NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

INNOWACYJNA
GOSPODARKA

UNIA EUROPEJSKA
EUROPEJSKI FUNDUSZ
ROZWOJU REGIONALNEGO

Program Obliczern Wielkich Wyzwarh Nauki i

Technki

POWIEW

23 Xl 2011

Drugi numer biuletynu rozpoczynamy
krotka prezentacjg centrum kompetencji
w zakresie wizualizacji. W kolejnych nu-
merach, przedstawimy pozostate centra
kompetencji projektu POWIEW.

Centrum kompetencji
—wizualizacja

Centrum kompetencji projektu POWIEW
w zakresie wizualizadji powstato gitdwnie
w oparciu o Laboratorium Analizy Wizualnej
ICM UW. Zespdt laboratorium, kierowany
przez dr. Krzysztofa Nowiriskiego, moze po-
chwali¢ sie wieloletnim dos$wiadczeniem
W opracowywaniu i tworzeniu metod anali-
zy wizualngj i wizualizacji danych nauko-
wych, jak réwniez modelowania wizualnego.
Rozwijane w tym zespole oprogramowanie
VisNow (otwarta, generyczna platforma wi-
zualizacjiianalizy danych, visnow.icm.edu.pl)
staje sie poteznym i elastycznym narzedziem
do prowadzenia analiz i prezentacji wizual-
nej, jak rowniez do prototypowania nowych
rozwigzan.

Prace prowadzone w ramach naszego cen-
trum to nie tylko sama prezentacja wizualna
informacji, ale przede wszystkim rozwdj
i tworzenie nowych algorytmow przetwa-
rzania i analizy danych, nowych metod
wizualizacji i catych proceséw analizy wizu-
alnej, a takze wykorzystanie tych rozwigzan
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w stowarzyszonych projektach do odkry-
wania nowej jakosci w analizie danych.

W ostatnich czasach zupetnie nowym wyz-
waniem staje sie problem wielkoskalowosci.
Bardzo znaczacy wzrost mozliwosci oblicze-
niowych superkomputeréw, zarbwno w za-
kresie CPU, jakipamieci, spowodowat lawino-
wy wzrost ilosci danych bedacych wynikami
prowadzonych obliczer\. Dodatkowo, znacz-
nie wolniejsze tempo rozwoju technik ob-
razowania (np. rozdzielczo$¢ monitoréw)
w sposéb jeszcze istotniejszy zwiekszyto
przepas¢ pomiedzy mozliwosciami wizuali-
zacyjnymi, a skala danych, z ktérymi mamy
do czynienia. W zwigzku z tym najistotniejsze
wyzwania, jakie stawiamy przed sobg w ra-
mach dziafalnosci centrum kompetencji,
wigzg sie z opracowaniem innowacyjnych
metod i narzedzi oraz doborem adekwat-
nego sprzetu do analizy wizualnej i wizual-
izacji danych wielkoskalowych - danych
o duzych rozmiarach i znaczacej liczeb-
nosci.

Nasze kompetencje s do dyspozydji innych
zespotow, tam gdzie zakres naszych eksper-
tyz moze zostal skutecznie wykorzystany
przy pracy z danymi. Obecnie w ramach
projektu  POWIEW  wspdipracujemy  juz
7 kilkoma innymi centrami kompetendji (np.
dotyczacym kosmologii). Zachecamy jednak
wszystkich do wspotpracy i wykorzystania
we wiasnych projektach wsparcia analizy
wizualnej i jej szerokich mozliwosci.

wielkiewyzwania.pl

Mgr Bartosz Borucki, zwigzany z ICM UW
od 2006 roku. Specjalista w zakresie wizu-
alizacji i analizy wizualnej, przetwarzania
danych obrazowych oraz obliczen wielko-
skalowych HPC. Gtéwne obszary badaw-
cze: algorytmy i metody przetwarzania
informacji, wizualizacja, akwizycja i przetwa-
rzanie medycznych danych obrazowych,
wspomaganie komputerowe w medycy-
nie (CAD, CAS), akceleracja i optymalizacja
kododw obliczeniowych, systemy i obliczenia
rozproszone, interfejsy uzytkownika, metody
ochrony medycznych danych osobowych.

POWIEW na konferencji PPAM2011

11 wrzesnia 2011 roku w Toruniu podczas
konferencji Parallel Processing and Applied
Mathematics (PPAM) odbyto sie szkolenie
POWIEW 2z prowadzenia obliczen i opty-
malizacji oprogramowania na systemach
HPC. Projekt POWIEW zaprezentowat tez
swoja oferte na stoisku wystawienniczym.
Materiaty edukacyjne przygotowane dla
uczestnikow szkolenia dostepne sg na stro-
nie projektu.

Szkolenie dla Neurobiologéw

4 sierpnia 2011 roku w Bedlewie przeprowa-
dzone zostato szkolenie z uzytkowania syste-
moéw HPC podas 16 edycji miedzynarodowej
szkoty neurobiologii: “16th Advanced Course
in Computational Neuroscience 2011".

Programowanie uktadéw FPGA
12oraz13lipca2011 rokuw Krakowie odbyto
sie szkolenie z jezyka programowania Im-
pulse C, ktére pozwala w przyjazny sposéb
programowac akceleratory obliczer oparte
na uktadach FPGA. Jezyk Impulse C zostat
udostepniony dla uzytkownikéw w ramach
zasobow projektu POWIEW.

Warsztaty kosmologiczne

W dniach 12-17 lipca 2011 roku w Warszawie
odbyty sie warsztaty kosmologiczne “Cos-
mic Web Morphology and Topology”. Pro-
jekt POWIEW byt jednym z organizatoréw
warsztatéw. W warsztatach uczestniczyto

ponad czterdziestu naukowcdw, ktérzy
W swojej pracy zajmujg sie m.in. wielko-
skalowymi symulacjami wszechswiata reali-
zowanymi na komputerach réwnolegtych.

Wizualizacja struktury molekularnej
oraz potencjatu czasteczki

Projekt wspotfinansowany przez Unie Europejska z Europejskiego Funduszu Rozwoju Regionalnego w ramach Programu Operacyjnego Innowacyjna Gospodarka



Uruchomienie
polskiego korelatora
software’owego

Z przyjemnoscig informujemy, ze w dniu
7 wrzesnia 2011 w ramach prac prowa-
dzonych w centrum kompetencji astro-
fizycznych w projekcie POWIEW uru-
chomiono pierwszy dziatajgcy w Polsce
korelator programowy DiFX (ang. Distribut-
ed FX software correlator). Instalacja zostata
uruchomiona na serwerach Poznarskiego
Centrum Superkomputerowo-Sieciowego
z udziatem zespotu Centrum Radioas-
tronomii Uniwersytetu Mikotaja Kopernika
w Toruniu.

Korelacja jest wykonywana na potrze-
by  eksperymentéow  eVLBI, pod-
czas ktérych sie¢  radioteleskopow
na terenie catej Europy, obserwujac
rownoczeénie jeden obiekt, tworzy in-
terferometr. Pozwala on uzyskac¢ obrazy
o rozdzielczosci, jaka osiggnatby jeden
radioteleskop  posiadajacy srednice
rowng maksymalnej odlegtosci miedzy
teleskopami znajdujacymi sie w sieci.
Korelacja programowa stanowi tansza
i bardziej elastyczng alternatywe
w stosunku do korelacji sprzetowej,
pozwalajac uzyska¢ wyniki obserwacji
w duzo krotszym czasie. Korelator
programowy bedzie miat za zadanie
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przetwarza¢ dane uzyskane z Inter-
ferometru Battyckiego — sieci radio-
teleskopow  ulokowanych  gtéwnie
w krajach nadbattyckich. Jego gtéwnym
zadaniem bedzie obserwacja molekut
emitujgcych promieniowanie na falach
radiowych. Pozwoli to wnikna¢ w fizyke
gwiazd pdznych typow widmowych
i ich otoczek oraz bada¢ wnetrza
obtokow materii miedzygwiazdowej,
bedgcych miejscem narodzin nowych
gwiazd.

Na rysunku widoczny jest pierwszy
listek korelacyjny (delta Diraca na trzecim
wykresie), uzyskany za pomocg wspom-
nianej instalacji, $wiadczacy o skorelowa-
niu sygnatéw z dwdch odlegtych radiote-
leskopow. A

System GPGPU w ACK Cyfronet AGH

W kwietniu 2011r. w ACK Cyfronet AGH
oddany zostat do uzytku system oblicze-
niowy wyposazony w ukfady graficz-
ne NVIDIA. Komputer wszedt w skfad

najwiekszego  systemu  klastrowego
w  Polsce przyjmujagc  nazwe  Zeus
GPU.  Klaster  bedzie  przeznaczony

do wspomagania badarh nad proce-
sami biochemicznymi, geologicznymi, za-
gadnieniami z dziedziny farmakologii oraz
inzynierii materiatowej. Poprzez wielo-
krotne skrécenie czasu obliczen, zain-
stalowany system umozliwi symulacje
zagadnien o znacznie wiekszej skali niz
dotychczas.

Klaster skfada sie z 24 weztow, z ktérych
kazdy wyposazony jest w 2 karty graficz-
ne NVIDIA® Tesla M2050. Wydajnos¢ poje-
dynczego wezta wynosi 1,1 Tflops, na co
sktada sie moc oferowana przez 12 rdzeni
Intel Xeon X5670 oraz 896 rdzeni NVIDIA
CUDA. Pod wzgledem teoretycznej mocy
obliczeniowej caty klaster odpowiada 176
takim samym weztom nie zawierajagcym
kart. Uruchomienie systemu spotkato sie
z zywym zainteresowaniem srodowiska
naukowego z uwagina ograniczony dostep
do systemdw tego typu w skali kraju.

Paradygmat
programowania

Dla kazdego procesora mozna okreslic
teoretyczng moc obliczeniowa. Liczba
ta moze stuzy¢ m.n. do porownywania
mozliwosci réznych systemow. W prak-
tyce osiggnieta wydajnos¢ w duzej mierze
zalezy od konkretnej aplikadji i zblizenie
sie do teoretycznej wydajnosci jest czesto
niemozliwe. W przypadku kart graficz-
nych zadanie to jest trudne ze wzgledu
na odmienng architekture i techniki pro-
gramowania. Z tego wzgledu w ramach

Pojedynczy serwer GPGPU

projektu POWIEW uruchomione zostato
centrum kompetencji zajmujace sie efekty-
wnym tworzeniem i uruchamianiem algo-
rytmow wykorzystujacych karty GPU.

Prace biezace

Obecnie prowadzone prace s3 poswie-
cone gtéwnie zagadnieniom z dziedziny
chemii:

® Rozwdj oprogramowania umozli-
wiajagcego przyspieszenie obliczerr kwan-
towo-chemicznych. Prace koncentruja sie
gtownie na opracowaniu oprogramowania
efektywnie wykorzystujacego architekture
GPU.

® Symulacje teoretycznego opisu kom-
pleksow inkluzyjnych z udziatem zwiazkéw
makrocyklicznych w szczegdlinosci badanie
wptywu jondw na tworzenie sie uktadow
gos¢/gospodarz.

® Modelowanie wptywu oddziatywania
barwnika ketocyjaninowego z jawnym
rozpuszczalnikiem na wartosci przerwy
HOMO-LUMO.

Kompleks inkluzyjny kwas
salicylowy/beta-cyklodekstryna
w obecnosci jonow Mg++
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Testy wydajnosciowe klastra
Zeus GPU dla wybranych
aplikacji

Do dyspozycji naukowcow klaster Zeus
GPU udostepnia popularne pakiety obli-
czeniowe wspierajgce obliczenia przy
uzyciu kart GPU (petna lista dostepna
na stronie wielkiewyzwania.pl). Porow-
nanie wydajnosci dla wybranego opro-
gramowania  przedstawiajg  wykresy
ponizej. Mozna zaobserwowac kilkukrot-
ne skrécenie czasu obliczen przy
wykorzystywaniu pakietu  NAMD oraz
ponad 100-krotne w przypadku zastoso-
wania pakietu TeraChem.

Satellite Tobacco Mosaic Virus (STMV) w $rodowisku wodnym
liczba krokéw dynamiki na sekunde (wigcej — lepiej)
1 wezet 3x
2 wezly 2,9x

4 wezty 3,1x

13 7 0 3 ko
B NAMD CPU (wezet = 12 rdzeni X5670)
B NAMD CPU + GPU (wezet = 12 rdzeni X5670 + 2 karty M2050)

Olestra 453 atomy Terachem vs GAMESS
jeden krok dynamiki (mniej — lepiej)

174x

LR

36000
TeraChem GPU (1 rdzen X5670 + 2 karty M2050)
GAMESS CPU (12 rdzeni X5670)
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