-
vykonnej vypoctovej tech-
nike by zabezpecilo rovnaké
moznosti pre slovensky ve-
decky vyskum, drzat krok
s vyskumom v susednych
Statoch a celej Eurdpe.

DR. H.C. PROF. ING. IVAN PLANDER, DRSC.,

TRENCIANSKEJ UNIVERZITY ALEXANDRA DUBCEKA (1997)
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VUsokovy
NOC
N3 Kaledre malfemalikL

r

deskrplivne] geomelrie

a nasej katedre sa formoval tim pre HPC

vypocty uz dlhé roky pod vedenim

a vdaka jeho
kontaktom a usilovnej praci sa zaradil medzi
svetovu elitu v Ulohdach, ktoré riesi.
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Spracovanie rozsiahleho mnozstva
biomedicinskych dat

Pri nasich aplikaciach HPC vypoctov na klastri sa venujeme
spracovaniu dlhych sérii 3D biomedicinskych dat. Tieto data
ziskavame od francuzskych biol6gov z - N

, s ktorymi na tomto pro-
jekte spolupracujeme. Jednad sa o trojrozmerné mikroskopické
skeny skorého $tadia bunkového vyvoja réznych organizmoy,
ako napriklad rybka danio pruhované (zebri¢ka), morsky jez-
ko, alebo zajac. Tieto snimky zachytavaju velmi skoré Stadia
vyvoja, priblizne od 2 hodin po oplodneni vajicka aZz po 15
hodin vyvoja v priblizne minutovych intervaloch. Takto nam
vznikne nieco ako 4D video. Nase algoritmy, ktorymi spracu-
vame tieto data, sa tykaju najma oblasti spracovania obrazu.
Vstupné data najprv filtrujeme na odstranenie Sumu metédou
geodesic mean curvature flow, a potom z nich ziskavame su-
radnice bunkovych jadier metddou level-set center detection.
Obe tieto metddy pracuju na samostatnych 3D datach, avsak
uz tu pouzivame paralelné vypocty na zrychlenie. Nasa vy-
pocCtovo najndroc€nejSia aplikacia je automatické sledovanie
a rekonstrukcia pohybu buniek v celom datovom subore. Tu si
zo série 3D dat vytvorime 4D subor, v ktorom nasledne na za-
klade ziskanych suradnic bunkovych jadier konstruujeme 4D
segmentaciu, predstavujucu pohyb buniek v ¢ase a priestore.
Naslednym vypoctom funkcie vzdialenosti od pociato¢nych
buniek vo vnutri tejto segmentacie ziskame takzvané po-
tencidlové pole, ktoré nam dokaze aproximovat pohyby jed-
notlivych buniek v dadtovom subore a mézeme z neho ziskat
trajektdérie jednotlivych buniek. Vsetky tieto vypocty su pa-
ralelizované pomocou réznych rozhrani, ako napriklad Open-
MP alebo MPI, ¢im ndm umoZfuju optimalnu distribuciu vy-
poctov na viacero vypoctovych uzlov klastra, lepSie vyuzitie
vacSieho mnozstva operacnej pamadte a zrychlenie vypoctov
z niekolko dni na niekolko hodin. dosiahnuté
v spolupraci s francuzskymi kolegami

OBRAZOK 1:

Na prvych Styroch
obrazkoch su
zobrazené
mikroskopické snimky
raného bunkového
vyvoja rybky zebricky.
Na tychto snimkach
mame zvlast
zachytené bunkové
jadra a bunkové
membrany.

Na piatom obrazku su
zobrazené zafarbené
bunkoveé jadr3, kde
farba zodpoveda ich
rychlosti (Cervené
rychle a modré
pomalé bunky).

Na obrazkoch

vo Stvrtom rade je
zobrazenad vizualizacia
formovania
jednotlivych, farebne
odlisenych organov
Zivocicha aj so
zobrazenim strednych
trajektorii jednotlivych
bunkovych populacii.
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Riesenie geodetickej
okrajovej tlohy

Medzi zdakladné ulohy geodézie patri ur¢ovanie velkosti
Zeme, jej tvaru a tiazového pola. Tiazové modely Zeme
sa daju vypocitat roznymi spésobmi a na nasej katedre sa
venujeme ich ur¢ovaniu rieSenim parcidlnych diferencialnych
rovnic numerickymi metédami ako s metdda hrani¢nych
elementov, metdda konecnych prvkov a metdda konecnych
objemov.

KedZe hranicou nasej vypoctovej oblasti je zemsky povrch,
ktory je ¢lenity, na jeho aproximaciu pouzivame trojuholniky.
Aby sme dosiahli ¢o najpodrobnejsie vysledky, je potrebné
vytvorit jemnu siet s rozliSenim napr. jedna minGta (priblizne
110 km na rovniku). Takéto delenie potom zodpoveda 21600x
10800 neznamym hodnotam na zemskom povrchu. Pri nasich
vypoctoch pouzivame ako vstupné Udaje data generované zo
satelitov a pozemnych merani.

Jednou z aplikacii nasho vyskumu je urcovanie konstanty Wo -
referencnej hodnoty tiazového potencidlu, ktora je zakladom
pri definicii a tvorbe svetového vyskového systému. Tento
problém suvisi s tym, Ze morskd voda jednotlivych mori
a ocednov ma v réznych oblastiach réznu teplotu, slanost
a obsah inych I3tok. To ma za nasledok, Ze jednotlivé lokalne
vyskové systémy odvodené od morskej hladiny si medzi
sebou vzajomne posunuté. Napr. v Europe mame dodnes
platnych viac nez 12 vyskovych systémov a rozdiely medzi
nimi dosahuju az decimetre a rovnaké problémy su i na
inych kontinentoch ¢i ostrovoch. Napriklad Novy Zéland ako
ostrovna krajina ma az 13 lokdlnych vyskovych systémoy,
ktoré si medzi sebou niekolko centimetrov posunuté. Aby
sa zjednotili lokdlne vyskové systémy a zadefinoval sa
svetovy vyskovy systém, je potrebné zvolit si jednu zakladnu
referencnd plochu. NajvhodnejSou plochou je taka, ktora
prechadza stredom ustadlenej hladiny mora. Takato plocha
je potom definovand spominanou konstantnou hodnotou
tiazového potencidlu Wo a nazyva sa geoid.

V roku 2011 sa Medzindrodnd geodetickd asocidcia (IAG)
rozhodla zostavit timvedcov, ktori sa pod vedenim Dr. Laury
Sanchezovej z Technickej univerzity v Mnichove podielal na
vypocte novej hodnoty konstanty Wo.

WO = 62 636 853,4 m?/s?

0BRAZOK 2:

0BRAZOK 3:




Vypoctovy klaster

Za ucelom zvladnutia i takychto vypoctov bol na katedre
budovany paralelny pocitacovy klaster od roku 2005, ktory
bezi pod opera¢nym systémom GNU/Linux. Klaster je
konfigurovany ako 8 GB RAM/jadro, ¢o je najoptimalnejsia
konfiguracia pre naSe vypocty, s pristupom na 40 TB
zdielaného ulozného priestoru. Rychla komunikacia v rdmci
klastra je zabezpelenad ethernetovou sietou s rychlostou
1 Gbit/s. V sucasnosti mda klaster 160 jadier a je navrhnuty
tak, aby sa v buducnosti dal lahko rozsirit (ak na to budu
prostriedky).
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Vybudovanim Aurela sme ziskali novy nastroj na vypocty,
ktoré u nds na katedre klaster nezvladal. | za cenu dlhSieho
¢asu vo fronte sme sa dopracovali k vysledkom. Aurel sa
pre nds stal ucinnym nastrojom, ktory vdaka svojej velkosti
posunul nase vypocty o krok dalej.
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Magdalena Majekova

Yoel Rodriguez

Moznoshi HPC pre membranove profeiny

— priklad Ca="-ATP-azy
sarkoplazmalickeno refikula

MAGDALENA MAJEKOVA

Ustav experimentélnej farmakoldgie a toxikoldgie SAV, Dibravska cesta 9, 841 04 Bratislava, SR

YOEL RODRIGUEZ

Department of Pharmacological Sciences, Icahn School of Medicine at Mount Sinai, New York,
USA; Department of Natural Sciences, Eugenio Maria de Hostos Community College, 500 Grand

Concourse, Bronx, New York 10451, USA

ri vyskume fyziologickych a patologickych procesov

v organizme je Casto délezité o najpresnejsie mode-

lovat ich délezitl zlozku - proteiny. Dlzka proteinového

retazca v eukaryotickych bunkdch (a teda aj u ¢loveka)
byva v priemere niekolko sto aminokyselin, aj ked' méze do-
sahovat aj hodnoty viac ako 20 ooo (Brocchieri et al., 2005).
Co sa tyka okolitého prostredia, proteiny mozno rozdelit
zhruba do dvoch skupin: cytoplazmatické (nachdadzajlce sa
viac-menej vo vodnom prostredi) a membranové (zakotvené
v biologickej membrane). Prdve membranové proteiny pred-
stavuju aktualnu vyzvu pre pocitaCové modelovanie.

Prvym doévodom je ich velkost. Samotné proteiny inkorporo-
vané do membran byvaju spravidla omnoho vacsie, nez pro-
teiny cytoplazmatické, kedze objemom musia dosiahnut tri
oddelené fazy. Kym na pocitaCovy experiment s proteinom
v cytoplazmatickom prostredi staci okolitd voda so zaklad-
nymi iénmi a niekolkymi v modeli zahrnutymi malymi mole-
kulami (na Obr. 1 je ako priklad zndzorneny enzym aldézare-
duktaza s kofaktorom a substratom, umiestnené vo vodnom
prostredi s ionmi), pri pocitacovej simulacii membranového

proteinu je potrebné okrem
vodného prostredia zahrnut aj
fyzikdlne realne chovanie lipi-
dickej dvojvrstvy, ktora tvori
z3aklad biologickej membrany.
Zakladné stavebné jednotky
membrany si omnoho vac-
Sie a zlozitejSie ako molekula
vody, naviac je kazdd mem-
brana zlozend z niekolkych
druhov lipidov. Z toho vyply-
va dalsi bod obtaznosti pre
modelové vypocty, ktorym je
komplexita, ¢ize zlozitost mo-
delovaného systému.

Dalsi problém predstavuje
redlny ¢asovy usek, ktory by
mal byt pokryty pocitacovym
experimentom.  Priemerny
relaxacny ¢as vody v reak-

Obrazok 1

Obrazok 2

Periodicky obraz proteinu SERCA v membrane.

Enzym aldézareduktaza s kofaktorom NADPH a substratom.

1AA




|_
>
S

RNDr. Magdaléna
Majekova, PhD.
posobi ako veduci
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SAV v Bratislave.

cii na rozpustani molekulu s hydrofébnym povrchom (aky
maju ciastoCne aj proteiny) sa pohybuje v rddoch ps (pozri
napr. Comez et al. 2014, Muntean et al. 2012). Relaxa¢né casy
suvisiace so Strukturdlnymi zmenami proteinov sa pohybuju
radovo od nanosekundy az po mikrosekundy, v zavislosti od
velkosti a typu konformacnej zmeny. NajdIhsi ¢as je potrebny
na zmeny tykajlce sa hlavného retazca proteinu (Shaw et al.
2010; Khodadadi et al. 2015). V pripade zlozZitych proteinovych
komplexov, ako su napr. receptory (napr. ryanodinovy, gluta-
matovy), sa navyse moze jednat o viacero konformacénych
zmien uskuto¢nenych za sebou a tomu odpovedajuco rastu aj
naroky na ¢as simulovaného experimentu.

Kolegyne z oddelenia biochemickej farmakolégie UEFT SAV
L. Hordkova, ). Lomenova a P. Rezbarikova sa uz dIhsi cas
venuju experimentalnemu Studiu Struktury a funkcie SERCA
- vapnikovej pumpy sarkoplazmatického retikula (SR). Pred
niekolkymi rokmi sa tento smer rozsiril o teoretické stadium
izolovaného proteinu (M. Mdjekova) a v predchadzajicom
roku sa Studium posunulo do roviny realistického mode-
lu s membranou ponorenou do vodného prostredia s ionmi
(Y. Rodriguez). Fyziologickd uloha proteinu SERCA spoci-
va v pumpovani dvojmocnych iénov vapnika z cytoplazmy
(vnutorného prostredia bunky) do lumenu SR (vnutorného
prostredia SR), ¢o pomaha udrZiavat homeostdzu vapnika
v bunke. Koncentracia vapnika hra délezitu ulohu pri mno-
hych biologickych procesoch, ako napr. svalovd kontrakcia,
génova expresia, sekrécia inzulinu a pod. Jej narusenie moze
napomahat vzniku zavazinych chronickych ochoreni, ako su
kardiovaskuldrne, neurodegenerativne alebo svalové ocho-
renia, chronicky zapal, rakovina a cukrovka.

Pomocou experimentov boli objavené latky, ktoré dokazu
urychlovat, spomalovat, pripadne celkom zastavit ¢innost
vapnikovej pumpy. Porozumenie mechanizmu tychto javov
ndm mobze pomoct navrhovat ucinné latky schopné ovplyv-
nit ¢innost SERCA a tym aj spomalit alebo zamedzit rozvoj
chorobnych procesov. Prof. Rodriguez, ktory sa k ndm dostal
vdaka Stipendiu udelenému Fulbrightovou nadaciou, vypra-
coval model SERCA pre pocitacovu simulaciu pomocou me-
tédy molekulovej dynamiky (Obr. 3). Pomocou tohto modelu
chceme zistit klucové mechanizmy inhibi¢ného a aktivacného
posobenia réznych ligandov - malych molekul. Tie nam po-
tom pomdzu robit cieleny dizajn novych modulatorov.

Obrazok 3:
Prierez modelu SERCA1 zabudovaného do biologickej membrany a obklopeného
vodnym prostredim s rozpustenymi ionmi Na* a Cl-.
V cytozolickej casti proteinu je slabymi medzimolekulovymi interakciami
naviazany rutin (oranZova farba). Stav po 100 ns simuldcii.

1AA




Michal Novoiny

Maferialy na baze molybdenu

S vyuzifim v jadrove] fuzi.

ozvoj priemyslu a vyvoj novych technoldgii sa v po-

slednych dvoch storociach neustale urychloval. Cas od

objavu nového fenoménu, az po jeho praktické vyuzitie

sa v mnohych pripadoch skratil z desatroci na niekolko
rokov. Jeden z prirodnych fenoménov s obrovskym potencia-
lom pre ludstvo vSak stale zostava nevyuzity. Je nim jadrova
fuzia. Od jej teoretickych pociatkov v tridsiatych rokoch az
dodnes, si praktické prevedenie tejto technoldgie vyzaduje
vyskum v réznych odvetviach. Po¢nuc jadrovou fyzikou a vy-
skumom samotnej fuznej reakcie, cez fyziku plazmy a dizajn
reaktora, po rozsiahly vyvoj novych materidlov vyuzitelnych
vo fuznych zariadeniach. Limitujacim faktorom pre vacsinou
zo spomenutych oblasti vyskumu fuznych reaktorov su ma-
teridly, ktoré si momentalne k dispozicii. Mnohé z tych ktoré
sa bezne pouzZivaju maju bud nevhodné vlastnosti alebo je
ich vyroba prilis ndkladna pre ekonomické priemyselné vy-
uzitie. Vyskum a vyvoj novych materialov konvencnym sp6-
sobom dokaze byt velmi zdlhavy a finan¢ne naro¢ny nakolko
je nutné novy material najskor synteticky pripravit a nasled-
ne otestovat, pricom nemusi mat predpokladané vlastnos-
ti. V tejto faze je obzvlast slubné pouzit metddy teoretickej
a pocitaCovej chémie a materidlového dizajnu.

Co bolo pred dvadsiatimi rokmi nepredstavitelné sa dnes
stava beznou praxou. Vdaka rozvoju HPC a s tym spojenymi
metddami pocitacovej chémie, vieme dnes simulovat realis-
tické systémy (desiatky az stovky atomov) a tak za kratky
¢as a minimalne finan¢né prostriedky dodat spolahlivy na-
vrh materidlov ktoré maju pozadované vlastnosti. Pocitacova
chémia je neodvratne zavisla a limitovand HPC infrastruktu-
rou, ktori ma k dispozicii, kedZe jej potencial ju vyuzivat je
neobmedzeny.

Jadrova fuzia prebieha pri teplotach 15.107 K. Na dosiahnutie

takto vysokej teploty sa vyuziva kombinacia troch mecha-
nizmov. Prvy je ohrev plazmy pomocou elektromagnetickych

Mgr. Michal
Novotny
pésobi ako
PhD Student
na Katedre
fyzikalnej

a teoretickej
chémie na
Prirodovedeckej
univerzite UK
v Bratislave.
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Povrch molybdénu pokryty céziom.

Rézne pokrytia povrchu molybdénu céziom.

Je zrejmé, ze aj pre takyto,
relativhe mensi projekt je
potrebnd velkd vypocto-
va kapacita, ktoru je pre
vacsinu pracovisk nemoz-
né ¢i uz ziskat alebo pre-
vadzkovat. Superpocitac
Aurel, vypoctovy klaster
v Ziline a iné prostriedky
ziskané z projektov Sl-
VVP predstavuju pre nas
esencidlny nastroj na to,
aby sme vedeli nadalej
produkovat kvalitné ve-
decké vysledky na sveto-
vej urovni.
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Vysokovykonna vypoctova technika

SUMMER ©

VYPOCTOVOM ST

program

PRACE

(Partnership
for Advanced

H2020

Computing in Europe), ktorého je Vypoctové stredisko SAV
od roku 2015 partnerom, organizuje od svojho pociatku
medzindrodné dvojmesacné staze s nazvom Summer of HPC
(High-performance Computing), http://summerofhpc.prace-
ri.eu. V ramci tohto programu je kazdorocne, v €ase letnych
prazdnin, rozdelenych (okolo) dvadsat vybranych Studentov
medzi superpocitacové pracoviskad - partnerské organizacie
PRACE, kde sa podielaju na vyskumnych projektov suvisiacich
s HPC.

Studenti v Ziadosti o U¢ast predkladaju svoje Zivotopisy, de-
monstruju motivaciu zicastnit sa na programe a svoje progra-
matorské zruénosti. Uvadzaju taktiez tri preferencné projekty
zo zoznamu dostupnych projektov pre dany rocnik, na kto-
rych by chceli pracovat. Vybrani uchadzadi ziskavaju Stipen-

na
SEDISKU

Michal Pifonak

dium, ktoré bezvyhradne
pokryva vsetky suvisiace na-
klady pocas staze. Program
Summer of HPC zacina tyzi-
dinovym kurzom paralelné-
ho programovania, prace
v HPC prostredi, vizualizacie
(velkych) dat, pod., ktory sa
kond na jednej z hostujucich
institucii. Po tvodnom tyzdni
odchdadzaju Studenti na cie-
lové pracoviskd, kde sa uz
venuju pridelenym projek-
tom. Na konci staze Studenti
vypracuju zaverecnu spravu,
v ktorej v kratkosti sumari-
zuju vystupy ich projektoy,
a pripravia kratke, patmi-
nutové vided prezentujuce
projekty Sirokej verejnosti

NOVE ZDROJE ENERGIE

ASTRONAUTIKA
A TRANSPORT

(https://youtube.com, hladat
napr. ,PRACE Summer of HPC
2017 presentations”). Pocas
leta sU ucastnici motivova-
ni dokumentovat a zdielat
priebeh rieSenia projektu na
oficidlnom blogu programu
Summer of HPC a socidlnych
sietach tak, aby uputali za-
ujem o HPC ¢o najvacsSieho
poctu ich rovesnikov. Odme-
nou za ich popularizacné ak-
tivity je finan¢ne honorovana
cena ,Best HPC ambassador
award”, ktora je spolu s ,Best
visualization award” kazdo-
rocne udelend vitazom v pri-
slusnej kategorii.

Zo Slovenska sa doposial

Summer of HPC zucastnil iba
jeden Student, Mqr. Jan Hreha,
PhD Student fyziky na Fakulte
matematiky, fyziky a infor-
matiky Univerzity Komenské-
ho v Bratislave, ktory stra-
vil leto 2015 na institute NIIF

ZIVOTNE PROSTREDIE

POCITACOVA VEDA

A TECHNOLOGIE
\ BUDUCNOSTI

MATERIALOVA VEDA, BIOLOGIA A

CHEMIA A ) MEDICINA

NANOTECHNOLOGIA

(National Information Infrastructure Development Program-
me) v Budapesti pracou na projekte ,Bringing Hybrid Archi-
tecture’s power for Atomistic Simulations”.

Vypoctové stredisko SAV sa od pociatku svojho clenstva
v PRACE podiela na organizacii Summer of HPC a hosti kaz-
doro¢ne dvoch Studentov. V roku 2016 to bol Oisin Benson
z Irska a Katerina Galata z Grécka. Oisin pracoval pod ve-
denim doc. Mgr. Michala Pitondka, Phd. na téme ,Quantum
Chemistry in Spark”, Katerina pod vedenim prof. RNDr. Jozefa
Nogu, DrSc., na téme ,Calculating Nanotubes”. V tomto roku,
2017, to boli $tudenti Adridn Rodriguez-Bazaga zo Spanielska,
pracujuci pod vednim doc. Pitondka na téme , Apache Spark:
Are Big Data tools applicable in HPC?”, @ Andreas Neophy-
tou z Greécka, pracujuci na projekte ,Calculation of nanotubes
by utilizing the helical symmetry properties” pod vedenim
prof. Nogu. Rozhovory s minulymi u¢astnikmi Summer of HPC
na Vypoctovom stredisku SAV su publikované samostatne
v tomto cisle HPC Focus.

Zaciatkom roka 2018 bude na internetovych strankach PRACE
(http://www.prace-ri.eu) opat zverejnend vyzva na ucast na
projekte Summer of HPC 2018. Chceli by sme vyzvat vSetkych
potenciadlnych zaujemcoy, ¢i uz z radov Studentov vyssich roc-
nikov vysokych skél alebo doktorandov, aby vyuZili tito moz-
nost ziskat mnozstvo novych informacii o HPC na $pi¢kovych
europskych superpocitacovych pracoviskach.
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Jisin Benson

Povedzte ndm nie€o o sebe. Odkial pochadzate a aké mate
akademické zazemie?

Voldm sa Katerina Galata a som z Atén v Grécku. Som
chemickainZinierka v narodnej technickej univerzite v Aténach
a momentdlne zacinam posledny rok svojho magisterského
$tudia. Tiez teraz pracujem na svojej diplomovke pod
dohladom Prof. Dorosa Theodorou.

OB: Som z Dublinu v irsku. Som $achista a byvaly kapitan
timu Trinity Armstrong (Leinster Division 1). Mdm rad vysoko
strategické hry a sci-fi, hlavne Diasporu autora Grega Egansa.
Prave som ukoncil bakalarske studium v odbore teoreticka
fyzika na vysokej Skole Trinity v Dubline.

Ako ste sa dozvedeli o PRACE Summer of HPC? Preco ste sa
rozhodli zac¢astnit?

M&j Skolitel mi odporucil
aby som sa uchadzala o tento
program, lebo by to pre mna
bola velka prilezitost. Naucila
by som sa vela novych veci
a ziskala by som skusenosti
v odbore, v ktorom mam
zaujem pracovat aj nadalej.
Takze som preSla zoznam
tém projektov a zistila som ze
mnohé suU naozaj zaujimavé.
Rozhodla som sa prihlasit na
projekty, ktoré sa mi zdali
zaujimavé a blizke k mojej
Specializacii (samozrejme ze
som musela spliat vsetky

podmienky).

OB: O SoHPC (Summer of HPC) som uz pocul viackrat. Poznal
som viacerych Studentov z inych roc¢nikov, ktory ho uz
absolvovali, vratane méjho Sachového spoluhraca Anthonyho,
ktory bol velmi spokojny so svojim pobytom v Ceskej republike.
Odporucali mi to aj vyskumnici v ICHEC (Irish Centre for High-
End Computing) a profesori, ktory ucili programovanie pocas
mojho Studia. Zo vSetkych mojich predmetov sa mi najviac
pacili tie, ktoré suviseli s programovanim. Implementovanie
algoritmov ako Ising Model a zbieranie ich vysledkov je
velmi uspokojujuce. PRACE SoHPC sa zdalo byt vynikajucou
prilezitostou ziskat skusenosti s Ulohami a nastrojmi
vrcholového vyskumu a zaroven Sancu chvilu Zit v inej krajine.

Preco ste sa rozhodli prist do nasej organizacie a €o iné ste
mali eSte na vyber?

Rozhodla som sa prist do SAV, lebo sa mi velmi pacila
téma na ktord som sa prihldsila. Jej nazov je ,Vypocet
nanotrubic vyuzitim vlastnosti Spiralovej symetrie”. Mala som
v tomto odbore dobré teoretické vzdelanie a splfiala som
vsetky podmienky. TieZ som sa prihlasila na program ,Pisat
Spanielsky”, ale program v SAV bola moja prva volba a dufala
som, Ze ma sem vyberd.

OB: Obidva projekty, ktoré sa mi najviac pacili saviseli s big
data. Predchadzajuce leto som stravil vo firme Workday, kde
som pracoval s datami pomocou prostredi Hive a R a zaroven
som nazbieral skdsenosti s programovacim prostredim Scala.
Ked som pracoval v tejto firme, vychadzali aj dalSie nové
nastroje ako napriklad Spark. Projekt Michala Pitondka sa mi
pacil, lebo mi umoznoval stavat na mojich predchdadzajucich
skusenostiach so Scalou a naudit sa pracovat s novym
nastrojom na spracovanie Udajov Spark. Navyse som mal
velké skusenosti s kvantovou chémiou z predmetov o tedrii
zhustenej hmoty v rdmci mojho Studia, takZze som mohol viac
¢asu stravit u¢enim sa pracovat so Sparkom.

Aké boli vase zadania? Boli vasi Skolitelia napomocni pri
rieSeni uloh?

V tomto projekte som musela paralelizovat niektoré rutiny
z existujuceho kodu. Toto bolo celkom zlozZité, lebo ako kazdy
vie, je vzdy tazké porozumiet tomu, ¢o robi iny programator,
a preco to robi. Teraz si predstavte, Ze tento kdd bol napisany
niekolkymi programatormi v priebehu niekolko rokov.

Katerina Galata je
chemicka inZinierka
v Narodnej
technickej
univerzite

v Aténach

a momentalne
zacina posledny
rok svojho
magisterského
Studia.
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Oisin Benson
ukoncil
bakalarske
Studium v odbore
teoreticka fyzika
na vysokej Skole
Trinity v Dubline.

Nastastie som pracovala len s niektorymi ¢astami tohto kodu.
Prof. Noga mi poskytol potrebné inStrukcie a odporucania
ako vsetko spravit ¢o najlepSie a najjednoduchsie. Ked som
mala tazkosti, pomahal a viedol ma Lukds Demovic. Vdaka
nemu som ziskala schopnosti a zru¢nosti s MPI. Tiez mi ukazal
ako pracovat s vypoctovymi klastrami ako s tym v Ziline. Na
tak zlozitom projekte som eSte nikdy som nerobila @ som im
obom velmi vdacna.

OB: Mojou Ulohou bolo prispdsobit kniznicu libint C pre
metddu Hartree-Fock v kvantovej chémii pre Spark, spustit
zatazové testy a optimalizovat ju. Najprv sme ale mali
implementovat tento kéd v multiplatformovom jazyku Scala,
ktory pouziva mnoho funkénych metdéd a transformadcii,
na ktoré sa spolieha aj Spark. Lukd$ Demovi¢ mi pomohol
nastavit vela potrebnych ndastrojov a usSetril mi vela casu.
Michal potom nacrtol plan dalsej cinnosti a odporucil mi
uzitocné priklady inych implementacii metédy Hartree-Fock.
Nevyhodou pouzivania tychto novych metdd bolo, Ze som
vsetky svoje otazky ohladom Scaly a Sparku musel smerovat
na Michala. Luk3$ mi tiez pomohol s odstrafnovanim chyb, 3j
ked's tymito nastrojmi nema skuisenosti.

Cielom projektu bolo vypocitat vlastnosti nanotrubic
pomocou Spirdlovej symetrie. Implementacia je zalozena
na formulacii v dvojrozmernom recipronom priestore,
kde jeden rozmer je spojity a jeden diskrétny. Na vypocet
pasovych Struktdr sa pouzivaju metddy kvantovej chémie
nezavislych castic, ako Hartee-Fock, DFT alebo jednoduchy
post Hartree-Fock MP2. MPI paralelizacia umoznuje velmi
presné vypocty pasovych Struktdr nanotrubic na viacerych
nédoch s rozdelenou pamatou. K dispozicii teraz mame nové
moznosti velmi presnych vypoctov energii a pasovych struktur
s dobrou schopnostou predvidat a pasovou topoldgiou, ktorej
interpretacia je omnoho transparentnejSia ako pri jedno
priestorovych pristupoch. Vysledky umoznia pouzivat tento
projekt ako Standardny nastroj na in silico dizajn. Kéd ale stale
potrebuje viac paralelizacie a hlavne optimalizacie.

OB: Aj ked sme nanestastie nestihli tolko, kolko sme
planovali, podarilo sa ndm vyznamne pokrocit v rieSeni
problému. Najprv som prepisal C implementaciu libint v Scale
pomocou jej vypoctovej kniznice Breeze. Nastroj Breeze sme
zvolili lebo jeho operdacie su zdkladom Sparkovej kniznice
strojového ucenia Mlib. Ked sa ndm ju podarilo spustit pre

malé bazy, zacali sme ju adoptovat pre Spark. To znamenalo,
Ze sme zacali viac pouzivat funkénu €ast jazyku Scala, ktory
nativne obsahuje mnoho datovych transformacii, ktoré su aj
sucastou Sparku. Nakoniec sa ndm podarilo vytvorit verziu,
ktorad fungovala pre molekulu H O v malej baze. Zatial sa
nam nepodarilo vyriesit to, Ze kod produkuje rozdielne
energie pre vdc¢Sie bazy. Michal a jeho Phd Student Miro na
tom budu dalej pracovat a isto sa im podari dosiahnut, aby
kod Skaloval spravne. Algoritmus by potom mal fungovat
spravne aj pre velké bazy. Aj ked by som to rad dokoncil
osobne, som spokojny s pokrokom, ktory sme dosiahli
a s nastrojmi, ktoré som sa naucil pouzivat a urcite vyuzijem
vo svojej buducej kariére.

No... z toho ¢o som videla ma Slovensko Uzasne krasnu
prirodu. A Zivot v Bratislave je uvolneny, ¢o mi pomohlo,
lebo prvykrat v Zivote som musela celé leto pracovat.
Dalsou vyhodou je, 7e sa viade da dostat peso za kratku

dobu. Bratislava je tiez blizko
dalSich Eurépskych hlavnych
miest, kam sa da cestovat
cez vikendy. Vo vypoctovom
stredisku sa mi pacilo, vsetci
tam boli mili a veseli a snazili
sa, aby som sa citila dobre.
Povodili nds s Oisinom aj po
Bratislave. Lukas mi na leto
dokonca pozical svoj bicykel.
Nemozem sa na ni¢ stazovat
a som velmi vdacna, lebo byt
cudzincom v novom meste
moéze byt tazké, hlavne
ak nerozprdvate jazykom
domacich.

OB: V Bratislave sa mi pacilo.
Je velmi energicka a plnd mla-
dych ludi. Nechybalo mi Sedi-
vé irske leto a bolo prijemné
ist von bez velkého minania.
Bratislava ma eSte jednu vy-
hodu, kedZe susedi s dalSimi
velkymi Eurépskymi mesta-
mi. Je jednoduché spravit si
kratky vylet do Viedne alebo
Budapesti. Vsetci v praci boli
ku mne a Katerine velmi mili
a letnd opekacka bola vy-
nikajucim ukoncenim nasho
vyskumného pobytu. V praci
som spoznal dalSieho silné-
ho Sachového hraca, Jozefa
Federica, s ktorym sme odo-
hrali niekolko rychlych partii.
Celkovo sa mi toto leto vel-
mi pacilo, vela som sa naucil,
nasiel som novych kamara-
tov a navstivil som niekolko
skvelych miest.

Dakujeme za rozhovor
a prajeme vam do

buddcnosti vela nielen
pracovnych dspechov.
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Adrian Rodriquez-Bazaga
Andreas Neophyfou

Poprosim vas na zaciatok o kratke predstavenie. Kde a aky
odbor ste Studovali a aka je vasa Specializacia?

ARB: Voladm sa Adridn Rodriguez-Bazaga a som Spanielsky
pocitacovy vedec Specializujuci sa na algoritmy, umelu inteli-
genciu a vypoctovu tedriu. Momentdlne Studujem magister-
sky program v odbore inovacia a vyskum Specializovany na
strojové ucenie a datovu vedu.

Pracujem ako vyskumnik v oddeleni vied o Zivote Barcelonskej
univerzity, v superpocitacovom centre. Spolupracujem na
vyskumnom projekte v odbore datovej vedy a spracovania
prirodzenych jazykov. Snazim sa analyzovat evollciu
bioinformatiky v poslednom storoci s pouzitim novatorskych
postupov ktoré vyzaduju techniky strojového ucenia ako
latentnd Dirichlet Allokaciu a zoskupovacie techniky ako
spektralne zoskupovanie.

AN: Volam sa Andreas Neophytou a pochadzam z Birmin-
ghamu v Anglicku, kde Studujem prirodné vedy. Mojou Spe-
cializaciou je chémia a biochémia a ako vedI|ajsi smer studu-
jem informatiku, ktord mi otvorila branu k HPC a vedeckym

vypoctom. Aktudlne som Stu-
dentom magisterského Studia
na University of Birmingham
a pracujem na projekte vy-
skumu energii krystalovych
Struktar. V ramci projektu sa
venujem aplikacii optimali-
zacnych metdéd na semiem-
pirické modely malych orga-
nickych molekdl za ucelom
ndjdenia ich energeticky naj-
nizSich Struktar.

Ako ste sa dozvedeli o akcii
Summer of HPC organizované
PRACE a ¢o vas viedlo k roz-
hodnutiu zapojit sa a vybrat
si prave nas - Vypoctové
stredisko SAV?

ARB: O Summer of HPC som
sa dozvedel lebo mi o nom

povedal ucitel z mojej predchadzajucej university a rozhodol
som sa zucastnit, lebo to bola vynikajluca prilezitost ziskat
skusenosti s vysokovykonnym pocitanim. Vybral som si
Slovensku akadéemiu vied, lebo jeden z projektov vyzadoval
znalosti a pouzivanie nastrojov, ktoré uz poznam, ako Apache
Spark.

AN: O programe som sa dozvedel od kolegu, doktoranda, na
univerzite. Nakolko boli moje skusenosti s HPC minimalne,
vyuzil som tdto moznost ziskat skusenosti ,z prvej ruky”,
Ci uz z oblasti prace so superpocitatmi ako aj paralelnym
programovanim. Vybral som si Vypoctové stredisko SAV
kvoli projektu, ktory predkladalo. Bol to jediny projekt, ktory
zahfnal aplikovanie HPC na problémy suvisiace s chémiou.

Mbzete nas blizgie oboznamit s priebehom projektu?

ARB: Moj projekt postupoval celkom dobre, podarilo sa
nam dosiahnut niekolko cielov a objavit nové spdsoby ako
kracovat v dalSom vyskume. V spolupraci pokracujeme
aj po skonceni SoHPC a nds konecny ciel je spolu napisat

v presnych vypoctoch pasovej Struktiry nanotrubiek pre
vypoctové systémy typu klaster” tj. na samostatné
ypoctové uzly. Vystup projektu bol v zdsade v sulade so
zadanim, napriek velkosti a zlozitosti paralelizovaného
programu, ktoré predcili moje obavy a oc¢akavania.

Akd uloha vam bola pridelend? Mali ste komplikacie so
zadanim, alebo sa vam ju bez problémov podarilo vyriesit?

ARB: Nasim hlavnym cielom bolo skombinovat vyhody p6-
vodnych MPI pristupov s nastrojmi na spravovanie velkych
dat. Snazili sme sa prekonat rozpor medzi HPC a velkymi da-
tami a zistit, ¢i sa bezne pouZivané nastroje na spravu vel-
kych dat daju pouzit aj pri rieSeni HPC uloh porovnanim dvoch
vypoctovych ramcov implementovanych na komoditnych
klastrovych architektarach. Porovndvali sme Apache Spark Big
Data ramec implementovany v programovacom jazyku Scala
s tradicnymi pristupmi ako pouzivanie modelu distribuovane;j
pamadte s MPI na distribuovanom suborovom systéme HDFS
(Hadoop Distributed File System) a nativnymi C kniznicami,
ktoré vyuzivaju vyhody tohto suborového systému. Zvolili
sme K-stredovy zoskupovaci algoritmus, ktory bol spusteny
na datovych mnozinach réznych velkosti a porovndvali sme

Adrian Rodriguez-
Bazaga je
Studentom
magisterského
programu na
Barcelonskej
univerzite
Specializujuci sa
na algoritmy,
umelu inteligenciu
a vypoctovu teériu.
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vypoctovy ¢as a odolnost voci
porucham oboch postupov.

AN: Zadanie projektu bolo od
zaCiatku jasné, ¢o vsak ne-
znamena, ze projekt ako taky,

OBRAZOK:

Znazornenie
jednotlivych iteracii
K-means algoritmu
na hladanie centier
klastrov s pouZzitim
modelovych dat.

bol jednoduchy! Napriek tomu
som sa s nim vysporiadal, 3j
ked som bol ob¢as v pochyb-
nostiach.

Kto boli vasi Skolitelia? Boli
napomocni pri rieseni?

ARB: Mojim Skolitelom bol
doc. Mgr. Michal Pitondak, PhD.
a naozaj mi velmi pomohol
S mojou pracou. Poskytol mi
mnoho novych informacii,
snazil sa odpovedat na
vsetky moje pochybnosti
a daval pozor, aby sa projekt
vyvijal spravne. Je to nielen
vynikajuci  vyskumnik, ale
aj skvely clovek, s ktorym
momentdlne pracujem na
rozsireni  vysledkov, ktoré
sme dosiahli po¢as SoHPC.

AN: Mojim Skolitelom bol prof. Jozef Noga. Pocas projektu bol
extrémne napomocny a pochybujem, Ze by som bol schopny
projekt dotiahnut do UspeSného konca bez jeho pomoci.
Napomocnymi boli aj ostatni kolegovia z Vypoctového
strediska SAV, ktori mi pomahali nie len s projektom, ale mi
sprijemnovali cely letny pobyt.
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Uplatnite do buddcna vysledky a informdcie, ktoré ste ziskali
pocas skolenia?

ARB: Vedomosti ziskané poc¢as SoHPC samozrejme vyuZivam
v kazdodennej praci, lebo rieSim velmi zlozité ilohy s pomocou
HPC tehnolégii. Vdaka SoHPC som s HPC prostredim ziskal
mnozstvo uzitocnych skisenosti.

AN: Samozrejme! lhned po ndvrate som vyuZil novo-
nadobudnuté vedomosti o MPI paralelizme pri programovani,
ktoré je sucastou projektu, na ktorom aktualne pracujem.

Ako by ste celkovo zhodnotili vase pdsobenie vo VS SAV
pocas dvojmesacnej stazi.

ARB: Vo vseobecnostibol mdj pobyt velmi dobry. Samozrejme
vSade dobre, doma najlepsie, ale nemo6zem sa stazovat. Ludia
boli velmi mily a som velmi spokojny so svojim vyberom
destinacie.

AN: Pobyt na Vypoctovom stredisku SAV som si naozaj uzil.
Ak by som ho mal ohodnotit bodovo, dal by som mu osem
bodov z desiatich (dva body som strhol kvéli dazdivému

pocasiu!). Naozaj neviem, ¢o by bolo potrebné vylepsit na
zvysenie kvality pobytu.

Bola to vasa prva navsteva Slovenska, Bratislavy?

ARB: Ano, prvykrat v Zivote som bol v Bratislave, dokonca aj
vo vychodnej Eurépe. Je to velmi pekné mesto s mnozstvom
historickych monumentov.

AN: Bola to moja prva navsteva Slovenska a velmi som si
to tu uzil. Ludia su priatelski, zazil som vela zaujimavych
rozhovorov s ,cudzincami” cestou autobusom do prace.

Podarilo sa vam navstivit nejaké pamiatky? Vratili by ste sa
eSte naspat, ale uz ako turisti?

ARB: Navstivili sme niekolko zaujimavych miest ako
Bratislavsky zamok, prezidentsky paldc a jeho zdhradu. Tiez
si pamatam sochu Cumila v starom meste, bola velmi vtipna.
V Bratislave je eSte vela inych zaujimavych miest a rdd by
som sa jedného dna vratil, aby som si ich pozrel aspon ako
turista.

AN: Pocas pobytu som mal moznost navstivit niekolko
zaujimavych miest v Bratislave ako aj zavitat do susednych
velkomiest (Vieden a Budapest). Vrcholom pobytu, z tohto
hladiska, bol vylet na lodkach na Malom Dunaji s kolegami
z VVypoctového strediska SAV. Urcite planujem Slovensko opat
navstivit, nakolko sa mi na mnohé zaujimavé miesta, ako
napriklad Vysoké Tatry, dostat nepodarilo.

Andreas
Neophytou
Studuje chémiu

a biochémiu a ako
vedIajsi smer
informatiku.
Aktualne je
Studentom
magisterskoho
Studia na
Birminghamskej
univerzite, kde
pracuje na projekte
vyskumu energii
krystalovych
Struktar.
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