Rozhovor s dékanem Fakulty informatiky Masarykovy univerzity v Brné

Pri prilezitosti nedavného vyznamného rozsireni jednoho z nejlépe vybavenych pracovist’
na akademické piidé v Ceské republice nam poskytl rozhovor dékan doc. RNDr. Ludék
Matyska, CSc.

Akademicka supersila

Chip: Jak se Masarykova univerzita dostala k realizaci superpocitacového centra?

Doc. L. Matyska (L. M.): To, co je u nas, a nejen na Masarykové univerzité, vzniklo z iniciativy
Ministerstva $kolstvi CR a Fondu rozvoje vysokych $kol v roce 1994. Tehdy se ve Fondu rozvoje seslo
projektu byla povéfena rada, do jejihoZ Cela jsem byl ustaven. Tehdy se po netrividlnim vyb&rovém
fizeni rozhodlo o pofizeni velkych systému na tfi mista v republice — Karlovu univerzitu, Masarykovu
univerzitu a VUT Brno.

Chip: SnaZili jste se o vzajemnou koordinaci?

L. M.: Ano, ale koordinace byla velmi volna. V roce 1996 jsme v ramci jiného programu
ministerstva ziskali projekt pod nazvem Metacentrum. Jde o projekt pro podporu rozsahlych
distribuovanych vypoctl (skongil vioni), jehoz cilem bylo propojit jednotliva centra do jednoho
virtualniho celku. Tak mél byt vytvofen rozsahly distribuovany superpoditac, v némz se daji spoustét
ulohy pfes jednotlivé uzly. Cilem bylo i uspofit prostfedky — licenci néjakého programu zakoupenou zde
v Brné mohl pouzivat i kdokoliv z Prahy.

Chip: Kdo ma pristup k témto vypocCetnim kapacitam?

L. M.: PocitaCe byly od zaCatku otevieny celé akademické komunité. Kdokoliv z vysokych Skol
vCetné studentll mize pozadat o Ucet. Plati to pro vSech pét center a pro vSechny vysoké Skoly
z Ceské republiky. RozliSujeme jen mezi lidmi, ktefi si to chtéji pouze zkous$et, a seridznimi projekty.

Chip: Prejdéme k vybaveni na Masarykové univerzité. Proc jste zvolili pravé SGI?

L. M.: ProtoZe stroje firmy SGI jsou prakticky idedlni pro oblast pfirodnich véd. VeSkery software
v této oblasti je primarné vyvijen pravé pro pocitace SGI. VZdy jsou prvni nebo jednou z prvnich
platforem, pro které nové programy existuji. Pfed lety byl zakoupen server Power Challenge — puvodné
osmiprocesorovy, pak byl rozsifen na 12 procesorti MIPS R10000. Loni jsme — Plzen, Praha a my —
ziskali prostfedky na vyrazné povyseni. My jsme koupili 32procesorovy pocita¢ Origin2000 s 16 GB
paméti a 150 GB na discich v racku a dalSich 250 GB v diskovém poli.

Na konci roku byl pofizen jesté osmiprocesorovy Onyx2 se dvéma grafickymi subsystémy Infinite
Reality.



Chip: Tricet dva a osm procesord, to uz je velky vypocetni vykon.

L. M.: Ano, a je$té mame v planu spojit Origin s Onyxem a ziskat &tyficetiprocesorovy systém.
Nevim, jak se to potom bude nazyvat, ale chtéli bychom mit zabudovany zminéné dveé grafiky ve
velkém systému. Zkusime vytvofrit vySsi celek Ctyficetiprocesorového poditace, coz bude naprosto
bezkonkurenéné nejvykonngjsi po&itac v Ceské republice v akademické sféfe. Na tomto systému bude
béZet jedina instalace operacniho systému. To je velka vyhoda proti masivné paralelnim poc¢itaclim, kde
musi byt na kazdém uzlu jeden operaéni systém a dalSi zdroje, napfiklad operacni pamét. Tento rys se
pak projevi ve financich, protoze nas to pfijde podstatné levnéji. Kdyz potfebujeme povysit operaéni
systém, tak nakupujeme a hlavné platime jednu jedinou licenci, kdeZto jinde se plati tolik licenci, kolik je
procesoru.

Chip: TakZe napfiklad pro 128 procesoru by se muselo platit 128 licenci?

L. M.: Ano. A to je také dlivod, proc€ je pro nas vyhodna architektura cc-NUMA serveru Origin2000
i vizualiza¢niho superpocitace Onyx2.

Chip: Jaké aplikace vyvijite nebo provozujete?

modelovani a studie dynamiky a flexibility biologicky zajimavych molekul z Pfirodovédecké fakulty.
Vysledkem z jediné laboratofe jsou pak desitky publikaci ro€né. Spolu s nami vyvijeji software, ktery se
my snaZime paralelizovat do rozsahlého vypoc&etniho prostiedi. Software je uréen pro konformaéni
analyzu biologicky zajimavych molekul — zejména peptidi a nukleovych kyselin. Pravé Onyx2 byl
koupen k feSeni naro¢nych vizualizacnich probléma.

Na nasi fakulté existuje Laboratof interakce ¢lovéka s pocitatem (UmyslIné nefikam virtualni
reality), kde pracujeme —kromé vyzkumu algoritmU pro vizualizace — na silové zpétné vazbé. Laboratof
byla zaloZena v ramci stejnojmenného komplexniho projektu Grantové agentury CR pod vedenim doc.
Jifiho Sochora z nasi fakulty. Ja se na projektu podilim jako spolufesitel, zabyvajici se studovanym
modelem a zejména otazkami paralelizace feSenych uloh.

V soucasné dobé vyvijime systém, ktery by dovedl fyzikalné “osahat” molekuly. JednoduSe feceno
si mliZzete pomoci silové zpétné vazby sahnout na molekulu. Zarovern s tim se divate a zjistujete, jak je
co kde pruzné, pevné a odolné. Tim se ziskava pfedstava a viem nejen vizualni. Mame dva systémy
pro zpétnou vazbu a chtéli bychom dosahnout jesté torze — krouzivého pohybu s molekulou — aby bylo
mozné vyzkouS$et, jak je t&Zké s danou molekulou nebo systémem otocit. NaS systém je momentainé
uzpusoben pro dotek, takze zjistite, Ze toto je mékké, tamto tvrdé. Nasi prfedstavou je spojeni této
silové vazby on-line s vizualizanim vypoctem, ktery bude korigovat to, co bude experimentator zkouset
rukou. V praxi se to projevi tak, Ze se vnofite do molekularniho prostiedi, budete drzet jednotlivé Easti
molekuly, dotykat se ji a vypoCetni systém vam bude vytvaret realisticky fyzikalni model. Musime se
nau it synchronizovat vizualizaci se zpétnou vazbou a s celym ovladanim. Proto je u nas instalovan
Onyx a ja pfedpokladam, Ze v budoucnu zfejmé ani nebudeme potfebovat vykon v§ech 40 procesor(.

Chip: To predpoklada vyspélé vybaveni. Jak komunikujete s modelem vytvarenym v pocitaci?

L. M.: Jako vybaveni mame datové rukavice s pfenosem pohybu, helmy a dva pfistroje Phantom
s magnety a servomotorky pro zpétnou vazbu. Zajimavé na celém systému interakce je to, ze zatimco
pro vizualni viemy staci 24 obrazkl za sekundu, pfi silové zpétné vazbé musime mit 2000 zpétnych
impulzt za sekundu, aby nevznikal trhavy a oscilaéni dojem. Mensi frekvenci nas§ hmat bezpec¢né



pozna a projevuje se to zpétnymi razy. Zfejmé je to zejména pfi praniku do mékkého prostiedi, kdy
odpor postupné nar(ista.

Chip: Mohli bychom pro ¢tenarfe vase cile jednoduse shrnout?

L. M.: Pokusim se: smyslem vyzkumu je nejen vidét, ale i citit, zda je jedna molekula pfitahovana
nebo odpuzovana druhou, aby tomu mohl &lovék pomoci a pfimo to citil. Je to jako kdyz zkousSite
vsunout kli€ do zadmku. Pokud to nechate pocitat Cisté fyzikalné, tak spravnou polohu nakonec najdete,
ale projde se cela fada stav(, které s hmatovou vybavenosti minete, protoze zjistite, ze tady nebo jinde
to klade odpor. Budeme mit moznost pomoci molekulam v interakci a v praxi tvofit pak mikroorganismy
s vlastnosti odbouravani skodlivych latek. Tato problematika se dotyka i odbouravani ropnych produktu.
To by byl velky pfinos pro Zivotni prostfedi. Na Masarykové univerzité se timto projektem zabyva
Laboratof struktury a dynamiky biomolekul, kterou vede profesor Jaroslav Koc&a.

Chip: Kdy muzeme ocekavat prvni vysledky?

L. M.: P¥i feSeni spolupracujeme s lidmi v USA, ktefi maji na tyto véci patenty, a naSim planem je
do tretiho Ctvrtleti letoSniho roku postavit prototyp systému podporujiciho torzni interakce.

Chip: Dékuji vam za rozhovor a pfeji hodné tspéchdl.

Za Chip rozmlouval Lubor Mara



