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Abstr act

Present circumstances in Slovakia into areas of High Performance Computing and
comparison with foreign countries. Improvement position through develop project for
Slovakia from structural fund "The Slovak Infrastructure for High Performance
Computing". General purposes project, general architecture, super-computer technology
and Gridcomputing. Software for High Performance Computing. Processing results of
research needs of application software on university of Slovakia as supporting initiative
corporations EUNI'S Slovakia.
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Uvod

Superpocitacové centra sa zacali budovat’ v 90-rokoch v ekonomicky rozvinutych
krajinéch, vrétane susednych krajin Pol'sko, Raklsko, Madarsko a Cesko, kde zagiatky
budovania superpoéitatovych centier siahgju do rokov 1995-1996. Na Slovensku sme

evidovali niekol’ko pokusov o vytvorenie takychto centier (roky 2001 — 2007). V Setky pokusy
narazili na nedostatok financnych prostriedkov a nedostato¢né organizacné zabezpecenie.

V slcasnosti sa pripravuje projekt vo velkej miere financne zabezpeceny zo
Srukturdnych fondov EU o nazve ,, Slovenskd infrastruktira pre vysokovykonné pocitanie”
(SIVVP), ktory bude predstavovat’ vyznamny inovacny prvok v oblasti aplikécie
najvykonnejsich vypoctovych prostriedkov vo vedeckom vyskume avyucbe na Slovensku.
Vyznamnou podporou pre dostupnost’ vysokovykonnych vypoétovych systémov je uz
vybudovana transparentna rychla sietova infrastruktira SANET, ktora navzgom prepdja
univerzitné aakademické pracoviska atiez umoznuje pristup do celosvetove] siete
INTERNET.

V d'aSom bude venovana pozornost’ si¢asnému stavu na Slovensku a v zahranici,
budd podané informécie o pripravovanom projekte SIVVP ao stuécii v oblasti
predpokladaného aplikacného programového vybavenia.

Sl¢asna situacia v oblasti vysokovykonného pocitania na Slovensku a v zahraniéi

V sicasnosti  prakticky  neexistujd  na  vedeckovyskumnych auniverzitnych
pracoviskéch na Slovensku pocitace, ktoré by spiiiali poZiadavky kladené na superpogitatové
systémy ako s in&talované na Spickovych vyskumnych a univerzitnych pracoviskach nielen
v Japonsku, v USA, v zé&padnej Eurdpe, ae g v Pol'sku, Mad’arsku a Cesku.

RieSit’” dlohy s vyuzitim Specidlneho aplikacného programového vybavenia (¢asto
ziskaného v ramci spolupréce so zahrani¢énymi univerzitami a vyskumnymi pracoviskami) a
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tym sa (¢inne podiel'at’ na rozvoji a aplikécii ngjnovsich poznatkov vedy a techniky u nas nie
je v slcasnosti mozné, pretoze naSe Spickové pracoviskd nie s vybavené vykonnou
vypoctovou technikou — superpocitatovym systémom. Zaostévanie v tejto oblasti predstavuje
v slicasnej dobe minimélne 15 rokov za vyspelymi krajinami.

Najjednoduchsie je porovnanie s Ceskou republikou. V ramci zvl&stneho programu
akcelerécie vedy atechniky MS CR boli uz v roku 1996 zriadené na vybranych univerzitach
superpocitacové centrd za vyse 200mil. K¢, ktoré si navzgom prepojené aorganizacne su
zaclenené do tzv. MetaCentra s jednotnym organizaénym vedenim pod zastreSenim zdruZenia
CESNET. Teritoridlne rozloZenie vypoctovych systémov je zrejmé z obr. 1. So st¢asnymi
moznostami  vysokovykonného pocitania v ramci MetaCentra je mozné sa obozndmit' na
strénke [1].

Superpocitanie v Nemecku. Podla rebricka TOP500 [2] je Nemecko so svojimi 46
inStaléciami superpocitacov po Spojenych &étoch americkych (257) aVelkej Britanii (53)
trefou kragjinou vporadi ¢o sa tyka poctu inStalacii. Nemeckd vedecko-vyskumna
auniverzitn4 obec tvori velky pocet spolocnych doméacich i medzinarodnych projektov
rieSenych v prostredi superpocitacovych centier ako g gridovych zoskupeni.

Podra zverejnenej kategorizacie vypocétovych systémov typu HPC v Nemecku je

mozné tieto systémy rozdelit’ do troch vrstiev:

1. vrstva — cca 100 in&alacii — sU to univerzitné systémy alebo systémy patriace
réznym in&itdciam. Sem patria systémy, zktorych mnohé sice svojim
vypoctovym vykonom nezasahuju do rebricka TOP500, ale si pripojené do napr.
do D-gridu, EGEEII a pod.

2. vrstva — cca 10 indtalécii. Sem patria superpocitate vyznamnych vykonov
sregionalnym pouzivatel’skym poslanim, umiestnené v Aachene, Berline, DKRZ,
Drézd’anoch, DWD, Karlsruhe, Hannoveri, MPG/RZG, Paderborne. S vyuzivané
lokalne alebo progtrednictvom gridov.

3. vrstva —tri indtalécie v Jilichu, Garchingu pri Mnichove a Stuttgarte. Tieto centra
sl povaZzované za nérodné superpocitacové centra akazdé z nich je vyznamné
prevadzkovanou architektlrou superpocitaca. PouZivatel ma tak moznost’ pouZzit’
pre vypocet systém, ktory je pre dand Ulohu vhodnejsi bud® priamo alebo
prostrednictvom siete DEISA.
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V&etky tri superpocitacové centratvoria zoskupenie GCS (Gauss Centre for Supercomputing),
ktoré je vpartnerstve sPRACE kde zastupuje zéujmy nemecke] superpocitacove)
pouZivatel'skej komunity.

Dalsi prehlad o situacii v zahranici je mozné ziskat na internetovych strankach
uvedenych v nasledovnom prehl'ade:

DEISA: gridova infradtruktara | http://www.deisa.eu

pre superpocitacove centra:

PRACE: Partnership for http://www.prace-project.eu/about-prace/partners
Advanced Computing in Europe

Europska Gridova Iniciativa http://www.egi.org

Nemecko - Spickové stredisko | http://www.fz-juelich.de/jsc/jugene

Pol'sko http://plgrid.pl/partnerzy

Ceska republika http://meta.cesnet.cz/cs/

Mad’arsko http://www.lpds.sztaki.hu/index.php

Linky na niektoré centra http://www.ui.sav.sk/vvt/Ang=sk& charset=& doc=appl
v okolitych krajindch

Ciele projektu , Slovenska infrastruktura pre vysokovykonné pocitanie” [3]

Ciel'om nérodného projektu , Slovenska infrastruktara pre vysokovykonné pocitanie”
je wvytvorit vo vybranych univerzitich a pracoviskach SAV centrum vybavené
vysokovykonnym systémom s vykonnostou porovnatelnou s vypoétovymi kapacitami
obdobnych centier vyspelych krajin. Tieto vypoctove systémy budl pripojené do akademickej
siete SANET. Realizéciou narodného projektu sa ma odstranit’ znatné zaostavanie Slovenskej
republiky v uvedenej oblasti nielen vzhradom k vyspelym priemyselnym krajinam, ale aj
vzhl'adom k susediacim krajindm nadej republiky.

Centralizdciou umiestnenia pocitatovych systémov s niekolkoradovo vy3Sou
kapacitou aka je v suc¢asnosti indtalovana (alebo Uplne chybajlica) vo vypoétovych strediskach
na univerzitach a pracoviskach SAV, bude mozné pripravit pre vedecké a vyskumné
pracoviskd v SR porovnatel'né podmienky pre zakladny a aplikovany vyskum s vyspelymi
krajinami zapadnej Europy.

Nérast poZiadaviek na rieSenie Uloh s vysokym stuptiom vypoctovej zloZitosti
v mnohych odvetviach vedy a vyskumu nema uz dlhSiu dobu podporu v adekvatnom
vybaveni vedecko-vyskumnych a univerzitnych pracovisk zodpovedajucou vykonnou
vypoctovou technikou. Ulohy s takymto stupiiom vypoctovej zloZitosti st najma z tychto
vednych oblasti a konkrétnych procesov:

. chemické inZinierstvo,

molekuldrna chémia a fyzika,

nuklearna chémia a fyzika,

geoldgia, geotechnika, meteoroldgia a pozorovanie zeme,

modelovanie a simulécia procesov v Zivych organizmoch (medicina, biotechnolégia a

pod.),

. technické discipliny, napr. strojarstvo, elektrotechnika, architektlra, stavebnictvo,
hutnictvo,

. ekonomia
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. d’alSie vedné oblasti a procesy.

Pre zabezpetenie rychleho, sporahlivého a plnohodnotného pristupu vSetkych
vedeckych, univerzitnych a vyskumnych pracovisk do vysokovykonnych centier je
vybudovana transparentna rychla akademicka sietova infrastruktira SANET. SANET je
v prevadzke od roku 1992 a v dneSngj topolégii s prenosovou rychlostou min. 10 Gbps
transparentne spéja vsetky vedecké a akademické pracoviska v Slovenskej republike.

Super poditatové systémy projektu ,, Slovenska infrastruktira pre vysokovykonné
pocitanie’

Z pocetnych  stretnuti  pouzivatelov  zahrani¢énych  vypoctovych  zdrojov
apotenciondlnych pouzivatelov domace] superpocitatove] vypoctove] techniky sa
vyprofilovali tri kvalitativne rozdielne prostredia, ktoré sa ukazuju ako najviac potrebné pre
pokrytle ich poZiadaviek. S to systémy :

s vysokou hustotou vypoctovych jadier avelmi nizkou latenciou vedicich
k vyuZivaniu vypoctovych systémov typu masivneho paralelného procesingu —
MPP s kapacitou RAM paméte cca 2 az 4 GB na uzal,

Klastrové systémy s SMP uzlami vybavenych kapacitou RAM paméte velkosti 16
az 128, prip. 256 GB, ktorych jednotlivé uzly — nody budl navzgom prepojené
komunikacnou siet'ou s nizkou latenciou (takymi parametrami sa vyznaguju siete
ako napr. Infiniband, Myrinet, Quadrics a pod.),

as globalne adresovatel'nou pamétou o kapacite RAM paméte rédovo aZz do
desiatok az stoviek TB.

Superpocitatové systémy budl napojené prostrednictvom SAN (Storage Area
Network) na velkokapacitneé externé pamétové média s diskovou kapacitou radovo stoviek
TB. Superpocitate uréené pre gridové pocitanie budd disponovat’ g internou UloZznou
diskovou kapacitou cca 10 GB na jedno vypoctoveé jadro.

Uvedené architektury budi rozmiestnené do navrhovanych lokalit tak, aby ¢o najviac
pokryvali a lokdlne poZiadavky na ich vyuZivanie. Z&kladnym ciefom pri budovani
superpocitatovych centier je koncentrovat® maximalne mozny vypocétovy vykon danej
architektury do jednej lokality tak, aby boli spinené podmienky optimélne konfiguracie na
vasinu uloh, ktoré budd na superpocitacoch zbiehané pri ¢o najvacse) utilizécii systému..
V&etky superpocitacové systémy sa navrhuje implementovat do sietovej] komunikatnej
infrastruktary SANET po jednotlivych etapéch tak, aby bola dosiahnutéd ich optiména
konfigurécia s odhadovanym vykonom 20 — 50 TFLOPs na systém.

Superpo¢itate  umiestnené v predpokladanych lokalitéch — Bratislava a Zilina (Obr.
1/2) budul prepojené navzajom (Obr. 1/3), ako g smerom k medzinarodnej superpoditacove)
gridovej sieti DEISA a novokreovanej eurépskej superpocitacove) infrastruktire PRACE.

Gridové systémy projektu ,, Slovenska infradtruktira pre vysokovykonné poéitanie

Gridové systémy budld tvorené vysokovykonnymi klastrovymi  systémami
s vysokokapacitnymi datovymi UloZiskami abudl umiestnené v Bratislave, Ziline, Banskej
Bystrici av KoSiciach. Budu tvorit’ zaklad narodnej gridovej infrastruktiry, do ktorgj mézu
byt zapojené a uz existujuce vykonné vypoctové prosriedky v dalSich organizaciach.
Gridové centra budl za¢lenené do sticasnych eurépskych gridovych infradtruktar (EGEE) ako
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g do formujucej sa Eurépskej Gridove Infradtruktary (EGI). Zapojenie do gridovych
infrastruktar bude zabezpecené prostrednictvom gridovych technolégii (middleware) gLite a
ARC.

Teritoridne rozloZenie jednotlivych pocitacovych systémov slovenskej infrastruktary
pre vysokovykonné pocitanie a zG¢astnené organizéacie (SAV auniverzity) st zrejmé z obr. 2

Zilina
@ UEF SAV
VS SAV . KoSice
— = B. Bystrica
_ TUKE
Bratislava
= A gridovy
STU Ul SAV super potitaé potitad
Obr. 2

Softvérové zabezpedenie pre vysokovykonné poéitanie

Softvérové vybavenie bude pozostéavat' z optimalnej kombinécie vorne dostupnych
akomerénych softvérovych balikov implementovanych do prostredia operacného systému
Linux. PoZadované softvérové vybavenie sa ma ziskavat’ postupne podla vznikajucich potrieb
pri postupnom zavadzani systémov do prevéadzky.

Vyuzitelnost’ superpocitacovej a gridovskej techniky hlavne v univerzitnom prostredi
bezprostredne zévisi od zabezpecenia dostupnosti aplikacného softvéru hlavne komeréného
charakteru. V oblasti prirodovednych disciplin a hlavne v oblasti technickych disciplin, ktoré
sl znatne Sirokospektrdne, jednd sa o narocné programové baliky po odbornej atiez po
finan¢ne strénke.

V rdmci zdruzenia EUNIS Slovensko, ktoré zastreSuje univerzitné prostredie po
strénke informacnych technoldgii vznikla iniciativa realizovat’ prieskum v oblasti pouZivania
aplikatného programového vybavenia. Ciel'om bolo ziskat' prehlad o pouZivanom ahlavne
z pohl'adu budicnosti o potrebnom programovom vybaveni, v¢itane programového vybavenia
pouZzitel’ného v oblasti SIVVP pre oblast’ vyucby a vyskumu..

Celkovy pocet 3kol, ktoré zareagovali na prieskum bol 9, vid' nasledovna taburku.
V ramci tohto bolo 174 poZiadavok na vyuZivanie v konkrétnych predmetoch a vyskumnych
Ulohach (len univerzitné pracoviskd).

P.C. Univerzita Pocet poziadavok
1 Akadémia Policajného zboru v Bratislave 3
2 Katolicka univerzitav Ruzomberku 11
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3 Slovenska pol'nohospodérska univerzitav Nitre 12
4 Slovenskatechnicka univerzita v Bratislave 45
5 Technickauniverzitav KoSiciach 38
6 Trencianska univerzita A. Dubéekav Trencine 11
7 Univerzita Komenského v Bratislave 25
8 Univerzita P. J. Safarika v KoSiciach 6
9 Zilinska univerzitav Ziline 23
Spolu: 174

Z celkového poctu vysokych $kol 34 reagoval na prieskum pomerne maly pocet. Aj niektoré
odovzdané podklady boli mnohokrét nedostato¢ne vyplnené. Uvedené mozno zdévodnit' aj
tym, Ze prieskum sa vykonaval na konci minulého akademického roka, nakol’ko termin vyzvy
bol k 31.8.2009.

Okrem uvedenych univerzit projektu sa zG¢astnuju pracoviska Slovenskej akadémie
vied ato Vypoctové stredisko, Ustav informatiky aUstav experimentélngj fyziky. Po
zohladneni & tychto pracovisk celkovy pocet druhov programového vybavenia
vyplyvajuceho z prieskumu je 136, z toho aplikacné programové vybavenie predstavuje 128
poloZiek asystémové programoveé vybavenie prestavuje 8 polozZiek. V uvedenom pocte je
zahrnuty okrem komeréného softvéru g volne dostupny a vlastny softvér.

Z uvedeného celkového poctu 136 poloZiek nie kaZzdé poZadované programové
vybavenie je vhodné na zaradenie do pouzivania v oblasti superpoéitacovej agridovske
techniky. Do uZSieho vyberu sa dostalo po spracovani pozZiadavok nasledovné programoveé
vybavenie:

Systémovy softvér. Operacny systém: Scientific Linux 5 (klon RedHat Enterprise Linux 5),
x86_64; IMSL kniznica k FORTRAN 90; Kompilator CAVE Comm.; Kompilétory Fortran (1V, 77,
90, 95) a C++ asystémové kniznice; MPICH,;

Aplikaény softvér. 3D STUDIO MAX; ABAQUS; ACCELRYS (Discovery/Materials
Studio); je v tom g CHARMM; ADF; ADINA; AMBER; ANSYS; AVS/Express, Cambridge
Structural Database; Cambridge Structural Database/CLIENT; CATIA V5; CFD-ACE+; COMSOL
Multiphysics, Corina; CRYSTALO06; DEFORM; DYNAST; EXTEND-SIM7; FDTD Solutions;
FlexX; Gaussian; ILOG CPLEX; JMatPro;, MAGMASOFT; MATHEMATICA; MATLAB
Distributed Computing Server; MATLAB Paralled Computing Toolbox; MOLPRO; Navrhovy systém
pre analyzu a dizajn komunikacnych zariadeni; Navrhovy systém pre elektroniku a mikroelektroniku (
napr. ORCAD, Mentor...); OPERA; Oracle Spracovanie informécii v prostredi HPC a GRID -- DBS,
APC a RCA -klastrova podpora; PamStamp; Pro/Engineer; ProCAST; QUICK FIELD; RT-LAB;
Schrodinger; Sybyl; SYSWELD; TURBOMOLE; VASP; Vizuadizatny SW pre HPC a GRID;
WIEN2K;

Uvedené programové vybavenie je z oblasti prirodovedeckych a technickych odborov.
Je to dané skladbou reagujucich organizacii na uvedeny prieskum potrieb systémového
a aplikacného softvéru.

Po predbeznych obchodnych jednaniach hodnota uvedeného programového vybavenia
pri zoh'adneni poZadovaného poctu licencii a doby platnosti pocas trvania projektu presahuje
hodnotu 5 milionov EUR. Treba zdbraznit’, Ze niektoré aplikacné programové vybavenie je
zna¢ne finanéne naro¢né. Jeho nakup d’'alej komplikuje skutocnost, Ze je rozdielna licen¢na
politika dodavatel'ov na jednotlivé druhy softvérov. Vzhl'adom nato, Ze nie je mozné pokryt
z uvedeného projektu uvedent finanéni sumu, bude potrebné vykonat' d’aSiu redukciu
v poZiadavkéach na aplikacny softvér.
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V d’alSom postupe sa predpoklada vytvorit' zo zaujemcov o pouzivanie jednotlivych
druhov softvéru odborné skupiny, ktoré budi garantovat’” odborné poZiadavky pri vytvarani
podkladov pre pripravu vyberovych konani, pri realizacii vlastného nakupu apri instalacii
avlastneg prevadzke.

Zaver

Snahou predkladatela projektu, ako a jeho tvorcov je ngjst cestu spolo¢ného
budovania slovenskej infragtruktlry pre vysokovykonné pocitanie so vSetkymi partnermi.
Predkladany spolo¢ny projekt je vlastne popisom globalneho ciel'a a metédou ako tento ciel
splnit’ svyuzitim &rukturdnych fondov EU v spolupréaci troch organizécii SAV aé&yroch
univerzit. Sedem parcidnych cielov je stanovenych ako cesta k plneniu globaneho ciela
apredstavuje rozvoj pocitacovej kultlry na slovenskych univerzitach av SAV az po eur6psku
Uroven. Projekt dava moznost’ rozvoja nielen svojim partnerom, ale aj v3etkym univerzitam
avedeckym Ustavom SAV, tak ako idasim vyskumnym indtitdcidam a vyrobnej praxi.
Snahou tvorcov projektu bolo integrovat’ sily na pozdvihnutie technologickej a vedomostnej
arovne v oblasti vysokovykonného pocitania na Slovensku bez akéhokol'vek obmedzovania
doteraz realizovanych aktivit a dosiahnutych vysledkov v tejto oblasti. Sme presvedceni, ze
realizécia projektu SIVV P bude vyznamnym krokom vpred pre slovensku vedu a vzdelvanie.

Abstrakt

Sl¢asna situacia na Slovensku v oblasti vysokovykonného pocditania a porovnanie so
zahrani¢im. ZlepSenie stavu prostrednictvom pripravovaného celodovenského projektu zo
&rukturdlinych fondov " Slovenska infradtruktara pre vysokovykonné pocitanie” (SIVVP).
Hlavné ciele projektu, celkova architektira, superpoditacova technika a GRIDy. Softvérové
zabezpecenie pre vysokovykonné pocitanie. Spracovanie vydedkov prebiehajuceho
prieskumu potreby aplikacnénho softvéru na naSich univerzitach ako podporna iniciativa v
rdmci zdruZenia EUNIS.

KPucéové dova
Superpoditace, superpoditanie, vysokovykonné poditace, grid, gridové pocitanie.
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