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Dotychczasowa wspotpraca ICM z
Politechnikag Warszawsk3 (przyktady)

X Szereg wspolnych projektow i inicjatyw z Wydziatem Inzynierii
Materiatowe]

X Projekt strategiczny SyNaT z Wydziatem Elektroniki i Technik
Informacyjnych

X Wspolne prowadzenie warszawskiego centrum KDM

X Udziat przedstawicieli Wydziatu IChiP w programie Graduate
College z Uniwersytetem w Heidelbergu
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ICM, kilka faktow:

Zat. 1993, centrum infrastruktury KDM: zasieg - Warszawa i kraj
1996: Biblioteka Wirtualna (WBN)
Badania: nauki obliczeniowe

Inicjatywy i realizacje ICM:
* Krajowa infrastruktura naukowego oprogramowania aplikacyjnego (1996)
e Krajowy program w3cache (1996)
* Krajowa infrastruktura udostepniania danych naukowych (1997)
e Otwarty system numerycznych prognoz pogody (1997)

e Klaster wiodacych laboratoriow modelowania i eksperymentu (2005),
rdzen uniwersyteckiego centrum nowych technologii (2012)

ale takze, m.in.

e coroczne Festiwale Nauki (od 1997)
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ICM: realizacje, c.d.

* |nfrastruktura informacji naukowej: system INFONA
(w projekcie SyNaT, w partnerstwie m.in. z PW)

* Polska Bibliografia Naukowa i Polski Indeks Cytowan
(przekazane do OPI)

 EU: DRIVER i OpenAIlRE — otwarteinfrastruktury repozytoryjne

* EU: EuDML (European Digital Mathematics Library)

 EU: UNICORE —infrastruktura gridu (funkcjonalnosci bezpie
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ICM: ewolucja

e Centrum nauk obliczeniowych(1993+):
* Modelowanie matematyczne
* Podstawy: fizyka, chemia, biologia, ...
* Serwisy Komputerow Duzej Mocy (KDM, HPC)

* Promocja i wdrazanie modeli Otwartej Nauki (1996+)
Polska i Europa:
e software
* Publikowanie i komunikacja naukowa
* Dane badawcze
e e-infrastruktury

 OCEAN: centrum kompetencji w obszarze Data Science
i data-driven sciences (2013+)

Zasada: INTERDYSCYPLINARNOSC

; UNIVERSITY OF WARSAW
—® Interdisciplinary Centre for Mathematical
(\ mand Computational Modelling
www.icm.edu.pl



ICM: Centrum Komputerow Duzej Mocy
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ICM: Centrum KDM

e Centrum KDM ICM jest jednym z gtownych osrodkow tego typu
w Polsce

* Misja: udostepnianie zasobow obliczeniowych i pamieciowych, wraz
Z pomocg techniczng i merytoryczng dla catego srodowiska
akademickiego w Polsce

e Zasoby udostepniane w formule grantow obliczeniowych oraz
poprzez ogolnopolskie serwisy gridowe
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Infrastruktura komputerowa ICM

Zasoby obliczeniowe:
* tgcznie 500+ Tflop/s
* Rodzne architektury:
* klastry x86
HP, Huawei
e Systemy Masywnie Rownolegte:
IBM Blue Gene/Q, IBM Blue Gene/P
IBM Power 775
e Systemy akcelerowane GPU

* Wezet obliczeniowy - podstawowy element zasobu obliczeniowego:
* Kilkanascie do kilkudziesieciu rdzeni procesorowych
* Pamiec operacyjna: od kilkudziesieciu GB do kilku TB
* Interfejsy do komunikacji z innymi weztami i danymi na dysku

 Moc superkomputerow wynika z super wydajnych potaczen
miedzyweztowych

* Infrastruktura przechowywania wielkich danych

Zasoby archiwizacyjne: serwery i macierze dyskowe
* 5Pb+ macierzy dyskowych
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Przyktad: komputer IBM Blue Gene/Q (Nostromo)

Architecture: IBM Blue Gene/Q
Number of cores: 16384

Memory: 16 TB

CPU: PowerPC A2 @ 1.6GHz
Interconnect: 5D Torus

Binary format: big-endian

Cores per node: 16 cores (64 threads)
Memory per node: 16 GB

Storage: GPFS

OS: BG/Q Linux

Batch system: Slurm
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ICM: Istota koncepcji centrum KDM

 Centrum Komputeréw Duzej Mocy to nie tylko sprzet komputerowy

* Sitg Centrum jest wspoftistnienie nastepujgcych komponentow:

 kompetencja merytoryczna - konsultacje specjalistow z wybranych dziedzin nauk obliczeniowych
» aplikacje - oprogramowanie naukowe, zarowno ptatne jak i darmowe

* obstuga grantdw - pomoc techniczna i integracja srodowiska naukowcoéw prowadzacych
wielkoskalowe obliczenia

* pomoc programistyczna - optymalizacja oprogramowania i wspotpraca przy tworzeniu
algorytmow

* wspalne projekty - realizacja projektow z silnym wsparciem programistyczno - algorytmig
centrum KDM

* infrastruktura - prowadzenie masywnych obliczen i przechowywanie duzych danyc
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KDM: Ogodlne zasady dostepu i realizacji projektow

* Granty obliczeniowe — przydzielane na podstawie oceny wniosku (www ICM)

e Systemy obliczeniowe i zasoby dyskowe — udostepniane sieciowo:
praca (logowanie, kopiowanie) z komputerow uzytkownika

* Informacje o uzytkowaniu i aktualnosci dotyczgce systemow — wyswietlane przy
logowaniu ’

* Obliczenia monitorowane — czas CPU zliczany
dla zadania/uzytkownika/projektu

 Wsparcie dla uzytkownikow: pomoc@icm.edu.pl

 Wszystkie obliczenia na systemach obliczeniowych ICM
- prowadzone w ramach systemodw kolejkowych
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ICM: Utatwienie dostepu do zasobow KDM

UNICORE — Seamless Access to the Distributed Computing Resources
Middleware wspierane przez PL-Grid, EGI, PRACE

Open Source, rozwijane od 1997

ICM odpowiada za infrastrukture bezpieczenstwa

System AAI dla gridéw i chmur

Wykorzystywany w PL-Grid, wdrazany w innych projektach (Human Brain
Project, XSEED, EuDAT, PL-Grid, EGI...)

UNICORE w praktyce:
Dostepne we wszystkich centrach w Polsce i szeroko w Europie
Narzedzia dostepowe:
Klient graficzny oparty o Eclipse
UNICORE Portal: szybkie tworzenie dedykowanych rozwigzan
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Potencjat infrastruktury teleinformatycznej ICM

* Data center:
* Kolokacja serwerdw i hosting
e Systemy przechowywania danych
 Maszyny wirtualne

* Kadra tworzaca, rozwijajaca i utrzymujaca
e Systemy elektroenergetyczne, klimatyzacyjne
* Systemy zabezpieczen technicznych
e Systemy LAN i sieci komputerowe
e Ustugi teleinformatyczne

* Sieci komputerowe:
* Witasna sieC optyczna
e SieC potaczen wysokiej wydajnosci
* Tranzyt miedzysieciowy oraz wymiana ruchu IP
* Laboratoria szkoleniowe
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Infrastruktura sieciowa Pionier i jej ustugi dostepne w ICM

e Siec Pionier:
* Dostep do Internetu
* Dostep do innych jednostek w sieci PIONIER
e Dostep do ustug federacyjnych i chmurowych (MAN-HA)
* Potaczenie z europejska sie¢ GEANT

e Ustugi projektu Platon:
* U1 - Ustugi wideokonferencji
U2 - Dostep do sieci eduroam (wifi edukacyjne)
U3 - Posrednictwo w ustugach aplikacyjnych
e U4 — Ustugi archiwizacji
* U5 — Ustugi akademickiej telewizji
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Oprogramowanie naukowe w ICM

* Udostepniany szereg pakietow oprogramowania naukowego:
* koordynator pieciu licencji krajowych: Accelrys, SYBYL-X, Schrodinger, Gaussian, Ansys Fluent

» udziat w licencjach krajowych koordynowanych przez inne osrodki, m.in. Matlab,
Mathematica, Abaqus

* naukowe oprogramowanie akademickie, m.in. AMBER, Charmm, Octave

* Wybrane dziedziny obejmowane przez oprogramowanie w Centrum KDM:
e projektowanie materiatowe
» osrodki ciggte, przeptywy
* modelowanie biomolekularne i analizy bioinformatyczne
e analiza danych
e chemia kwantowa
* neurobiologia
* wizualizacja
* uczenie maszynowe
* inne...
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Centrum Otwartej Nauki ICM (CeON)

* Wirtualna Biblioteka Nauki:
e Zasoby Swiatowej literatury naukowej:
» Kolekcje wydawnicze czasopism (ok. 15 tys. tytutow)
* Kolekcje ksigzek
e Licencja otwartego publikowania (Springer Open Choice)
e Zasoby bibliograficzne i bibliometryczne

e Platforma Otwartej Nauki:

Polskie czasopisma naukowe:
e Ok. 1300 tytutow — metadane
e Ok. 550 tytutéw — petne teksty

Polskie bazy bibliograficzne

Repozytorium Otwartej Nauk

Ksigzki naukowe (polskie)

; UNIVERSITY OF WARSAW
—® Interdisciplinary Centre for Mathematical
(\ mand Computational Modelling
www.icm.edu.pl



ICM:  projekticentrum OCEAN
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OCEAN: Centrum Danych, ich Analizy
i Modelowania Obliczeniowego

Infrastruktura:

» Zdelokalizowane centrum danych (2 odlegte lokalizacje)
e Systemy przechowywania danych

e Systemy krytycznego przetwarzania i analityki duzych danych
(krytyczne czasowo zastosowania)

e Ekstremalne obliczenia (capability computing)
Koncepcja:

* Centrum nauk o danych i serwisow budowanych na danych

* Dualna struktura:
* profil zorientowany badawczo
* infrastruktura serwisow rzgdowych
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ICM: zintegrowana koncepcja OCEANu

* Rozproszone lokalizacje:

* Obecne centrum komputerowe— przyszta funkcja back-up’owa (2016)
* Nowa siedziba:

* Parametry:

W budowie

Operacje: Q1, 2016

Powierzchnia catkowita: 6000+ m
Zasilanie: 4 MW (zaplanowane 10 MW)
Konstrukcja efektywna energetycznie

Przechowywanie danych: poczatkowo ~ 40 PB systemow macierzy dyskowych
HP Analityka Danych: ~ 1 TeraTeps
Systemy obliczeniowe: ~ 2-3 Pflops/s
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Centrum Kompetenc;ji:
Otwarte Centrum Danych i ich Analiz

i

ke
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OCEAN: program

* Krajowe infrastruktury danych:
 Nauka: zintegrowana platforma INFONA

* Administracja rzgdowa: repozytorium danych publicznych CRIP

* Wysoko wydajna (HighPerformance) analityka danych:

* Wielkoskalowe zbiory danych

* Krytyczne czasowo niezawodne serwisy

* Rozwdj specjalizowanych rozwigzan i infrastruktury dla potrzeb analityki duzycl

danych *

* Obliczenia krytyczne (capability computing):

e Zastosowania krytyczne czasowo

* Obliczenia bazujgce na danych

* Tworzenie specjalizowanych rozwigzan
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OCEAN: podstawowe obszary rozwigzan i serwisow

* Wielkie sieci operacyjne (interaktywne ustrukturyzowane populacje)

* Aplikacje:

 Srodowisko naturalne (pogoda, zanieczyszczenia, zagrozenia)

 Energia (inteligentne sieci energetyczne - smart grids)

* Transport (lotnictwo i formy naziemne)

* Logistyka (serwisy dostawcze)

* Opieka zdrowotna i medycyna precyzyjna (spersonalizowana),
w tym biobanki cyfrowe

* Administracja publiczna:

e CRIP (Centralne Repozytorium Informacji Publicznej)

* Inteligentne miasto (Warszawa)

* Procesy spoteczne zwigzane z nowymi technologiami
i cyfrowg transformacjg spoteczna
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OCEAN: wybrane obszary referencyjne
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Numeryczne prognozowanie pogody i serwisy pochodne

(meteo.pl)

 Wielomodelowe wielosiatkowe procesy

* Docelowa rozdzielczos¢ pozioma 1km

e Rozdzielczosc pionowa: 70+ warstw

* IBM Power 775 — 5x szybciej niz klaster x86

 Technikalia:

4 przebiegi dobowe
e 24 wezty obliczeniowe, 768 Power7 cores
e approx. 20’ czas zegarowy na przebieg

e meteo.pl

* Serwisy:
« Systemy ostrzegania o zagrozeniach
* Sektor energii
* Transporti logistyka
* Rolnictwo, lesnictwo, ...

* Inteligentne gridy energetyczne

e Zarzadzanie przestrzenig powietrzng
* Zagrozenia naturalne

* Precyzyjne rolnictwo

R

\ Sk
D
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http://meteo.pl

VISNOW  Software i serwisy




Wielkoskalowe przetwarzanie i analiza wizualna danych

* Wizualizacja
* Translacja od danych do obrazu
* Prezentacja informac;ji
* Rozbudowana interpretacja danych

* Analiza wizualna
* Ekstrakcja kluczowej informac;ji
* Wydobycie nieoczekiwanej informacji
* Wsparcie konstrukcji modeli
* Umozliwienie analizy interaktywnej

; UNIVERSITY OF WARSAW
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Wizualne obliczenia i analiza danych
v

visno®

Nowe rozwigzania: VisNow Software Analizy Wizualnej
* Rozproszona maszyna wizualizacyjna (MPP, SMP, GPGPU)
* Wizualizacja In situ

* Wizualizacja wynikow symulacji komputerowych:
 Kosmologia
* Przeptywy turbulentne
* Neurobiologia
 Biomedycyna

* visnow.icm.edu.pl (IlcenCJa Open Source)

UNIVERSITY OIé WARSAW
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and Computational Modelling
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VisNow:  zastosowahia w wizualnym neurocomputingg

rekonstrukcja 3D danych multimodal dgi&
for therapy/surgery planniigi

effective vs. real medium computational mo

A
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Przyktad rozwigzan dostepowych do zasobow HPC

* Interfejs www (portal) dla laryngologow
* analiza obszarow zatokowych na podstawie danych CT

Simulation's results

Input only Layer Transparency
& Final resutt

First phase mask

Masked atias

Closed masked atias
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Rozwoj oprogramowania VisNow

* Generyczna platforma wizualizaciji

e Modularna
e Oparta o przeptyw danych
e Rozszerzalna

* Filozofia VisNow
* Woczytaj-i-ogladaj — natychmiastowa wizualizacja

* Wielofunkcyjne moduty
* Powigzanie funkcjonalne modut-obiekt-GUI
* Rozsadne wartosci domysine

* Rozwijana od podstaw w ICM:
* Srodowisko Java
 Open source (GPL Classpath Exception license

UNIVERSITY OF WARSAW
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VisNow: specjalne moduty aplikacyjne

MoIDyAna

* |nteraktywny zbior narzedzi do analizy danych
dynamiki molekularnej | wizualizacji (bio & solid)

* Animacje dynamiki
 Pomiary geometryczne
* Wykresy gestosci

* Analiza trajektorii

* Analiza spektralna

http://moldyana.icm.edu.pl

............................
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Przyktadowe projekty: obliczenia
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ICM: wiod3ace obszary badan wspieranych obliczeniami

X Fizjologia cztowieka:
X Ku medycynie precyzyjnej: uktad krgzenia
X Procesy wieloskalowe: od skali komorkowej w gore
X Nauki i inzynieria materiatowa:
X Projektowanie nowych materiatow funkcjonalnych i biomateriatow do nanoskali:
charakteryzacja i modelowanie procesowe

X Metodologia:
X Nowe koncepcje algorytmow obliczeniowych i struktur danych dla przysztych
architektur (ku exaskali)
X Nieliniowa dynamika procesow nieliniowych o wysokiej ztozonosci:
X Rozwadj struktury przestrzennej w uktadach o ztozonej/zmiennej geometrii/toj
zastosowania do dynamiki populac;ji
X Zjawiska nieodwracalne i nielokalne
X Podejmowanie decyzji i sterowanie w wielu skalach czasowych
X Sieci stochastyczne

UNIWERSYTETY ARSZ AWSKI
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Symulacja dynamiki procesow

X Referencja: rozwoj tkanki nowotworowej

Interdyscyplinarne Centrum Modelowania
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Symulacje procesow w komoérkowych populacjach
biologicznych — skala tkankowa

X

Modele wieloskalowe: komodrka — tkanka —Srodowisko

X

Hybrydowy modle obliczeniowy: bezsiatkowy uktad
wielociatowy, przyblizenie gestoSciowe procesow

X Wyzwanie: symulacje w skalach wykrywalnych
klinicznie (10° komodrek = 1cm?3 tkanki)

X http://timothy.icm.edu.pl
(licencja Open Source)

Large Scale Parallel Simulations of 3-D Cell COIOny Dyn amiCS, UNIVERSYTET '/ ARSZ AWSK]
' ; ' i i i i — @ Interdyscyplinarne Centrum Modelowania
g/lo.(llzltowskl, Z.Szymanska, IEEE Computing in Sci & Engineering, B o Kombutetoncgs
www.icm.edu.pl
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Modele rozwoju struktur kosmologicznych

X Symulacje wielkoskalowe z kodami wielociatowymi (Gadget3, GotPM)

X Warsaw Universe Simulation, 2048”3 czastek

UNIWERSYTEPYWARSZAWSKI
Interdyscyplinarne Centrum Modelowania
Matematycznego i Komputerowego
www.icrm.edu.pl




Propagacja epidemii na terenie Polski: model
generyczny

Wieloagentowy model dynamiki populacji | jego prognozy

Podktad: wirtualna struktura spoteczno-ekonomiczna, modele
mechanizmow infekcji

Prognozy: lokalizacja ognisk pierwotnych
wtornych, lokalizacja kulminacji,
wygasania

day of e ){( emic -‘--‘-L'_:_ = -
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Funkcjonalnie i terapeutycznie istotne struktury RNA:
modelowanie wysokoprzepustowe

X Projektowanie nowych targetow
terapeutycznych bazujgcych na RNA

X Zautomatyzowane generowanie przestrzennych
modeli RNA z ich fragmentéw strukturalnych

X Walidacja oprogramowania RNAComposer
rozwinietego w ICM

UNIWERSYTEPYWARSZAWSKI
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Nowe scenariusze badan w obszarze nauk obliczeniowych

X Wiele skal przestrzennych we wspolnym modelu:
X Modele fenomenologiczne (do poziomu makroskali) zintegrowane z modelami
na bazie | zasad
X Uwzgledniana wysoka ztozonos¢ modeli:
X Obok wielkich relatywnie jednorodnych uktadow, uktady o wysokiej heterogeniczng
(w tym wieloskalowe ztozone sieci operacyjne '
X Wirtualne eksperymenty:
X Ekstremalnie ztozone ukfady interaktywne
X Ograniczenie koniecznosci eksperymentow rzeczywistych o wysokim ryzyku
X Woynik: odkrycia bazujgce na danych

X Referencja: przeptywy przez osrodki porowate

UNIWERSYTETY ARSZ AWSKI
—@ Interdyscyplinarne Centrum Modelowania
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Referencja: modelowanie przeptywow
przez osrodki porowate

X Kontekst:

X

X X X X X

X Wirtualne laboratorium osrodkéow porowatych:

X
X

Modelowanie przeptywow w skali porow

Szeroki zakres predkosci

Upscaling do skali poru: parametry efektywne i kalibracja modelu
Efekty inercyjne w skali poru (modele nie wpisujgce sie w ramy Darcy)
Modelowanie procesow zatykania sie porow i ich wptyw na parametry w skali rdzer
Obliczenia dla realistycznych geometrii (mikroobrazowanie z uzyciem rentgenowsk
mikrotomografii obliczeniowej) ‘

Skala poru
Upscaling i kalibracja 2-skalowego modelu

UNIWERSYTETY ARSZ AWSKI
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Komputerowe modelowanie przeptywow w osrodkach
porowatych

X Dostepne zasoby obliczeniowe umozliwiajg symulowanie przeptywu,
transportu oraz innych proceséw zachodzacych w osrodkach
porowatych z punktu widzenia skali porowej

X Informacja o geometrii oSrodkow w skali porowej jest otrzymywana za
pomocg technik mikroobrazowania, w szczegolnosci rentgenowskiej /
mikrotomografii komputerowej

X Wykonywanie symulacji w obszarach obliczeniowych zbudowanych
bazie probek rzeczywistych osrodkow stanowi wyzwanie ze wzgledu n

duze rozmiary zagadnien obliczeniowych:

X Duze rozmiary danych mikoobrazowych (1000x1000x600);

X Rozdzielczos¢ pomiaréw (zalezy od parametrow sprzetu, rozmiarow prob
6-20 um

X Na podstawie danych konstruuje sie siatki obliczeniowe, w oparciu o
prowadzi sie symulacje przeptywu

X Zagadnienia do 60 milionow komorek obliczeniowych
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3D symulacje w skali poru: wielkosc¢ obliczen!

Glass beads! Tuff? Sands

® Ztozonosé: N 30M komorek, 10Gb zbiory, wyzwania wizualizacji
| post-processingu

e Konieczna redukcja siatki obliczeniowej (redukcja danych)

1[DWildenschild], 414x414x300, max: 30Mcells, 9Gb, voxel 34p.
2[DWildenschild], 431x436x380, 23Mcells,
3[BLingquist], 731x731x600, max 8Gb, 27Mcells, voxel=1
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Efekt zatykania sie przestrzeni porow (nieodwracalnego)
na parametry rdzenia

 Zmiany geometrii porow: wzrost biofilmow,
przeptywy reaktywne, sedymentacja

GB, v_=1e-5, z=0, rand0.1

* |stotne zmiany przepuszczalnosci wskutek
procesow zatykania

* Fig.: losowy model procesu zatykania

GB_rand_0.5, v_in=2e-2 GB_rand_0.1, v_in=2e-2

A. Trykozko, M. Peszynska: Pore-scale simulations of pore cloggigigane » %Téﬁi'ﬂsﬁﬁxam;{entmﬂl Modelowania
upscaling with large velocities, GAKUTO, Mathematical Scieg ﬂ::f{‘;]zgﬁﬂegﬂ'Kﬂmputemwegﬂ
and Applications, Tokyo, Vol. 36 (2013), 277-300. . '



Wirtualne laboratorium osrodkow porowatych - sktadowe

X Geometria probki w mikroskali
X Realistyczne geometrie 3D otrzymane za pomocg technik mikroobrazowania

X Numeryczne rozwigzywanie rownania przeptywu

X Rownania Naviera-Stokesa
X Metoda Objetosci Skoriczonych (ANSYS/Fluent)
X Niestrukturalne siatki obliczeniowe (elementy szescienne)

X Algorytmy skalowania — parametry modelu w wiekszej skali
X Dopasowanie modelu w skali laboratoryjnej
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Przyktad zastosowania — do badania izolacji wysypisk
odpadow

X Wysypiska odpaddéw stanowig zagrozenie przenikania zanieczyszczen
do systemu przeptywu wod podziemnych i ich rozprzestrzeniania sie na
duzych obszarach.

X W celu izolowania stosuje sie bariery ztozone z mieszanek ztozonych z
piasku i gliny.

X Prowadzone sg badania wtasnosci barier izolujgcych w funkcji ich
sktadu.

X Badane sg probki ztozone z piasku i gliny w réznych proporcjach.

X W szczegolnosci prowadzone sg symulacje przeptywu w skali porg
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ICM: przyktadowe projekty
badawcze | B&R
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Czym sie zajmujemy?
X Badania i wdrozenia w zakresie metod wizualnej
prezentacji danych
X Tworzenie oprogramowania i ustug do
przetwarzania danych, wizualizacji i analizy
wizualnej
X Tworzenie procedur analizy wizualnej
(workflows)
X Tworzenie wizualizacji — prezentacja graficzna
X Analiza wizualna — wydobycie ukrytej informacji,
zrozumienie zjawisk, interaktywnosc
X Modelowanie wizualne
Przetwarzanie i analiza obrazéow
X Projektowanie interfejsow cztowiek-komputer

X

UNIWERSYTET '/ ARSZAW
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Obszary tematyczne

Fizyka ciata statego
Modelowanie przeptywow
Mechanika molekularna
Klimat i meteorologia
Informacja geoprzestrzenna
Kosmologia

Mechanika

Medycyna

Wizualizacja medyczna

Analiza danych obrazowych (CT, MR, USG, etc.)
Narzedzia diagnostyczne

Wspomaganie komputerowe w radiologii
Wspomaganie komputerowe w planowaniu zabiegéow
operacyjnych i interwencyjnych
Telemedycyna

Biomechanika ruchu

XX XX X X X X

X X X X X

X X
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PCJ — Obliczenia rownolegte w srodowisku Java

X Wykorzystanie Javy do obliczern HPC

X Model programowania PGAS (Partitioned Global Address Space)
X Analogiczny do X10 czy XScalableMP
X Prosty i wygodny z punktu widzenia programisty
X pcj.icm.edu.pl
= OpenSurce, licencja BSD
= Biblioteka i dokumetacja dostepne od 11.11.2013
= Kod zréodtowy dostepny od 26.09.2014 na GitHub
= Kurs programowania w PCJ z wykorzystaniem komputerow HPC (pierwsze
zajecia dla UKSW w biezgcym semestrze)

" Projekt CHIST-ERA (3 lata od 1.10.2014)
= |CM, partnerzy: IBM Zurich, QUB, Bilkent

= HPC Challenge class 2 Award — Supercomputing Conference
(New Orleans, USA)

UNIWERSYTETYWARSZ AWSKI
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http://pcj.icm.edu.pl

PCJ - obliczenia rownolegie w srodowisku Java

X Zastosowanie do szerokiej klasy problemow

X FFT, algebra liniowa (HPL, mozenie macierzy, macierze rzadkie),
algorytmy genetyczne

X Instalacja na nowych architekturach (BlueGene, Powers,...),

X Skalowalnosc (aktualnie 2048 korow)

X Niezawodnosc¢ (fault tolerance)

X Przetwarzanie duzych danych, streaming danych

X Zastosowania BigData (PCJ jako warstwa komunikacyjna

Apache Spark — prace prowadzone wspolnie z IBM Zurich) /£

UNIWERSYTETY ARSZ AWSKI
—@ Interdyscyplinarne Centrum Modelowania
(. m Matematycznego i Komputerowego
| www.icm.edu.pl



Utatwienie dostepu do zasobow HPC

X Interfejs www (portal) dla obliczen materiatowych
X VASP
X QuantumEspresso (wkrotce)

W : .
@ D:/GaN1xlx1/output-5.2/vasprunxml - D:;/GaN1x1... I =|ul=] I&J
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Badania materiatow: nowe materiaty i technologie,
Optoelektronika

X |CM wspolnie z innymi instytucjami naukowymi (np. WIM PW, ITME, WF UW, IF PAN,
IChF PAN, UNIPRESS) uczestniczy w badaniach i realizuje ustugi obliczeniowe majgce
na celu opracowanie technologii otrzymywania nowoczesnych materiatow
potprzewodnikowych

X Grafen, weglik krzemu (SiC), azotek galu (GaN) i tlenek cynku (ZnO) sg jednymi z
najbardziej perspektywicznych materiatow do zastosowan w obszarze elektroniki.
Wdrozenie rezultatow prowadzonych badan przyczyni sie do wzrostu konkurencyjnosci /
polskich przedsiebiorstw w zakresie urzgdzen elektronicznych
w warunkach dziatania na wspolnotowym rynku UE

www.icm.edu.pl
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Badania materiatow: nowe materiaty i technologie,
Optoelektronika

MODELOWANIE ZLACZY ©) ekt b6 AN b i o e, Lo
GaN(0001)/AIN(0001) _1 e

-

Potential [eV]
2 > = > >

———— - ——

Model sensora AIN/GaN, modelowanie potencjatu (pola elektrycznego)
na ztgczu, powstawanie dwuwymiarowego gazu elektronowego (2DEG
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Badania materiatow: nowe materiaty | technologie,
Optoelektronika

zbudowanego na jedno- lub wielowarstwowym grafenie
UNIMWERSYTETYARSZAWSKI
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Zapraszamy!!!

Zespot ICM
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Kontakt:

Marek Niezgodka: marekn@icm.edu.pl

(Robert Sot: rsot@icm.edu.pl)

www.icm.edu.pl
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