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Plan prezentacii

Co to jest grid?

Enabling Grids for E-scienceE
Europejska Inicjatywa Gridowa (EGI)
Czym jest projekt PL-Grid

¢ idea i struktura PL-Grid

¢ dostepne i planowane zasoby

Wykorzystanie gridu w Cyfronecie
¢ dostepne oprogramowanie

¢ Wirtualne Laboratorium

¢ rozwijane projekty

¢ Jak zostac€ uzytkownikiem
Sposob pozyskania zasobow
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Czym jest/nie jest grid?

¢ Grid nie jest:
¢ nowg generacjg internetu
¢ nowym systemem operacyjnym

¢ tylko:
® sposobem na wykorzystanie wolnych mocy obliczeniowych
®* nowym modelem obliczen rownolegtych

®* nowym typem sieci P2P
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Czym jest/nie jest grid?

¢ Definicja — Vaidy Sunderam

infrastruktura umozliwiajgca wspoétdzielenie, wybor czy
gromadzenie geograficznie rozproszonych zasobow
(komputerdw, oprogramowania, (baz) danych czy ludzi)

¢ czyli uwspolnionymi (wirtualnie) zasobami
¢ zaleznymi od ich dostepnosci, pojemnosci czy kosztow

¢ przeznaczonymi do rozwigzywania skomplikowanych
problemow

zgrupowanymi w ramach wirtualnych organizacji
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Wg lana Fostera grid to

infrastruktura pozwalajgca na wspotprace
i uwspolnianie zasobow dla aplikacji naukowych

serwis wykorzystujacy otwarte standardy ogolne
protokoty i interfejsy

zintegrowane zarzadzanie rozproszonych serwisow
| technologii

‘niespokojna’ technologia umozliwiajgca wirtualne
i kolektywne tworzenie rozproszonego swiata

spotecznosé i technologia Open Source
slogan marketingowy
wszystkie powyzsze razem... ;-)
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Enabling Grids
for E-sciencE

Archeology
Astronomy
Astrophysics .t
Civil Protection * "/
Comp. Chemistry
Earth Sciences
Finance

Pusion

Geophysics %
High Energy Physics
Life Sciences
Multimedia

Material Sciences
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>250 sites
~'48 countries
| 100,000 CPUs
>30 PetaBytes
>10,000 users
>150 VOs
>150,000 jobs/day

GridPPPF

UK Computing for Particle Physics
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% Gridowe zasoby dyskowe w rejonie CE
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LHC Grid

¢ Budowa srodowiska obliczeniowego dla eksperymentéw LHC
¢ Obszary rozwoju

¢ Budowa infrastruktury ztozonej z klastrow komputerow PC

¢ Rozwdj oprogramowania Gridu zwanego middleware (gLite

¢ Budowa systemoOw zarzgdzania i pomocy dla uzytkownikow
¢ Projekt przyjety przez CERN Council we wrzesniu 2001

¢ 2001-2007: Instalacja systemu i doprowadzenie do dziatania

¢ 2005: Rozszerzenie do systemu Swiatowego WLCG
opartego o sieci Grid: EGEE, OSG, NorduGrid

¢ 2007: odbior wstepnej fazy serwisu

¢ 2008/2009: produkcja symulacji dla eksperymentdw oraz
testy przed pierwszym uruchomieniem akceleratora LHC

¢ Jesien 2009: powtorny start LHC i pierwsze dane
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Europejska Inicjatywa Gridowa

A zaczeto sie tak:

“...for Grids we would like to see
the move towards
long-term sustainable initiatives
less dependent upon
EU-funded project cycles”

Viviane Reding, Commissioner, European Commission,
EGEE’06 Conference,
September 25, 2006
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EGI

¢ Cel:
¢ Utworzenie trwatej e-infrastruktury gridowej w Europie
¢ Bazujgcej na Narodowych Inicjatywach Gridowych (NGl)

¢ Kazda NGI powinna:
¢ reprezentowac wszystkie zainteresowane strony w danym
Kraju
¢ zmobilizowac sie i uzyskac fundusze na dziatanie ze
srodkow wiasnych danego kraju
¢ zbudowac i zarzgdzac narodowg e-infrastrukturg gridowg
¢ wspierac spotecznosci naukowe

¢ brac udziat w dziataniach miedzynarodowych, wnosi¢ wktad
| jednoczesnie wdraza¢ miedzynarodowe standardy
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Kraje zrzeszone w EGI

Kazakhstan Armenia

Israel
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Idea PL-Grid

Otwarta ogolnopolska infrastruktura gridowa wspierajgca

uprawianie nauki w sposob umozliwiajacy integracje danych

doswiadczalnych i wynikow zaawansowanych symulaciji

komputerowych

¢ badania mogg by¢ prowadzone przez geograficznie rozproszone
zespoty

Dostarczanie polskiej spotecznosci naukowej ustug

informatycznych opartych na gridowych klastrach

komputerowych, stuzgcych e-Nauce w réznych dziedzinach

¢ infrastruktura musi by¢ kompatybilna i interoperabilna z gridem
europejskim i Swiatowym

System skalowalny, pozwalajgcy na dotgczenie lokalnych

klastrow komputerowych uczelni, instytutow badawczych czy

»platform technologicznych”

¢ moze byC¢ wykorzystany przez administracje panstwowa, zespoty
zarzgdzania kryzysowego czy jednostki przemystowe




Sktad konsorcjum

Akademickie Centrum Komputerowe CYFRONET AGH - koordynator
Poznanskie Centrum Superkomputerowo-Sieciowe (PCSS)
Wroctawskie Centrum Sieciowo — Superkomputerowe (WCSS)

Centrum Informatyczne Trojmiejskiej Akademickiej Sieci
Komputerowej (TASK)

Interdyscyplinarne Centrum Modelowania Matematycznego i
Komputerowego (ICM)
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Oferta PL-Grid

Docelowy wzrost udostepnianej mocy
obliczeniowej do ok. 215 TFLOPs (5000
procesorow 4-rdzeniowych) oraz pamieci dyskowej
o0 ok. 2500 TB

Zestaw zaawansowanych narzedzi do organizacji
eksperymentow obliczeniowych, ktory pomozemy
dostosowac do indywidualnych potrzeb

Pomoc w zrozumieniu zagadnien zwigzanych
z uruchamianiem aplikacji naukowych na
rozlegtych zasobach obliczeniowych

Wsparcie technologiczne i informatyczne przy
projektowaniu witasnych aplikacji naukowych i ich
wdrazaniu na infrastrukturze PL-Grid
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Oprogramowanie

¢ Jaka aplikacja moze by¢ przystosowana do uzytkowania w PL-
Grid?

Kazda!
(niektore po lekkich modyfikacjach)

¢ Programy sekwencyjne — bez zmian
¢ Aplikacje rownolegte (MPI) — bez zmian

¢ Programy interaktywne — wymagana zmiana w komunikacji
z uzytkownikiem

¢ Operacje na wielkich zbiorach danych — zmiana dostepu do
danych

Mozliwosc¢ jednoczesnego uruchamiania kilkudziesieciu/
Kilkuset | wiecej instancji danego programu
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Programy QM

¢ Programy do szerokiego spektrum obliczen kwantowochemicznych:

¢ (Gaussian
® prosty w obstudze, stosowany powszechnie
® zaimplementowana wielos¢ funkcji

¢ Turbomole

® bardzo dobrze zaimplementowane metody symulaciji
rozpuszczalnika

® szybkie metody do opisu stanbéw wzbudzonych

®* mozliwosc przeprowadzania tgczonych obliczen QM/MM
(zastosowanie m.in. QPOT)
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Programy QM

Programy do szerokiego spektrum obliczen kwantowochemicznych:

¢ ADF
¢ szybki (z racji obliczen w bazach slaterowskich)
¢ szeroko stosowany w przypadku metali przejSciowych
¢ obliczenia wtasnosci magnetycznych

Molcas
¢ bardzo dobra implementacja metod CASSCF oraz CASPT2:
¢ opis kompleksdw metali przejSciowych
¢ opis przej$¢ pomiedzy ré6znymi stanami
¢ elektronowymi w czasie reakcji chemicznych
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% Programy wykorzystywane w biologii

¢ AutoDock

¢ program wykorzystywany do przewidywania miejsc dokowania
sie lignadow do biatek

¢ NAMD

¢ program do przeprowadzania smeIacji MM/MD duzych oraz bardzo
duzych systemow biologicznych

¢ przeznaczony szczegolnie do obliczen rownolegtych na klastrach/
gridach
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Programy wykorzystywane w fizyce

¢ ROOT

¢ Zaawansowany pakiet wykorzystywany do analizy wielkiej
ilosci danych doswiadczalnych
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Programy wykorzystywane w fizyce

¢ GEANT

¢ Narzedzie do modelowania przechodzenia czgstek przez
materie. Wykorzystywany jest przez fizykdw wysokich
energii jak rowniez w badaniach kosmosu a nawet

medycynie
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Oprogramowanie...

Kompilatory
¢ Intel
¢ Portland

¢ Biblioteki numeryczne
¢ MKL
¢ ACML
¢ GotoBLAS

¢ Obliczenia réownolegte
¢ MPICH

¢ OpenMPI

¢ Intel MPI
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Wasze programy

¢ Grid umozliwia wydajng prace praktycznie wszystkich aplikaciji
UNIXowych

¢ programOw komercyjnych i darmowych

¢ programéw autorskich napisanych w ogélnodostepnych jezykach
programowania tj. C/C++, FORTRAN, Python, Ruby etc.

Czekamy na propozycje potrzebnych Wam programow!
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% Wirtualne Laboratorium GridSpace

¢ Wirtualne laboratorium GridSpace umozliwia tgczenie rozproszonych
zasobow obliczeniowych oraz zrédet danych.

¢ Dostarcza uzytkownikom wygodnych, wysokopoziomowych narzedzi
do planowania i wykonywania eksperymentow in-silico.

v ]| X oxspamyment | chaskowee]| X “ericonct

Experiment Scenariusz Interfej
: : jsy dedykowane
Interfejsy || Planning eksperymentu | Portal | qia aplikacji
Environment _
Silnik Komponenty wykonawcze wirtualnego laboratorium
Odpowiedzialne za dostep do ustug i uruchamianie eksperymentéw

Ustugi obliczeniowe Zrodta danych

USfugl Serwisy, komponenty, zadania gridowe Sfederowane, niezalezne

Infrastruktura
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Przetwarzanie duzych ilosci
danych

¢ taczenie wielu programow,
narzedzi i ustug do pobierania,
przetwarzania danych oraz
obliczen — dostepne poprzez
jednolity interfejs

¢ Uruchamianie aplikacji w
roznych technologiach (lokalne,
zdalne, klastry, grid,
komponenty, serwisy)

¢ Planowanie eksperymentow;
projektowanie, tworzenie i
modyfikowanie ich przebiegu
na podstawie wynikow

¢ tLatwe testowanie zmian i

rozmaitych algorytmow

Zarzgdzanie rezultatami

Tworzenie interfejsow WWW

2
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% Zastosowania wirtualnego laboratorium

Available
experiments
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URL
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b ¢ ClustalWrest.rb

#Dbfetch

dbfetch = GObj.create('uk.ac.ebi.Dbfetch’) 4° @sequances
4 @structural_codes
#ClustalW

clustalw = GObj.create('uk.ac.ebi.Clustali')

25 @structures
% @fold_structures
#Manmoth key
mammoth = 60bj.create('cyfronet.gridspace. gem.struci
mammoth. soap. streamhandler.client. receive_tineout =

b % > GemsTeststel
b % MammothTest.r
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Przyktad eksperymentu - ViroLab

’ Dane WejéCiowe Z Data Aﬁgnment and R Drug
. Mutations esistance
I a bo rato rl u m SAgf\?'ii Detection Service

badanie pacjenta 7
¢ p J e ’ |
¢ sekwencje genetyczne ([ virus B -y
i i nucleotide Sequence
wirusa HIV umieszczone w e mut’aﬁons D © )
. st resi €.
bazie danyCh ' information

2 Eksperyment in-silicow

wirtualnym laboratorium Experiment
. 74 |Runtime

¢ sekwencje nukleotydowe () Ervironment

wirusa HIV pobrane z bazy \ @

danyCh . L Virus Subtype
¢ dopasowanie sekwenciji i/lub Detection

okreslenie ich typu za

pomocg wtasciwych

algorytmow http://virolab.cyfronet.pl
¢ opornos$é wirusa jest http://www.virolab.org

wyznaczana poprzez

wywotanie ustugi
obliczeniowej (DRS)

Virus
subtype
information )
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% Przyktad eksperymentu — zwijanie biatka

¢ Cael:

¢ demonstracja zastosowania wirtualnego laboratorium dla aplikacji
bioinfromatycznych

¢ Wejscie: identyfikator biatka i tancucha (PDB)

¢ Rezultat: struktura 3D Al S:Q?g)ce

¢  Wykorzystane ustugi: — sgvr%ie ]@[ Folding ]
¢ Serwis Protein Data Bank (PDB) JLS’?[%%%
¢ Faldowanie metodg Early-Stage

¢ Zapisanie rezultatow na serwerze WebDav
celem zapewnienia dostepu przez WWW

Powtarzanie w petli dla wielu biatek

http://virolab.cyfronet.pl/trac/exampleExperiments/wiki/exex/Folding
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Wymagania LHC

Wysoka czestosC zderzen w akceleratorze LHC i duze rozmiary
przypadku rejestrowanego przez detektor stawiajg ekstremalne
wymagania systemom obliczen i zapisu danych

. High Level-1 Trigger
Energia 7 TeV (1 MHz)
. s LHCb High No. Channels
Swietlnosé 1034 cm2 s ] | High Bandwidth |
: - (1000 Gbit/s)
L|czb:_1| zc_:lerz_en na | 5, E‘ | kTev ATLAS
przeciecie wiazek & 10° P —— CMS
@ i
Wysoka czestosé S
ysoka czesto 40 MHz o CDF Il
przecie¢ - 10t O polr-
. E’ ] High Data Archives
Rozmiar przypadku | ~1.6 MB K (PetaBytes)
10° - Q—)
ALICE
CPU 100,000 PC
10? Sl , |
104 10° 108 107
Pamie¢ masowa (20,000 TB/rok O Lep

Event Size [Bytes]
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Przysztosé¢ LHC
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Projekt nEDM

Projekt majacy na celu bardzo doktadne pomiary
momentu dipolowego neutronu o rozdzielczosci
kilku 1028 e.cm

Ponad 12 partnerow
Strategia: ,,ultra-zimne” neutrony przechowywane
w prozni w temperaturze pokojowej

Obecnie realizacja fazy | i ll projektu - test
komponentow i budowa aparatu pomiarowego
Organizacja wirtualna nEDM umozliwia wspotprace
I wymiane danych pomiedzy partnerami
Wymagane zasoby dyskowe - ok. 20 TB
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Jak zosta¢ uzytkownikiem

Kazda osoba zwigzana z polska naukg moze
korzysta¢ z zasobow PL-Grid

¢ Aby zostac€ uzytkownikiem nalezy zarejestrowac sie
oraz uzyskac€ odpowiedni certyfikat

¢ Procedura rejestracji oraz dalsze informacje
dostepne sg na stronie:

http://www.plgrid.pl

Z checig odpowiemy na pytania:
m.sterzel/*at*\cyfronet.pl
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www.plgrid.pl
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Pl e r et

PL-Grid na Seminarium

Wydziatowym AGH W ramach projektu PL-Grid powstaje otwarta,

ogdlnopolska infrastruktura gridowa, ktéra bgdzie

wspiera¢ badania naukowe w sposdb umozliwiajacy

Zapraszamy na integracje danych doSwiadczalnych i wynikow

seminarium | zaawansowanych symulacji komputerowych, 2 Seminari o

po$wigcone ofercie prowadzonych przez geograficznie rozproszone 7 [l e
. X zespoty. ofercie projektu PL-Grid

projektu PL-Crid, dla

A
. - wiecei o proiekcie ~nasza oferta Krakéw, Polska,
:::’:;‘i::;t:’::ym e J p J ) 2009-12-11 - 2009-12-11

= obliczeniami duzej

[} OGF28 - 28th Open Grid
Forum

Wiecei.. helpdesk B . Wyprobuj grid B¢ szkolenia

. A > - - . Monachium, Niemcy,
zgio$ problem « zostan uzytkownikiem zglos swoj udziat

2010-03-15 - 2010-03-19

Kalendarz PL-Grid na 2010

Kalendarz scienny [ig] Sth EGEE User Forum
projektu PL-Grid Uppsala, Szwecja,

Dlaczego warto korzystac z - - - . 2010-04-12 - 2010-04-15
k 2010 =
:Zsrtz;’ infrastruktury PL-Grid? Prezentacje i demonstracje projektu PL-Grid

s:r':::z‘:vany = Udostepniamy nowoczesny sprzet Rozwéj Polskiej Infrastruktury Gridowej w ramach e
formacie A3 Uzyskasz dostep do zasobéw o duzej mocy - Projektu PL-Grid (prezentacja) i

docelowo 215 Tflops, ktére znacznie
przyspiesza Twoje obliczenia. = Polska Infrastruktura

Informatyczneqo Wspomagania Nauki

Poprzednie wydarzenia...

Wiecej...
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Procedura rejestracji

Wysytamy email na plgrid-rejestracija@rt.grid.cyfronet.pl
zawierajacy:

Nazwisko:

Imie:

Login:

Instytucja naukowa:

Dziedzina nauki:

Tematyka badan:

Adres do rekordu w bazie ,Ludzie Nauki” OPI:
Jestem / Nie jestem pracownikiem projektu PL-Grid
Numer telefonu komoérkowego:

©CONOOR~WN -

Oswiadczam, ze wyrazam zgode na przetwarzanie moich danych osobowych
zgodnie z ustawg z dnia 29 sierpnia 1997r. o ochronie danych osobowych (Dz. U.
1997 r. Nr 133, poz. 883). Administratorem danych jest ACK CYFRONET AGH.

Zobowigzuje sie do przestrzegania
Regulaminu Uzytkownika Infrastruktury PL-Grid.

INNOWACYINA 7 cve
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Rejestracja cd.

¢ W razie braku jakichs danych uzytkownik bedzie
poproszony o ich weryfikacje:
¢ Zwykle baza ,Ludzie Nauki” w OPI nie zawiera adresu e-
mail. Procedura uaktualnienia bazy OPI przez uzytkownika
zajmuje kilka dni
¢ Gdy wszystkie dane sg kompletne

¢ uzytkownik otrzymuje e-mailem dane logowania, linki do
dokumentaciji itd.

¢ hasto — e-mailem lub w SMS
¢ Cata procedura zajmuje zwykle ok. tygodnia
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QD (G )X )I(A) H https:/ /team.plgrid.pl/rejestracja/ Wm

Q
S

Rejestrac1a wkrotce

y Portal Uzytkownikow

Infrastruktury PL-Grid

Login
Hasto

Zaloguj

Zapomniatem hasta
Zarejestruj sie

Prawa autorskie Projektu PL-Grid

€ Find: (Qco moze

) ((Next [ Previous ) (O Highlightall ) []Match case
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Granty obliczeniowe

¢ Cel:

¢ dostarczanie informacji o aktualnym wykorzystaniu zasobow
przez grupy naukowe

* CPU
® zasoby dyskowe
¢ gwarantowane zasoby obliczeniowe dla grup badawczych
¢ nagradzanie najbardziej aktywnych (naukowo) uzytkownikow

¢ Przyznawane zwykle na okres 1 roku
¢ uwzgledniajg zarowno obliczenia gridowe jak i lokalne

¢ Odnowienie grantu mozliwe jedynie w przypadku
rozliczenia poprzedniego
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Bazaar

¢ Narzedzie do dynamicznego wystepowania
o0 zasoby obliczeniowe i ich przydzielania

¢ zintegrowane z systemem przydziatu grantow i rozliczania

t Offers
resources
RP
Manager
(/ ,
| Repositories |

- EServuces

Resources

Preparation

Execution
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GRID RESOURCES

AZ

Manage call

Here you can change your call properties and requirements. If you want your call to be visible to another
people, set field 'Call status' to PUBLISHED.
Bold fields are mandatory.

il N

I ELEMENTARY INFORMATION

Call ID: 449

Call name: |General call for esr VO

Responsible person: Malgorzata Tomanek

YO Name: ]esr @
Computation start date: ’2009_05_01 5
Computation closing date: 5019-04-3 2 [ unspecified date
Estimated number of CPU/cores: ? April, 2010 X
. . 0 : « < Today > »
Estimated storage space [in GB]: wk | Sun Mon Tue Wed Thu Fri St
Call status: ’PUBUSHED@‘ 12 1 2 3

13 4 S 6 7 8 9 10
14] 11 12| 13| 14 1S 16 17

Call open from: ‘2009_05_01

Call open to: ‘2010-04_30 15| 18 19 20 21 22 23 24
16| 25 26 27 28 29| 30
Tue, Apr 13

Description: ‘
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Pytania?

UNIA EUROPEJSKA
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