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Eloadas menete °

e Mult: hogyan I6n HPC-Szeged csoport
o (és miis az)?

e Jelen: hogyan mukodunk

e JOvendd: hogyan tovabb?
o Milyen tapasztalatokat hasznositsunk?
o Milyen gyakorlatot valtoztassunk?
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Fo profil: §§§:

nagyteljesitményu infrastruktara | ¢
a tudomanyos szamitasok
szolgalataban

Kiemelt teriilet: szamitogépes
kémiai alapkutatas
(lehetséges alkalmazasok:
gyogyszer-fejlesztés, biotech.,
anyagtudomany, nanotech.)
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Az otlet és megvalositasa 3+

Hardver-beszerzés forrasa: NKTH/KPI KIIF palyazat
(2005->2006) infrastruktura-fejlesztésre!

Eiméleti kémikusok (doktori program) , barati
tarsasaga” a projekt mogott: tudomanyos alapok,
alkalmazasi tapasztalatok, felhasznalasi igenyek

A finanszirozas elnyerese utan: a kivant architektura
veglegesitésere és a szallitd(k) kivalasztasara
tobb-fordulos verseny-targyalast folytattunk

a potencialis felhasznalok bevonasaval

Csak a kezdeti koltségre volt fedezet, intézmeényi
hatter esetleges, mikodeési koltseg ad hoc...
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Mukodeési alapelvek HE

e Egyetemi/akadémiai (non-profit) kutatok
szamara szabad hozzaférés biztositunk.

e Megkozelitésiink a hasznalat tamogatasanak
tudomanyos oldalara helyezi a hangsulyt -
szemben a gyakran tapasztalhato ,tiszta”
informatikusi megkozelitéssel! (A ketfos
kiszolgalo allomany alap-végzettsége termeszet-
tudomanyi és nem szamitogepes.)

e A lehetosegek keretein belll a felhasznaldk
maximalis szabadsagara torekszink.

e BelsO és kiilso egyuttmikodések kerete:
,falak néelkuli szamitogépes laboratorium”

2 HPC hpc. inf. hu
HW Szeged



Hiriink az orszagban
(MTI 2006. majus 04.)

Szuperszamitogepet helyeztek Gizembe Szegeden

MegOtszorozi [...] a Szegedi Tudomanyegyetemen (SZTE) folyo
kutatasokhoz rendelkezésre allo szamitas: kapacitast ..

A szamitogeépen az elsd 1ddszakban neurologiai, orvos- €s
gyogyszerkémiai kutatdsokhoz sziikséges modellezések szamitasait
fogjak elvégezni, mivel ilyen tevékenység kisebb gépeken, illetve
szemely1l szamitogépekbdl dsszeallitott halozatokon mar jelenleg 1s
folyik az egyetemen ..

A most tizembe helyezett rendszer megteremti az alapjat egy
regionalis szuperszamltogep kozpont létrehozasanak. A regionalis
kozpont kialakitasahoz "csupan” a kapacitasokat kellene mintegy

tizszeresre bdviteni, amit a kdzeljovében unids palyazati forrasokbol

szeretne megtenni az SZTE ...
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~+HPC csoport” szte (szote Kht., sess

Dél-alféldi Neurobiolégia Tudaskézpont) 0oo

e High Performance Computing =
Nagy Teljesitményl Szamitas
(irany a TeraFlopok utja)!

e Nyers csucs-kapacitas: 6sszesen
kozel 500 GFLOPs = 2 TFLOPs

e Silicon Graphics Altix 3700: SMP
(Shared Memory Parallel)
48 Intel-Itanium CPU 1.3GHz,
48 GB RAM, kb. 310 eFt/GFLOPs

e Fujitsu-Siemens: ‘1u4cm)’ klaszter
19x2x2 AMD-Opteron CPU 1.8GHz,
19x4 GB RAM, kb. 70 eFt/GFLOPs
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SGI Altix 3700: NUMAflex
nagyteljesitmeényu felépiteés
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A rendszer beuzemelve
2006.06.07-

** $ld: motd,v 1.3 2007/10/02 07:13:45 root Exp $ ***
*This iIs FSC at HPC-Szeged,; the cluster has:
* - 19 compute nodes (n241001 - n241019), each with:
- 2x2 Opteron 1.8GHz dual-core dual-processor CPUs, 4GB memory
- local /files/scratch directories, with ~130 GB capacity
- shared (NFS) /home dlrectory with ~100 GB capacity ONLY! *
- shared (NFS) /files/export directory, with ~450 GB capacity *

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk

* Use the Sun Grid Engine (SGE) commands for jobs on cluster nodes:
1th ndal far ciihmittina/dAalatin 1lar inhe
\4DLMJ,LPJCIILH‘DULHIHUMIHIUCHCLHIU HSULHGJJLMJD
* gstat, gstat -f to check if your job is running
*  gstat -u USER to check USER's jobs In the queue
*  ghost, ghost -u USER to check the nodes state and USER's job
* quse & gshare to monitor fair share policy

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk
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Szoftver-ellatottsag

e Kulcsfontossagu: GAUSSIAN-03 (D02),
nepszerd kommercialis kvantumkeémiai program;
jogtiszta 64-bites forraskdd egyetemi site-licence

e Sok egyeb molekula-modellezési alkalmazas:
AMBERS, NAMD2, GROMACS, AUTODOCK4 stb.

e Nagyteljesitményl parallel forditdi kérnyezetek:
Portland és Intel Fortran, C, C++
egyarant rendelkezésre all

e Job-ltemezés: Sun GridEngine ‘fair-share’
rendszer, kiegyensulyozott prioritasok kis és
nagy felhasznaloknak, egyenletes hozzaféres!
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CPU ido fogyasztas
alkalmazasok szerint
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CPU ido6 fogyasztas sees
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CPU kihasznalas (heti atlag) | ::::
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Kumulativ CPU hasznalat soes
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Publikaciok a HPC eroforras | ¢::

felhasznalasaval (2007) :

T.A. Martinek, I.M. Mandity, L. Fulop, G.K. Toth, E. Vass, M. Hollosi, E. Forro and F. Fulop (2006)
Effects of the Alternating Backbone Configuration on the Secondary Structure and Self-Assembly of
beta-Peptides J. Am. Chem. Soc. 128, 13539.

B. Leitgeb, F. Bogar, G. Paragi, A. Kerenyi, B. Penke and G. Rakhely (2006? Investigation of
secondary structural elements and intramolecular H-bonding patterns of poly-(Ala) and poly-(Gin)
peptides by molecular modelling methods J. Peptide Sci. 12, 187 Suppl. S.

A. Bende, F. Bogar and J. Ladik (2007) Charge transfer between the PO, groups of DNA and the
argininet* and lysine* side chains of proteins Chem. Phys. Lett. 437, 117.

T.A. Martinek, T. Varga, Ferenc Fulop and M. Bartok ﬂ2007) NMR spectroscopic and theoretical
evidence of cinchona alkaloid-ketopantolactone complex formation in aprotic solvents: Implications
?réh%ggechanism of Pt-catalyzed enantioselective hydrogenation of activated ketones J. Catal.
246, :

B. Viskolcz, M. Szori, R. Izsak, Sz.N. Fejer and I.G. Csizmadia (2007) Thermodynamic functions of
conformational changes, part IV: Functional analysis of conformational entropy of substituted
ethane and methanol Int. J. Quant. Chem. 107, 1826.

R. Berkecz, I. Ilisz, A. Ivanov-Sztojkov, I. Szatmari, F. Fulop, D.W. Armstrong and A. Peter (2007)
HPLC Enantioseparation of 1-(a-Aminobenzyl)-2-naphthol and 2-(a-Aminobenzyl)-1-naphthol
Analogs on a B-Cyclodextrin-Based Chiral Stationary Phase Chromatographia 65, 337.

M. Szori, T. Abou-Abdo, C.Fittschen, I.G. Csizmadia and B. Viskolcz (2007) Allylic hydrogen
abstraction II. H-abstraction from 1,4 type polyalkenes as a model for free radical trapping by
polyunsaturated fatty acids (PUFAs) Phys. Chem. Chem. Phys. 9, 1931.

J. Ladik, A. Bende and F. Bogar (2007) Calculation of the band structure of polyguanilic acid in the
presence of water and Na* ions J. Chem. Phys. 127, 055102.

Z.A. Fekete, E.A. Hoffmann, T. Kortvelyesi and B. Penke (2007) Harmonic vibrational frequency
scaling factors for the new NDDO Hamiltonians: RM1 and PM6 Mol. Phys. in press.
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Kutatasi péelda (2009) sete
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Kurrens kutatasok - montazs
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Alkalmazasi tanulsag: 4

ismerd meg onmagad adatait! :

e A parallel futtatasok kihasznalasanak
algoritmusa:

Ismerd meg (még jobban) a modszered
viselkedését a sajat adataiddal

Gyujts relevans benchmark adatokat

Elemezz: j6/rossz/negativ parallelizalas?
- iteralj az 1. ponttol...

Erdemes atgondolni, nagy teljesitményl (HPC)
avagy nagy ateresztokepességl (HTC) szamitas
célszerlbb-e; hosszabb tavon az utobbi
elonydsebb, de rovid tavon ezt

tal gyakran szem eldl veszitjik...
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Hol tartunk? :

Megteremtodott annak a lehetosége, hogy erre a
bazisra alapozva jelentos kdzpont fejlodjon ki a
szamitdgepes kémiaban (és tars-tudomanyokban)
Az eddigi idoszak a felhasznalok szamara
jellemzoen a regi tipusu projektjeikhez Ujabb
processzorok hozzaadasat nyujtotta

' A 4
l‘A“IA‘“ -

bCIbLCI u ICIIIIC a’z CQYCLCIIICII III ICBIUJCIUCIII
meglevd, igen szamottevo de szétszort,
szlrkeallomany 6sszefogasa, €s koncentralt
projektek kialakitdsa (PENZ, PALYAZATOK, PENZ)...
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Altalanos tapasztalatok :

Egy ora gondolkodas megtakarithat
ezer Ora szamitast!

Még a tipikusnak gondolt feladatok esetén is
erdemes elemezni a tervezett szamitas eroforras-
igenyet, es kilondsen a skalazasi sajatsagait.
Job-Utemezes és elosztas:

tirelem rozsat terem(ne)

SGE fair-share ttemezés technikailag jo
(felhasznalok érzelmi hozzaallasa meg csiszolando)

Architektura valasztas: sok lud disznot gyoz elv
ervenyesil a klaszter - SMP 6sszehasonlitasban
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Kovetendo iranyok :

Szemlélet-valtozasokra van sziikseg

A pillanatnyi teljesitmény maximalizalasa helyett
az teljesitett munka optimalizalasa lenne
kivanatos - Performance vs. Throughput

Erzelmi helyett értelmi viszonyulas

V4

a szamitasok tervezésenél, itemezésenél

Gazdalkodasi jellegu gondolkodas

tudatositasa az eroforrasok elosztasanal

Intézmeényes egyetemi tamogatas, és/vagy
szorosabb alegység-szintl 6sszefogas kell a
tovabblépéshez (regionalis foderacio?)
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Koszonet-nyilvanitas :

Bartha Ferenc
Bogar Ferenc
Dombi Gyodrgy, HPC projekt-vezetd

Labadi Maté
Martinek Tamas
Penke Botond (Neurobioldgiai Tudaskdzpont)

Viskolcz Béla
NKTH/KPI KIIF palyazat:

ALAP4-00092/2005.

Kapcsolat: admin@hpc.u-szeged.hu
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