Sprawozdanie z dziatalnosci Uniwersyteckiego Centrum
Obliczeniowego w akademickim 2019/2020.

Wprowadzenie

Uniwersyteckie Centrum Obliczeniowe (UCQO), jest jednostka ogdlnouczelniang, ktérej
zadaniem jest udostepnianie infrastruktury obliczeniowej dla projektéw naukowych, oraz
wsparcie techniczne i merytoryczne w zakresie prowadzenia obliczen i rozwoju algorytmoéw
obliczeniowych. W UCO sg zatrudnione 3 osoby: dwdch administratoréw, jeden
programista naukowy.

UCO jest zarzadzane przez delegowanego do UCO samodzielnego pracownika
naukowego, piastujgcego réwnolegle stanowisko profesora nadzwyczajnego w Instytucie
Informatyki.

Organem opiniujgcym prace UCO jest Rada Centrum. W jej sktad wchodza przedstawiciele
wydziatéow, przedstawiciele Srodowiska naukowego i przedstawiciele pracownikéw
Centrum.

W sktad Rady Centrum w roku akademickim 2019/2020 wchodzili:

prof. dr hab. Marek Niezgddka, UKSW w Warszawie - przewodniczacy,

prof. dr hab. Marcin Moniuszko, Uniwersytet Medyczny w Biatymstoku,

prof. dr hab. Jacek Btazewicz, czt. rzecz. PAN, Politechnika Poznanska,

prof. dr hab. Mirostaw Brewczyk, przedstawiciel Wydziatu Fizyki,

dr hab. Artur Ratkiewicz, przedstawiciel Wydziatu Chemii,

prof. dr hab. Iwona Ciereszko, przedstawicielka Wydziatu Biologii,

dr hab. Bartosz Kwasniewski, prof. UwB, przedstawiciel Wydziatu Matematyki

dr hab. Ewa Schmeidel, prof. UwB, przedstawicielka Instytutu Informatyki.

dr hab. Witold Rudnicki, prof. UwB, dyrektor UCO,

mgr Mirostaw Najbuk, przedstawiciel pracownikéw UCO.

Infrastruktura UCO
UCO dysponuje infrastrukturg w postaci klastra obliczeniowego, sktadajgcego sie z
78 weztdw obliczeniowych potaczonych wysokoprzepustowg siecig Infiniband,
wysoko wydajnej macierzy dyskowej o pojemnosci 62 TB, serwera plikéw CEPH o
pojemnosci 56 TB, serwera archiwizacji o pojemnosci 10 TB, oraz 6 serwerdw
pomocniczych stuzgcych do logowania, dostarczania ustug sieciowych i prac
rozwojowych. Dwadziescia cztery wezty obliczeniowe s3g wyposazone w
wysokowydajne akceleratory obliczeniowe GPU firmy NVIDIA.
UCO zarzadza réwniez licencjami na nastepujace oprogramowanie:

e Gaussian - program do obliczen chemii kwantowej,

e Matlab - program do obliczen inzynierskich,

e Mathematica - program do symbolicznych obliczerh matematycznych.

Utrzymanie ciagtosci pracy UCO
W UCO wdrozony jest system zabezpieczen przed wystgpieniem sytuagcji
zagrazajgcych bezpieczenstwu infrastruktury obliczeniowej. W celu zabezpieczenia



ciggtosci pracy urzadzen znajdujacych sie w serwerowni zaimplementowane s3
wtasne, niezalezne systemy monitoringu zdalnego temperatury i wilgotnosci w
serwerowni z funkcjg powiadamiania przez SMS, e-mail oraz wiadomosci PUSH.
Opracowane zapobiegawcze systemy zdalnego monitoringu powstaty pierwotnie
jako odpowiedZz na wystepujgce awarie dostawy wody lodowej do urzadzen
chtodniczych w serwerowni. System zostat nastepnie rozszerzony o monitoring
wilgotnosci.

W celu zapobiegania kolejnym awariom utrzymywany jest system dyzuréw
operatorskich, wdrozone i przetestowane sg procedury postepowania w wypadku
wystagpienia awarii infrastruktury. Dzieki podjeciu wyzej wymienionych dziatan
kolejne awarie systemu doprowadzania wody lodowej do UCO nie skutkowaty
awarig w obrebie infrastruktury UCO. Co wiecej, dzieki istnieniu niezaleznego
systemu monitoringu udato sie zapobiec eskalacji problemdéw i wczesnie
powiadomic wtasciwe stuzby UwB.

Uzytkownicy UCO

Z infrastruktury UCO korzystajg pracownicy UwB z Wydziatéw: Biologii, Chemii,
Fizyki, Matematyki, Instytutu Informatyki oraz Wydziatu Ekonomiczno-
Informatycznego filii Uniwersytetu w Wilnie, a takze wspdtpracownicy pracownikéw
UwB z osrodkdéw zagranicznych i krajowych: Radboud University (Holandia), Otto-
von-Guericke-Universitdat Magdeburg, Taras Shevchenko National University of
Kyiv, Uniwersytet Warszawski, Centrum Fizyki Teoretycznej PAN. Ogdtem z
infrastruktury UCO skorzystato tacznie 95 uzytkownikéw. W roku akademickim
2010/2020 w UCO byto realizowane 25 granty obliczeniowych, w tym 1
administracyjny, 5 dydaktycznych i 19 naukowych.

Opis dziatalnosci UCO w roku akademickim 2019/2020

Realizowane projekty techniczne.
W roku akademickim 2019/2020 zrealizowano nastepujgce projektu techniczne
majace na celu unowoczesnienie oferty UCO dla uzytkownikéw, podniesienie
funkcjonalnosci i otwarcie sie na szersza grupe potencjalnych uzytkownikéw:

1. Rozbudowa systemu pamieci masowe;j.

2. Unowoczesnienie systemu klastrowego.

3. Wprowadzenie dostepu do infrastruktury w postaci chmurowej.

4. Zakup licencji na nowg wersje oprogramowania Gaussian.

Ad. 1. Wdrozono alternatywny do pierwotnie istniejgcego system pamieci masowej
oparty o dwa juz posiadane serwery oraz nowo zakupione dyski twarde. Nowy
system oparto o obiektowy system pamieci masowej Ceph, zapewnia redundancje
zapisu oraz przestrzen backup, dzieki czemu uzytkownicy majg zapewnione wyzsze
bezpieczenstwo danych.



Ad 2. Przeprowadzono pierwszy etap modernizacji oprogramowania klastra UCO.
Wdrozono nowe wezty dostepowe z nowym systemem operacyjnym i nowym
systemem plikow. System umozliwi wspdtdzielenie plikéw miedzy chmurg a
klastrem KDM. Migracja uzytkownikéw do nowego systemu odbedzie sie w lutym
2020. Po przeprowadzeniu migracji planowany jest drugi etap modernizacji -
przeznaczenie macierzy dyskowej w catosci na tymczasowy system plikéw do
obliczen. Nowy system klastrowy zostat nazwany esperanto - dla podkreslenia
zwigzkow z Biatymstokiem.

Ad 3. Wdrozono dostep do zasobdéw obliczeniowych w systemie chmurowym.
System chmurowy zostat oparty na oprogramowaniu open source OpenStack.
Wdrozenie oprogramowania wymagato znaczacych naktadéw pracy ze strony
pracownikow UCO, w szczegdlnosci dotyczytlo to wyboru i optymalizacji
podsystemu pamieci masowej, oraz samej instalacji wszystkich potrzebnych
elementéw systemu. Instalacja ustug wigzata sie z wszechstronnymi testami
oprogramowania, ktére ujawnity bardzo duzg ilo$¢ ukrytych btedéw. Dzieki
wspotpracy zespotu UCO ze s$rodowiskiem programistow OpenStack usunieto
znaczacy liczbe bteddw i doprowadzono proces instalacji do konca. Dodatkowym
efektem jest wigczenie pana Radostawa Piliszka do grona kluczowych developeréw
w spotecznosci OpenStack.

Ad. 4. Dokonano zakupu licencji programu Gaussian 16, finansowanej ze
wspotudziatem zespotu prof. Artura Ratkiewicza z Wydziatu Chemii.

Wsparcie dla dydaktyki

W roku 2019/20 UCO udzielito wsparcia technicznego dla realizacji 2 prac
dyplomowych w Instytucie Informatyki.

Ponadto infrastruktura chmurowa UCO byta wykorzystywana do prowadzenia w
trybie zdalnym zaje¢ dydaktycznych w Instytucie Informatyki.

Promocja Uniwersytetu

UCO angazuje sie w dziatania promocyjne Uniwersytetu, w ramach promogji
pracownicy UCO m.in prowadzg zajecia edukacyjne i popularyzacyjne dla
mtodziezy. Infrastruktura UCO jest prezentowana gosciom Uniwersytetu, a takze w
srodowisku lokalnym, np. uczniom biatostockich szkét. Pracownicy UCO uczestniczg
rébwniez w ogodlnouczelnianych akcjach promocyjnych w ramach Marcowych
Spotkan z Nauka oraz Podlaskiego Festiwalu Nauki i Sztuki.

Z okazji uruchomienia w UCO dostepu do infrastruktury obliczeniowej w modelu
chmurowym zorganizowano konferencje ,Chmury dla Nauki i Biznesu”, ktéra odbyta
sie w Biatymstoku w dniu 4 lutego 2020. Konferencja zostata szeroko nagtosniona w
lokalnych mediach.



Wykorzystanie infrastruktury UCO

W okresie lipiec 2019 - czerwiec 2020 srednie obcigzenie serweréw UCO wyniosto
okoto 30%, a w szczytowych miesigcach siegato ponad 49%. Najwyzsze dzienne
obcigzenie wynosito 65%.

Lista grantow obliczeniowych realizowanych w UCO

W ramach ponizszego zestawienia wymieniono wytacznie granty, w ktdérych
uzytkownicy aktywnie wykorzystujg infrastrukture obliczeniowg UCO. Zestawienie
podzielono ze wzgledu na wydziat kierownika grantu.

Wydziat Chemii

1. Kinetyka reakgcji elementarnych istotnych w modelowaniu proceséw spalania. Kierownik:
dr hab. Artur Ratkiewicz.

2. Analiza oddziatywan niekowalencyjnych w uktadach karboksylowych pochodnych
heterocyklicznych pierscieni aromatycznych. Kierownik: dr Stawomir Wojtulewski.

Wydziat Fizyki

1. Badanie niestabilnosci ferromagnetycznej w dwusktadnikowym gazie Fermiego.
Kierownik: prof. Mirostaw Brewczyk

2. Atomistyczne i mikromagnetyczne modelowanie statyki i dynamiki namagnesowania w
ultracienkich warstwach metalicznych. Kierownik: dr Jan Kisielewski

3. Badanie wtasnosci dwusktadnikowych gazéw Bosego. Kierownik: dr Krzysztof Gawryluk,

4. Modelowanie numeryczne wtasnosci nanomateriatow. Kierownik: dr hab. Marian Uba.

Instytut Informatyki

Rozwdj systemu Mizar oraz Mizar Mathematical Library. Kierownik: dr Adam Naumowicz.
Rozwdj metod selekcji zmiennych. Kierownik: dr hab. Witold Rudnicki.
Eksploracja i wielowymiarowa analiza danych. Kierownik: dr Aneta Polewko-Klim.

PN =

Opracowanie algorytmu réwnolegtego obliczania sekwencyjnych tancuchéw Markowa
w atomistycznych symulacjach materii. Kierownik: dr hab.Witold Rudnicki

5. Platforma hostingowa do oprogramowania ChemSKOS. Kierownik: dr Dominik
Tomaszuk

Publikacje wykonane z wykorzystaniem zasobéw UCO

W wyniku badan prowadzonych z wykorzystaniem infrastruktury UCO w roku
2019/2020 opublikowano lub przyjeto do druku 26 artykutéw naukowych, w
wiekszosci w bardzo dobrych miedzynarodowych czasopismach lub materiatach z
konferencji informatycznych. Szczegdtowy rozktad punktacji MNiSW dla publikacji
zrealizowanych w UCO przedstawia sie nastepujgco:

200 pkt MNiSW - 1 artykut, 140 pkt MNiSW - 4 artykuty, 100 pkt MNiSW - 9
artykutow, 70 pkt MNiSW - 1 artykut, 40 pkt MNiSW - 1 artykut, 20 pkt MNiSW - 5
artykutéw, inne: 5 artykutow.

Sumaryczna liczba punktéw MNiSW wyniosta 1870.



Szes¢  kolejnych  artykutéw  zostato  wystane do redakcji czasopism
miedzynarodowych.

Szczegotowe zestawienie publikacji

MNiSW = 200

1. K. Mnich, W.R. Rudnicki. (2020). All-relevant feature selection using
multidimensional filters with exhaustive search. Information Sciences 524,
277-297.

MNiSW = 140

2. A. Kitlas Golinska, W. Lesinski, A. Przybylski, W. R. Rudnicki (2020). Towards
Prediction of Heart Arrhythmia Onset Using Machine Learning. In:
Krzhizhanovskaya V. et al. (eds) Computational Science - ICCS 2020 . ICCS
2020. Lecture Notes in Computer Science 12140, 376-389. Springer, Cham.

3. K. Mnich, A. Kitlas Golinska, A. Polewko-Klim, W.R. Rudnicki (2020). Bootstrap
Bias Corrected Cross Validation Applied to Super Learning. In:
Krzhizhanovskaya V. et al. (eds) Computational Science - ICCS 2020 . ICCS
2020. Lecture Notes in Computer Science 12139, 550-563. Springer, Cham.

4. A. Polewko-Klim, W. R. Rudnicki (2020). Analysis of Ensemble Feature
Selection for Correlated High-Dimensional RNA-Seq Cancer Data. In:
Krzhizhanovskaya V. et al. (eds) Computational Science - ICCS 2020. ICCS
2020. Lecture Notes in Computer Science 12139, 525-538. Springer, Cham.

5. among others: A. Golinska, W. Lesinski, A. Polewko-Klim, W. Rudnicki (2019).
Stratification of amyotrophic lateral sclerosis patients: a crowdsourcing
approach. Scientific Reports 9, 1-14.

MNiSW = 100

6. P. Watejko, k. Dobrzycki, A. Ratkiewicz, P. Socha, S. Witkowski, M.K. Cyranski,
(2019). An X-ray and Natural Bond Orbital (NBO) structural study of a-
tocopheryl and 2,2,5,7,8-pentamethylchroman-6-yl succinates Journal of
Saudi Chemical Society, 23, 365-377.

7. M. Baradyn, A., Ratkiewicz, (2019). Kinetics of the Hydrogen Abstraction PAH
+:OH — PAH Radical + H20O Reaction Class: An Application of the Reaction
Class Transition State Theory (RC-TST) and Structure-Activity Relationship
(SAR). The Journal of Physical Chemistry A, 123, 759-763.

8. Baj, A., Cedrowski, J., Olchowik-Grabarek, E., Ratkiewicz, A., Witkowski, S.
(2019). ,Synthesis, DFT Calculations and In Vitro Antioxidant Study on Novel
Carba-Analogs of Vitamin E” Antioxidants, 8, 589.

9. A.Wrébel, D. Maliszewski, M. Baradyn, D. Drozdowska, (2020).Trimethoprim:
An Old Antibacterial Drug as a Template to Search for New Targets.
Synthesis, Biological Activity and Molecular Modeling Study of Novel
Trimethoprim Analogs. Molecules 25(1), 116.



10. A. Bankiewicz, S. Wojtulewski (2019). “Two New Cocrystals of the Dipicolinic
Acid. Hirshfeld Atom Refinement of Crystal Structures and Quantum Theory
of Atoms in Molecules Analysis of Molecular Complexes”, Cryst. Growth. Des.
19 (12):6860-6872.

11.J. Ryszkiewicz, M. Brewczyk, T. Karpiuk, (2020). "Nonzero-temperature
dynamics of a repulsive two-component Fermi gas", Phys. Rev. A 101,
013618.

12.K. Gawryluk and M. Brewczyk (2019). "Signatures of a universal jump in the
superfluid density of a two-dimensional Bose gas with a finite number of
particles", Phys. Rev. A 99, 033615.

13.M. Wrzesien, W. Treder, K. Klamkowski, W. Rudnicki (2019). Prediction of the
apple scab using machine learning and simple weather stations.
Compututers and Electronics Agriculture 161 252-259.

14.R. Piliszek, K. Mnich, Sz. Migacz, P. Tabaszewski, A. Sutecki, A. Polewko-Klim,
W. Rudnicki. (2019). MDFS: MultiDimensional Feature Selection in R. R
Journal 11 1, 2073-4859. DOI:

MNiSW = 70

15.M. Baradyn, A. Ratkiewicz, (2020). “Kinetics of the Hydrogen Abstraction
Alkane + O2 — Alkyl + HO2 Reaction Class: An Application of the Reaction
Class Transition State Theory” Structural Chemistry 31(2), 731-746.

MNiSW = 40

16.S. Uba, A. Bonda, L. Uba, L.V. Bekenov, V.N. Antonov, (2020), “First principles
calculations of intersite disorder influence on the electronic structure and X-
ray magnetic circular dichroism in CoFeMnSi Heusler alloy”, International
Journal of Modern Physics C 2050109.

MNiSW = 20

17. A. Polewko-Klim, W. R. Rudnicki, (2020). Data Integration Strategy for Robust
Classification of Biomedical Data. In: Rocha A., Adeli H., Reis L., Costanzo S.,
Orovic |, Moreira F. (eds) WorldCIST 2020: Trends and Innovations in
Information Systems and Technologies. Advances in Intelligent Systems and
Computing 1160, 596-606. Springer, Cham.

18.W. Lesinski, A. Polewko-Klim, W. R. Rudnicki, (2020). Identification of Clinical
Variables Relevant for Survival Prediction in Patients with Metastatic
Castration-Resistant Prostate Cancer. In: Rocha A., Adeli H., Reis L., Costanzo
S., Orovic ., Moreira F. (eds) WorldCIST 2020: Trends and Innovations in
Information Systems and Technologies. Advances in Intelligent Systems and
Computing 1160, 607-617. Springer, Cham.

19. A. Naumowicz, 2020. Elementary Number Theory Problems. Part I.
Formalized Mathematics 28(1), p. 115-120,

20. A. Kornitowicz, 2020. Partial Correctness of a Fibonacci Algorithm.
Formalized Mathematics 28(2), p. 191-200.



21. A. Jaszczak and Artur Kornitowicz, 2019. Partial Correctness of a Factorial

Algorithm. Formalized Mathematics 27(2), p. 181-187.
MNiSW < 20

22.K. Niedzielewski, M.E. Marchwiany, R. Piliszek, M. Michalewicz, W. Rudnicki.
(2020). Multidimensional Feature Selection and High Performance ParalleX.
SN Computer Science 1:40.

23. A. Naumowicz, 2020. Dataset Description: Formalization of Elementary
Number Theory in Mizar. In: Benzmiller C., Miller B. (eds) Intelligent
Computer Mathematics. CICM 2020. Lecture Notes in Computer Science, vol
12236. Springer, Cham.

24. A. Naumowicz, 2019. Testing Mizar User Interactivity in a University-level
Introductory Course on Foundations of Mathematics. In: C. Kaliszyk et al.
(eds.) Joint Proceedings of the FMM and LML Workshops, Doctoral Program
and  Work in Progress at the Conference on Intelligent Computer
Mathematics (CICM 2019), http://ceur-ws.org/Vol-2634/FMM1.pdf

25. A. Kornitowicz, 2019. Sethood Property in Mizar. In: C. Kaliszyk et al. (eds.)
Joint Proceedings of the FMM and LML Workshops, Doctoral Program and
Work in Progress at the Conference on Intelligent Computer Mathematics
(CICM 2019), http://ceur-ws.org/Vol-2634/FMM3.pdf.

26. A. Jaszczak, 2019. Formal verification of the correctness of chosen
algorithms in Mizar. In: C. Kaliszyk et al. (eds.) Joint Proceedings of the FMM
and LML Workshops, Doctoral Program and Work in Progress at the
Conference on Intelligent Computer Mathematics (CICM 2019), http://ceur-
ws.org/Vol-2634/FMM5.pdf

Artykuty w trakcie procesu publikacyjnego:

1. T. Karpiuk, M. Nikotajuk, M. Gajda, and M. Brewczyk, "Modeling quantum
aspects of disruption of a white dwarf star by a black hole", submitted to Sci.
Rep.

2. P.T.Grochowski, T. Karpiuk, M. Brewczyk, and K. Rzgzewski, "Breathing mode
of a BEC immersed in a Fermi sea”, submitted to Phys. Rev. Lett..

3. T. Karpiuk, M. Gajda, and M. Brewczyk, "Bistability of Bose-Fermi mixtures”,
submitted to New J. Phys..

4. T. Karpiuk, M. Nikotajuk, M. Gajda, & M. Brewczyk, (2019). Modelling
quantum aspects of disruption of a white dwarf star by a black hole. arXiv
preprint arXiv:1907.12419.

5. W. Lesinski, K Mnich, A. Kitlas Golinska, W.R. Rudnicki. Integration of human
cell lines gene expression and chemical properties of drugs for Drug Induced
Liver Injury prediction. Submitted to Biology Direct.

6. A. Polewko-Klim, W. Lesinski, A. Kitlas Golinska, K. Mnich, M. Siwek,
W.R. Rudnicki. Sensitivity analysis based on the Random Forest machine
learning algorithm identifies candidate genes for regulation of innate and
adaptive immune response of chicken. Submitted to Poultry Science.



