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l Historie

http://en.wikipedia.org/wiki/History _of computing_hardware

http://www.root.cz
1800 pocatky dernych stitku Pavel Tisnovsky, Unixové vykopavky
1946 ENIAC
1947 objev tranzistoru
1971 Intel 4004 (4 bit)
1974 Intel 8080 (8 bit)
1976 Intel 8086 (16 bit)
1985 Intel 80386 (32 bit)
2001 IA-64 (64 bit)
2003 AMD64/EM64T (64 bit)

2010 Intel Core i7 980X: @3,33 GHz
(6C/12T, Turbo@3,46 GHz): 109 GFLOPS

1985 Cray 2 1,9 GFLOPS
proprietarni vektorové CPU

zdroj: wikipedia.org, intel.com
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l Vyuziti vypocetni techni

Vypocetni technika (pocitace) zasahla do vsech odvétvi lidské Cinnosti a stala se nedilnou
soucasti nasich Zivotl. Dopomohl k tomu predevsim bouflivy vyvoj v poslednich 20 letech.
Vypocetni techniku pouzivame pro zabavu, k zpracovavani a konzumovani informaci.

Vypocetni technika (a hlavné superpocitace) se vyuzivaji k reSeni numericky narocnych
problému jako jsou:

» simulace pocasi, klimatologickych a geologickych zmén (Sifeni zaplav, vin tsunami,
zemétreseni)

» navrh novych materialu a |éCiv

» modelovani ekonomického vyvoje

» védeckotechnické vypocty (chemie, fyzika, matematika)

» vojenské ucely (simulace jadernych zbrani)

IR kticky (vod do superpocitani



l Budoucnost

Masivni vyuziti GPGPU ...

Simulator lidského mozku:

http://www.humanbrainproject.eu/
... kvantové pocitani, ...
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l Skupina vypocetni che

prof. RNDr. Jaroslav Koca, DrSc.

1 profesor
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2 post-doc studenti
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Mgr. Zdenék Kriz, Ph.D.

E-mail: zdenek.kriz@ceitec.muni.cz
Expertise: QM, MD, Docking
RNDr. Petr Kulhanek, Ph.D.

E-mail: petr.kulhanek@ceitec.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM, MD, Free Energy

Mgr. Martin Prokop, Ph.D.

E-mail: martin.prokop@ceitec.muni.cz
Expertise: Software dev, Dockig

RNDr. Radka Svobodova, Ph.D.

E-mail: radka.svobodova@ceitec.muni.cz
Expertise: Chemo and Bioinformatics

RNDr. Robert Vacha, Ph.D.

E-mail: robert.vacha@ceitec.muni.cz
Expertise: MD, MC, Coarse Grain, Free Energy

Mgr. Stanislav Kozmon, Ph.D.

E-mail: stano@chemi.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM




l Vypocetni chemie _

Vypocetni chemie (Computational Chemistry, pocitacova chemie)

je odvétvi chemie, které vyuzivd pocitaca pri reseni chemickych
problému. Pouziva vysledkd teoretické chemie implementované
do vykonnych pocitacovych programiu uréenych k vypoctim
struktury, vlastnosti a reaktivity molekul a pevnych latek. | kdyz jeji
vysledky doplnuji informace ziskané chemickymi experimenty, v
uréitych pripadech muze predpovédét doposud nepozorované
chemické jevy. Vypocetni chemie je Siroce pouzivana v navrhu
novych léciv a materiald.

www.wikipedia.org
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Interdisciplinarni obor

(bio)chemické problemy,

algoritmy, CPU/GPU, y expevrivmeint}f,
cluster/grid, %, o ovérovani
symbolické vypocty ’72(9(‘_ S
% o)
Vypocetni
chemie
L.,
NG s
o
(o)
$
o
@T' teorie, aproximace

analyticke reseni,
numericka reseni,
aproximace
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Co delame a nabizime.

* expertiza v oblastech vypocetni chemie

molekularné dynamické simulace, dokovani, chemo a bioinformatika, vazebné
energie, kvantova mechanika, hrubozrnné modely ...

* vyvoj vypocetnich nastroju, postupti a softwaru

in silico ndvrh Iéciv a mutantnich protein(, vypocty volnych energii, rychlé
vypocty naboju, virtudlni screening, predikce tunell a kavit v biomolekulach ...

 studium systému rltiznych velikosti

malé komplexy lectiny enzymy velké biomolekularni komplexy




Urovné teorie

Kvantova mechanika Molekulova mechanika Coarse-grained mechanika

atomové rozliseni bead resolution

reaktivita nohyb domén, folding

az 1'000 atomu * az 1'000'000 beads *
az 100 ps * azlus* az ms *

IR kticky (vod do superpocitani




Projekty

drnich systémii

4

Studium (bio)molekul




l Kvantové chemickeé vyp

casove nezavisla Schrodingerova rovnice

HY (r)=E Y, (r)

Metody
Formalni Skalovani HF Clmetody MP metody
N4-> N2-> N1 HF,DFT
NS MP2
N6 CISD MP3, MP4(SDQ)
N7 MP4
N8 CISDT MP5
N?® MP6
N10 CISDTQ MP7

Skalovani, €asova naro¢nost: http://en.wikipedia.org/wiki/Time_complexity
HF - Hartreeho—Fockova metoda, DFT - teorie funkcionalu hustoty,

CC metody

CC2 (iterativni)

CCSD (iterativni)
CCSD(T), CC3 (iterativni)
CCSDT

CCSDTQ (iterativni)

Cl - metody konfiguracni interakce, MP - Mgllerova—Plessetova poruchova teorie,

CC - metoda vazanych klastr(i, N - pocet bazovych funkci

Jensen, F. Introduction to computational chemistry; 2nd ed.; John Wiley & Sons:
Chichester, England; Hoboken, NJ, 2007.

IR kticky (vod do superpocitani




l Kvantove chemicke v{/po-

vazebné schopnosti sacharidU

510  -453  -3.97  -340 _ -2.

supramolekularni komplexy

Interaction Energy (kcal/mol)
-4.33 -3.61 -2.89 -2.17
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l Molekulova mechanika

Schrodingerova rovnice => kvantové mechanicky pohled

H Y (r)=ER)(r)

aproximace vyuzivajici klasickou fyziku
neuvazuje se explicitni pohyb elektron
(pohyb je implicitné zahrnut v empirickych parametrech)

E(R)=E, +E . +E  +FE +E

bonds angles torsions

Klasicka fyzika=> mechanicky pohled vazebné prispévky nevazebné/prispévky

Formalni Skalovani: N2 -> N log,N

N - pocet atom(
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Molekulova dynamika

JE (R) _ d'r
- - F F =m.a. a. =
aR [ I [ dt2

Il. Newtonlv pohybovy zakon (zakon sily)

0’E(R)  d’r,

— m i soustava diferencialnich rovnic druhého radu
2 i 2 vyzaduje numerické reseni

51‘1. dt y J 1

diskretizace molekularniho pohybu v kratkych

casovych intervalech

typicky integracni krok
dano nejrychlesim pohybem (vibrace vazeb) — 1fs ypicky &

Nedokonalosti v integraci se odstranuji pouzitim termostatii a barostati, které zaroven
zajistuji pozadované podminky simulace.
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Konformacni pohyby a

* Konformacni pohyby a transport jsou dtlezité pro funkci bimolekularnich
systému

— 1 ol .
- B
= - .

00O

transport iontd v DNA kvadruplexech




l Reakéni mechanismy enz

Je soucasti opravnych mechanismu
poskozené DNA v bakteriich.

Katalyzovana reakce - hydrolyza fosfodiesterove vazby

ORs, ORs,
eo\P/ OR HO IL’ & HO—R
2 7 \




lVirtuéInl' screening

Motivace
Bacteria Bacteria
saturation with potentinhibitor
g protection
e

<> <>

Software nastroje Lectin PA-IIL
Server Network Clients Vv ko nn OSt
* Autodock Vina
database %, &0 * heterogenni vypocetni zdroje
(o4

f:{;,(-:é' * jeden doking cca 1-10 minut/ligand

e ca 900 soubézné bézicich uloh

* rychlost hledani cca 250 000 ligandi za
den

Structure
database




l Kontakty _

Laborator vypocetni chemie
Narodni centrum pro vyzkum biomolekul, UKB, Pavilon A4

ey |

http://lcc.ncbr. muni.cz

BT 3 o

Seminare LCC skupiny kazdy ¢tvrtek v 10 hodin v mistnosti 2.11/A4.
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Vypocetni centra
v CR




l MetaCentrum

http://www.metacentrum.cz/

Cilem projektu MetaCentrum je provoz a koordinace distribuované vypocetni
infrastruktury a datovych uloZist a odpovidajiciho podpdrného prostfedi v Ceské republice
jako soucast pan-evropské infrastruktury budované v ramci projektu EGI Inspire.

Vytvoreni virtualniho pracovniho prostfedi MetaCentrum prispiva k podstatné
efektivnéjsimu vyuziti instalované techniky, umoznuje vyuziti dostupnych vypocetnich
zdrojl pro resSeni velmi narocnych vypocetnich uloh, jejichz zvlddnuti je nad moZnosti
samostatného pracoviété v CR.

MetaCentrum je aktivita sdruzeni CESNET.
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Bl CERIT-SC

http://www.cerit-sc.cz/

Centrum CERIT-SC (CERIT Scientific Cloud) je narodnim centrem poskytujicim flexibilni
ulozné a vypocetni kapacity a souvisejici sluzby, vCetné podpory jejich exprimentalniho
vyuziti. Soucasné centrum provadi vyzkum a vyvoj v oblasti flexibilnich e-infrastruktur a
spolupracuje na vyzkumnych aktivitach svych uzivatelu.

Centrum CERIT-SC vznika transformaci Superpocitacového centra Brno (SCB), které je
soudasti Ustavu vypoéetni techniky (UVT) Masarykovy univerzity (MU).

Centrum CERIT-SC bude planuje do roku 2013 poskytovat vice nez 3500 jader a cca 3,5 PB
ulozného prostoru. Porizované vypocetni a ulozné kapacity jsou zprovozriovany postupné a
jsou dostupné prostrednictvim Narodni gridové infrastruktury, cloudova rozhrani a dalsi
experimentalni rozhrani.
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l MetaCentrum VO

http://metavo.metacentrum.cz/

Sdruzuje vypocetni zdroje poskytované MetaCentrem, projektem CERIT-SC a dalSimi
partnery.

* Narodni gridova infrastruktura

e OS Debian

e ca 2500 CPU jader

» CEITEC/NCBR vlastni zdroje cca 850 CPU jader
* 3 x 100 TB uloznych diskovych poli

* cca 3 TB na uzivatele

= Ulet mlze ziskat student libovolné vysoké $koly
CR.

= Pfistup neni vazan na konkrétni projekt a je
udélen na 1 rok.

= Prodlouzeni pristupu je podminéno odevzdanim

vyrocni zpravy.
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Bl MetaCentrumvo .

http://metavo.metacentrum.cz/

Sdruzuje vypocetni zdroje poskytované MetaCentrem, projektem CERIT-SC a dalSimi
partnery.

* Narodni gridova infrastruktura

e OS Debian

e ca 2500 CPU jader

» CEITEC/NCBR vlastni zdroje cca 850 CPU jader
* 3 x 100 TB uloznych diskovych poli

* cca 3 TB na uzivatele

W ,
‘\\\‘ o~ {e\ = Ucet muZe ziskat student libovolné vysoké Skoly
9‘(65‘ ; \041'\6 CR.
\L‘\.‘ o\\'e“’,\o\(\ . PFl’ftup neni vazan na konkrétni projekt a je
O gt ,(\'\\\ udélen na 1 rok.

= Prodlouzeni pristupu je podminéno odevzdanim

W™ g2 vyroéni zpravy.
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ll 174 Innovation

http://www.it4i.cz/

IT4Innovations je projekt, jehoz cilem je vybudovat narodni centrum excelentniho vyzkumu
v oblasti informacnich technologii. Soucasti projektu bude pofizeni velmi vykonného
superpocitace, ktery by mél byt uveden do provozu okolo roku 2014.

Zakladem centra bude computing (pocitani), ktery je formulovan do tfi vzajemné
propojenych klicovych oblasti vyzkumu:

» |IT4People (Information Technology for People) — vyzkum zaméreny na zlepseni kvality
zivota spolecnosti prostfednictvim modernich informacnich technologiich.

» SCAindustry (Supercomputing for Industry) — superpocitatové vypoclty pro reseni
primyslovych problém(, modelovani v oblasti pfirodnich véd a nanotechnologii
(tvarové optimalizace, navrh materialt, biomechanické simulace, ...).

» TheorydIT (Theory for Information Technology) - oblast zamérend do zakladniho
vyzkumu, a to predevsim na rozvoj novych netradicnich vypocetnich metod (dolovani
znalosti, teorie mravenist).

Aktualni vyzva: do 4. brezna 2013

Projekt spolecné pfipravuje pét subjektl: Vysoka Skola banska-Technicka univerzita Ostrava, Ostravska univerzita v
Ostravé, Slezska univerzita v Opavé, Vysoké uceni technické v Brné a Ustav geoniky AV CR.
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Vypocetni centra
v zahranici




PRACE

PRACE: Partnership for Advanced Computing in Europe http://www.prace-ri.eu/

Project Types:

» Multi-year Access is available to major European projects or infrastructures that can
benefit from PRACE resources and for which Project Access is not appropriate.

» Project Access is intended for individual researchers and research groups including
multi-national research groups and has a one year duration. Calls for Proposals for
Project Access are issued twice yearly (February and September).

» Preparatory Access is intended for resource use required to prepare proposals for
Project Access. Applications for Preparatory Access are accepted at any time.

Nasledujici vyzva: 13. inora — 26. brezna 2013
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l PRACE - clenové

Austria: JKU - Johannes Kepler University of Linz

Belgium: DGO6-SPW - Direction générale opérationnelle de I’Economie, de I'Emploi et de la Recherche — Service Public de Wallonie

Bulgaria: NCSA - Executive agency "Electronic communication networks and information systems"

Cyprus: CaSToRC — Computation-based Science and Technology Research Center, The Cyprus Institute

Czech Republic: VSB - Technical University of Ostrava

Denmark: DelC - Danish e-Infrastructure Cooperation

Finland: CSC - IT Center for Science Ltd.

France: GENCI - Grand Equipement National de Calcul Intensif

Germany: GCS - GAUSS Centre for Supercomputing e.V

Greece: GRNET - Greek Research and Technology Network S.A.

Hungary: NIIFI - National Information Infrastructure Development Institute

Ireland: ICHEC - Irish Centre for High-End Computing

Israel: IUCC - Inter-University Computation Center

Italy: CINECA - Consorzio Interuniversitario

Norway: SIGMA — UNINETT Sigma AS — The Norwegian Metacenter for Computational Science

The Netherlands: SURFSARA: SARA Computing and Networking Services

Poland: PSNC — Instytut Chemii Bioorganicznej Pan — Institute of Bioorganic Chemistry — Poznan Supercomputing and Networking
Center

Portugal: Universidade de Coimbra

Serbia: IPB - Institute of Physics Belgrade

Slovenia: ULFME - University of Ljubljana, Faculty of Mechanical Engineering

Spain: BSC — Barcelona Supercomputing Center — Centro Nacional de Supercomputacién

Sweden: Vetenskapsradet — Swedish Research Council

Switzerland: ETH — Eidgendssische Technische Hochschule Ziirich — Swiss Federal Institute of Technology, Zirich

Turkey: UYBHM — Ulusal Yuksek Basarimli Hesaplama Merkezi, Istanbul Technical University — National Center for High Performance
Computing

UK: EPSRC — The Engineering and Physical Sciences Research Council
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l PRACE Summer of HPC

http://summerofhpc.prace-ri.eu/

Summer of HPC is a PRACE programme that offers summer placements at HPC centres
across Europe. Up to twenty top applicants from across Europe will be selected to
participate. Participants will spend two months working on projects related to PRACE
technical or industrial work to produce a visualisation or video. The programme will run
from July 1st, to August 30th 2013 and will include a kick-off training week.

Flights, accommodation & a stipend will be provided to all successful applicants; all you

need to bring is your interest in computing and some enthusiasm! Prizes will be awarded
for the best participants.

Vyzva: 25. ledna - 17. unora 2013
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ll ToP500

http://www.top500.org/

TOP500 je projekt, ktery udrzuje seznam 500 nejrychlejsich pocitacli na svéte.

TOP500 benchmark

Our simple TOP500 approach does not define “supercomputer” as such, but we use a
benchmark to rank systems and to decide on whether or not they qualify for the TOP500
list. The benchmark we decided on was Linpack, which means that systems are ranked only
by their ability to solve a set of linear equations, A x = b, using a dense random matrix A.

Listopad 2012
NAME BPECB 8ITE COUNTRY CORESB p';lm'afg FDM\EEH
TiITAN Cray XK7, Operon 6274 16C 2.2 GHz + Nvidia Kepler GPU, Custom Interconnect ~ DOE/OS/ORNL USA 560,640 17.6 8.3
SEQUOIA IBM BlueGene,/Q, Power BQC 16C 1.60 GHz, Custom Interconnect DOE/NNSA/LLNL USA 1,572,864 16.3 79
K COMPUTER  Fujitsu SPARCE4 Vilifx 2.0GHz, Custom interconnect RIKEM AICS lapan 705,024 10.5 12.7
Mira IEM BlueGene/Q, Power BQC 16C 1.60 GHz, Custom Interconnect DOE/OS/ANL UsSA 786,432 8.16 3.95
JUQUEEN IBM BlueGene/Q, Power BQC 16C 1.60 GHz, Custom interconnect Forschungszentrum Jilich ~ Germany 393,216 4.14 1.97
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l TOP500 — Topologie _

ARCHITECTURES

100%  SIMD
s (uzel ma vice CPU nez je uzl( celkem)
Constellations
Clusters
6% (uzel ma méné CPU nez je uzll celkem)
MPP
massively parallel processing
% (CPU maji vlastni pamét)
SMP

20% symmetric multiprocessing

Single (CPU maiji spolecnou pamét)

Proc.

1993 1994 1995 1996 1997 1998 1999 000 2000 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2000 2011 2012




Bl TOP500 — CPU architektura .

CHIP TECHNOLOGY

100

Apha

IBM

MIPS 1

SPARC
Proprietary AMD

1993 1994 1995 1996 1997 1998 1999 1000 2000 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 1000 2011 2002




lTOPSOO — Typ pouziti _

INSTALLATION TYPE

100% _ Vendor
Research
il
G
Indusiry
i
— Classifled Gt TS
Academic

1993 1994 1995 1996 1997 1998 1999 2000 2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012




l TOP500 — Akcelerétory_

ACCELERATORS/CO-PROCESSORS

60 intel Xeon Phi

50
- NVIDIA 2070
S w0 ATIGPU
5

30

20

10 NVIDIA 2090

il Fil IF) 2008 il rilili] 2011 2002

IR kticky (vod do superpocitani




l TOP500 — Akcelerétory_

ACCELERATORS/CO-PROCESSORS

&0 . intel Xeon Phi
;N (,?\)
& -3

. R 0\30 NVIDIA 2070
5 4 R\ ATI GPU
: W

30

20

10 NVIDIA 2090

2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012
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l K — computer, 3. misto _

O
. AC
http://www.youtube.com/watch?v=UJPslu90aTc q\é

IR kticky (vod do superpocitani



Jll Cviceni LI.1

1. Kolikrat se prodlouzi vypocet energie molekuly benzenu kvantové chemickou metodou
CCSD(T) pokud zménime pouzitou bazi z aug-cc-pVDZ na aug-cc-pVTZ? Pocet bazovych
funkci je 192 pro aug-cc-pVDZ a 414 pro aug-cc-VTZ.

2. Kolik dni bude trvat simulace fragmentu celulosy po dobu 1 us ve vodnim boxu o
celkovém poctu 408609 atomU na jedné grafické karté typu GTX680 za NPT podminek?
Pro reseni pouzijte data poskytnuta zde:
http://ambermd.org/gpus/benchmarks.htm#Benchmarks

3. Vroce 2009 &inila primérna spotfeba energie na jednoho obyvatele domacnosti v CR
1398 kWh (statistika Energetického regulacniho uradu). Kolik lidi by pokrylo svoji ro¢ni
spotrebu z energie, kterou spotrebovava nejvykonnéjsi pocitac svéta Titan s
vypocetnim vykonem cca 17 PFLOPS?
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