Nowe komputery WCSS

2 marca 2007 r. we Wroctawskim Centrum Sieciowo-Superkomputerowym uroczyscie
przekazano do eksploatacji nowe komputery i biblioteke tasmowq. W uroczystosci wzieli
udzial: prorektor ds. badan naukowych i wspdlpracy z gospodarkq prof. Tadeusz
Wieckowski, kierownik WCSS prof. Daniel J. Bem, prof. Wactaw A. Sokalski 7 Wydzialu
Chemicznego (glownym uZytkownik Centrum), pracownicy i dziennikarze. Prezentacji
nowego superkomputera dokonal dr Jozef Janyszek, zastepca kierownika Centrum ds.
technicznych.

Klaster Nova sktada si¢ ze 152 dwuprocesorowych weztow obliczeniowych (304 CPU) oraz
trzech serweréw pomocniczych. Jest przeznaczony dla uzytkownikow WCSS i wlaczony do
infrastruktury gridowej europejskiego projektu EGEE (Enabling Grids for E-sciencE), ktory
ma doprowadzi¢ do powstania bardzo duzego gridu obliczeniowego, zdolnego do
podejmowania najwigkszych wyzwan obliczeniowych. Obecnie w gridzie dostgpne sa
komputery zawierajace tacznie okolo 20 000 procesorow. Dotychczas WCSS udostgpniat
niewielki klaster ztozony z 8 komputerdéw.

Komputer Altix 3700 po rozbudowaniu liczy 128 procesoréw Itanium?2 i 256 GB pamigci
operacyjnej dostepnej dla wszystkich procesorow. Pozwala to na prowadzenie obliczen
wymagajacych duzej pamigci operacyjne;j.



Nowoczesna 1 pojemna biblioteka tasmowa Adic Scalar 10K stanowi element zasobow
dyskowych i systemu archiwizacji tworzonego w WCSS. Wyposazona jest w 4 napedy LTO3
1300 tasm. Umozliwia sktadowanie 120TB danych (bez kompresji).

Zespoty badawcze moga tu przechowywa¢ duze zbiory danych potrzebnych do obliczen
facznie z tworzonymi kopiami zapasowymi. Zasoby dyskowe sa tez wykorzystywane na
potrzeby systemow i do realizacji ustug realizowanych przez WCSS. Dzigki nim sprawnie
dzialaja serwery obliczeniowe, poczta elektroniczna, biblioteka cyfrowa oraz zaawansowany
system kopii bezpieczenstwa.

O Centrum...

Wroctawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe dziala nie tylko na rzecz $rodowiska
akademickiego Dolnego Slaska. Stuzy takze Gornemu Slaskowi i Opolszczyznie.

Udostgpnia m.in. serwery obliczeniowe do badan naukowych. Serwery te, okreslane mianem
Komputerow Duzej Mocy (KDM), musza ze wzgledu na charakter prowadzonych tu obliczen
charakteryzowac si¢ wysoka jako$cia i niezawodnoscia sprzgtu, systemow 1 oprogramowania.
WCSS wspiera takze tworzenie Dolno$laskiej Biblioteki Cyfrowej oferujac na jej potrzeby
serwer i zasoby dyskowe.

Poza klastrem EGEE i serwerem Altix 3700 w dyspozycji Centrum sa:

Klaster Gromada — jeden z pierwszych krajowych klastrow z procesorami Intel Itanium2. Ma
32 dwuprocesorowe wezly (64 CPU) spigte superszybka siecia InfiniBand.

Klaster Uktad — jeden z pionierskich klastréw na skalg Polski o architekturze 32-bitowe;,
liczy 40 procesoréw Intel Xeon 2.8 GHz. Szczegolnie niezawodny. Dziata niemal bez przerw:
jest dostgpny i w pelni funkcjonalny nawet w wypadku awarii pojedynczego wezta.

HP AlphaServer ES40 — czteroprocesorowy, skalowalny serwer, zdolny do obstugi bardzo
duzego obciazenia.

SGI Tezro — czteroprocesorowa stacja graficzna do interaktywnej pracy z programami
wizualizacyjnymi.

Zasoby obliczeniowe potaczone sa siecia wewnetrzna WCSS 1 podtaczone do Wroctawskiej
Akademickiej Sieci Komputerowej WASK stanowiacej element ogolnopolskiej sieci
szerokopasmowej PIONIER.

WCSS uczestniczy w szeregu inicjatyw, projektow krajowych i migdzynarodowych stuzacych
rozwojowi 1 bezpieczefistwu infrastruktur  gridowych. W projekcie ~ POSITIF
(http://www.positif.org) bierze udziat w opracowaniu zaawansowanych mechanizmow
monitorowania, wykrywania i analizy naruszen bezpieczenstwa w sieci komputerowe;.

Centrum dysponuje specjalistycznymi programami wspomagajacymi badania naukowe w
wielu dziedzinach wiedzy: od chemii molekularnej, kwantowej, przez projektowanie i analizg
inzynierska do medycyny i geologii.

Zanim badacze przystapia do pracy eksperymentalnej, czgsto modeluja komputerowo badany
proces i dokonuja jego symulacji. Pozwala to obnizy¢ koszty i skroci¢ czas badan. Ponadto
odtworzenie modelowanego procesu w dowolnym tempie utatwia jego obserwacje i analizg.

Réwnanie Schroedingera

Niewielu wroctawian wie, ze urodzony w Wiedniu noblista prof. Erwin Schroedinger
w latach 20. ub. stulecia wykladal w naszym miescie. Dzisiaj rozwiazywanie réwnania
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noszacego jego imig, pozwalajacego przewidywa¢ wiasciwosci dowolnych czasteczek
chemicznych, angazuje ponad 30% mocy amerykanskich centréw superkomputerowych, a w
przypadku WCSS — ponad 95%. Wroclawskie srodowisko chemikow nalezy bowiem do
najliczniejszych w kraju. Dzigki maszynom cyfrowym z ELWRO juz w latach 60. 1 70. XX
wieku rozwinety si¢ na Politechnice 1 Uniwersytecie Wroctawskim badania z chemii
kwantowe;j.

Prowadzi je takze od lat Zaklad Modelowania Molekularnego i Chemii Kwantowej
(http://ichfit.ch.pwr.wroc.pl/mml/), rozwijajac metody obliczeniowe, ktore pozwalaja
modelowac¢ struktur¢ molekularna i oddzialywania migdzyczasteczkowe. Pracownicy Zaktadu
stosuja tez te metody do wyjasnienia mechanizmé6w dziatania enzymow 1 lekow.
Wspotpracujac z zespotami doswiadczalnymi moga dzigki temu projektowaé nowe
biokatalizatory, leki, przetaczniki molekularne 1 inne nowatorskie rozwiazania.

Takie obliczenia wymagaja bardzo duzych mocy obliczeniowych. Wykonywane sa w trzech
najwigkszych krajowych centrach superkomputerowych: we Wroctawiu (WCSS), Poznaniu
(PCSS) 1 Warszawie (ICM) oraz we wspolpracujacych z nimi o$rodkach amerykanskich 1
europejskich. Tylko w WCSS obliczenia te zajely w 2006 r. 70 tys. godzin pracy procesora, a
wykorzystywane oprogramowanie liczy czgsto miliony linii kodu.

Zaktad Modelowania Molekularnego i Chemii Kwantowej organizuje regularnie konferencje i
warsztaty migdzynarodowe. W 2006 r. doktoranci PWr (jedni z najaktywniejszych
uzytkownikéw superkomputeréw), szkolili amerykanskich profesorow w modelowaniu
biomolekut (patrz: Pryzmat nr 203).

Receptory bialkowe

Badanie struktur zwiazkéw chemicznych z wykorzystaniem symulacji komputerowych jest
domena modelowania molekularnego, ktére z powodzeniem wspiera uprawiang na szeroka
skale biologi¢ molekularna, inzynieri¢ biatka czy chemig kombinatoryczna.

Jednym z projektéw naukowych, realizowanych we wspoipracy z WCSS, byto projektowanie
inhibitora tworzenia kompleksow biatkowych receptorow jadrowych w celu regulowania ich
funkcji metabolicznych. Badania wykonywata Agnieszka Szamborska pod kierunkiem prof.
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Andrzeja Ozyhara z Wydziatowego Zaktadu Biochemii Wydz. Chemicznego przy wspotpracy
Laboratorium Modelowania Molekularnego PWr.

Natura wigzan chemicznych

Zespot Teoretycznego Modelowania Procesow Chemicznych Wydziatu Chemii Uniwersytetu
Wroctawskiego pod kierunkiem prof. dr hab. Zdzistawa Latajki od wielu lat zajmuje si¢
teoretycznymi badaniami nad natura wiazan chemicznych. W badaniach tych stosowane sa
najnowsze metody chemii kwantowej, wywodzace si¢ z fizyki kwantowej. Wszelkie
eksperymenty w tej dziedzinie przeprowadza si¢ przy pomocy szybkich komputerow.
Stosujac dosy¢ skomplikowany aparat matematyczny, mozna analizowa¢ natur¢ wiazan
chemicznych, okreslajac miejsca pomigdzy atomami, gdzie gromadza si¢ elektrony. Jedna z
metod uzywanych przez Zespot jest analiza topologiczna funkcji lokalizacji elektronow
(Electron Localization Function - ELF).

Zespot uniwersytecki jest jedynym w Polsce (i jednym z kilkunastu na $wiecie) zespotem
naukowym wykorzystujacym t¢ metod¢ do badania natury wiazan chemicznych. Wszystkie
jego obliczenia sa wykonywane na komputerach WCSS.

Uszkodzenia mostow i bezpieczne spichlerze

Program ABAQUS wykorzystywany jest przez zespdt Instytutu Inzynierii Ladowej
do prowadzenia nieliniowych analiz wytrzymato§ciowych murowanych mostow sklepionych.
Takie konstrukcje charakteryzuja si¢ silnymi nieliniowo$ciami  geometrycznymi
1 materialowymi oraz znacznie zro6znicowanymi parametrami mechanicznymi poszczegolnych
czesci sktadowych, ktére oddziatuja migdzy soba w sposob na tyle skomplikowany, ze
wymagaja ztozonych 1 zaawansowanych modeli obliczeniowych.

— Nasze prace bazujq na dwu- i trojwymiarowych modelach MES i koncentrujq sie gtownie na
analizie stanu granicznego nosnosci mostow murowanych w stanie nieuszkodzonym jak
i z uwzglednieniem ich typowych uszkodzen — mowia dr hab. Jan Bien i Tomasz Kaminski.
Prace te sa czgscia projektu 6. Programu Ramowego Unii Europejskiej ,, Sustainable Bridges
— Assessment for Future Traffic Demands and Longer Lives” oraz projektu Migdzynarodowej
Unii Kolei (UIC) Improving Assessment, Optimisation of Maintenance and Development of
Database for Masonry Arch Bridges.
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Provkiad analizy  uhyciem dwinymigroweso modaly, krory inesglednia whyrek frammaniu thiepionia
uszkodzonege moshy mrow@EWED — Zagitrmewana postac modelu MES : wizualrzagq napryzen

W Zaktadzie Konstrukcji Betonowych Instytutu Budownictwa PWr program ABAQUS stuzy
do prowadzenia nieliniowych analiz numerycznych silosu zelbetowego wypelnionego
materialem sypkim — zbozem.



Badania takie prowadzi doktorantka mgr inz. Elzbieta Pawlik pod opieka dr hab.
Mieczystawa Kaminskiego. Wnioski z jej badan przedstawiono m.in. na konferencji
BulkEurope2006.

Ksztaltowanie metali

Przy uzyciu programu MSC MARC mozna symulowa¢ procesy dynamiczne, jak np.:
ksztaltowanie plastyczne metali, formowanie tworzyw sztucznych, zderzenia pojazdow,
przeptyw cieczy, ciepta czy pradu elektrycznego. Zajmuje si¢ nimi Zaktad Inzynierii
Procesow Ksztattowania Instytutu Technologii Maszyn i Automatyzacji PWr pod
kierownictwem prof. Zbigniewa Gronostajskiego. Pokazany przyktad tworzenia fatd podczas
tloczenia blach spawanych umozliwia wykonywanie wyrobow bez wad, o duzej doktadnosci.

Paliwa przyszlosci

Rodzaj scenariusza zmian klimatycznych naszej planety zalezy w gtownej mierze od tego,
jakie uda si¢ podja¢ kroki zaradcze. Naturalne jest wigc dazenie do zamiany paliw
generujacych gazy cieplarniane na takie, ktérych produkty spalania beda obojgtne dla
srodowiska. Za paliwo przyszilo$ci uwazany jest wodor, najbardziej rozpowszechniony
pierwiastek we wszechswiecie. Jednakze nie jest on paliwem w klasycznym pojgciu, a jedynie
no$nikiem energii pozyskiwanej z innych zrddel, ktéry musi by¢ najpierw wyprodukowany.
Przektada sig to na problemy technologiczne i ekonomiczne procesu jego produkcji.
Najwigksza trudno$cia w wykorzystaniu wodoru jako paliwa jest sposob jego
magazynowania. Proba rozwiazania tego problemu stata si¢ inspiracja pracy badawczej
przeprowadzonej na komputerach WCSS pod opieka dr. Barttomieja Szyi przez Zaktad
Chemii i Technologii Paliw PWr.

(oprac. km)



