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Lygiagreciyjy ir paskirstytyjy skaiciavimy infrastruktidros
kdrimas - tai viena i$ naujausiy sparciai besirutuliojanciy
technologiju. Jos esmé - turimy kompiuteriniy istekliy
sujungimas | vieng bendrag sistema. Si technologija zavi tuo,
kad sukuriamas galingas superkompiuteris, kurio dalys
geografiSkai yra toli viena nuo kitos, o kompiuteriai bendrauja
internetu.
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Skaiciavimy tikslas yra jZvalgumas, o ne skaiCiai.
- Richard Hamming -

Pastaraisiais metais nanoelektronika, mobiliojo rySio komunikacijos, placiajuostés technologijos
iSlieka prioritetinémis mokslo kryptimis. Ypatingas démesys yra skiriamas molekulinei ir kvantinei
nanotechnologijai — molekuliniy prietaisy modeliavimui, konstravimui, gamybai ir kv antiniy
kompiuteriy kdrimui. Tagiau taikant esamas technologijas nanoprietaisy modeliavimas ir
konstravimas yra pakankamai sudétingas ir brangus procesas, kuris Zymiai supaprastéja, kai yra
atliekami kvantinés mechanikos teoriniai tyrimai.

Siandien teorinis modeliavimas yra vienas i$ pigiausiy ir paprasgiausiy, bady jvairiausiy
nanoprietaisy placiam diapazonui istirti; atrinkti tai, kas yra tikimiausia (tai, kas bus dazniausia
aptinkama) ir labiausiai tikty gaminti pramoniniu badu, istirti jvairias fizines ir chemines
modeliuojamy medziagy savybes. Taigi modeliuoti ir iSrasti molekulinius prietaisus pramoninei
gamybai galima kompiuteriu — nanotechnologijos raida yra neatsiejamai susijusi su kompiuterinés
technikos plétra.

Kita vertus, tobulinimas esamos kompiuterinés technikos priklauso nuo to, ar bus surastas bidas
gaminti mazesnius ir, dar svarbiau, tikslesnius prietaisus. Tikimasi, kad ateityje puslaidininkinius
prietaisus pakeis organiniai junginiai. Reikia pazymeéti, kad mokslinése laboratorijose jau yra sukurti
molekuliniai loginiai prietaisai. Kalifornijos universiteto ir HP laboratorijos mok slininkai uzpatentavo
technologijg, kuria galima pagaminti kompleksinj (atliekantj kelias operacijas) loginj nanodydzio
prietaisa. Kita vertus, turint nanoprietaisus atsiras galimybé tirti tokias medziagy savybes, kuriy Siuo
metu turimomis priemonémis ir technologijomis tyrinéti nejmanoma.

Verta pazymeéti, kad molekuliniy prietaisy, skirty visuomenei, atsiradimas bus reik§ mingas
postdmis jos raidai — kitos pramonés Sakos taip pat turés pelno naudodamos labai tikslius, bet
pigius gamybos procesus.

Natdralu, kad jau Siandien, modeliuojant jvairiy sistemy analogus, galima atsakyti | daugelj
klausimy: kaip atrodys realios sistemos, kaip jos veiks ir kaip, remiantis turima p atirtimi, bus
kuriamos. Tiriama ir tai, ar turimy fizikos, chemijos ir biologijos Ziniy pakanka stebimiems
reiSkiniams paaiskinti.

Siuo metu nanoprietaisai ir nanotechnologijos modeliuojamos pasitelkus atomas-atomas
sgveikas ir ab initio metodus, panaudojant jvairius kvantinés mechanikos programy paketus.
Asmeniniais kompiuteriais yra tiriamos sistemos, sudarytos i tikstanciy atomy, o galingais
superkompiuteriais — sistemos i$ Simty tikstanciy ir daugiau atomy. Taciau pasirink tos sistemos
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Prisidékite ir Jis dydis visgi priklauso nuo tyrimui pasirinkto artinio, pavyzdziui, plagiai naudojamu Gaussian
Portalo statistika programy paketu galima tirti darinius sudarytus i$ 20000 atomu, ta€iau didziausias s ir p tipo
atominiy orbitaliy skaiCius negali biti didesnis nei 60000, o d tipo — 20000 ir t.t.

Pateikti skaiciai jspadingi! Taciau tie, kurie atlieka kvantinés mechanikos tyrimus, zino, kad
minéti apribojimai labai greit pasiekiami: benzeno molekulés (sudaro Sesi anglies ir $eSi vandenilio
atomai) tyrimams atlikti viename i$§ maziausiy bazés artiniy reikia trisdeSimt SeSiy atominiy orbitaliy,
vidutinio didumo bazés artinyje — devyniasdeSimt ir t.t. Taigi, kuo tiksliau norima istirti molekulinius
darinius, tuo galingesniy kompiuteriy reikia. Svarbi Siuo atveju yra turimy kompiuteriy greitaveika —
patikimg rezultatg norima gauti kiek jmanoma greiciau, kad galima baty sékmingai ko nkuruoti
nanotechnologijy srityje, pavyzdziui, vieno i$ fulereno Cg4 izomero optinio spektro skai€iavimas
vienu Siuo metu pripazintu tiksliausiu metodu Nyderlandy superkompiuteriu truko 3 paras 19
valandy.

Kas gi daroma, kad skai€iavimy tikslumas ir sparta padidéty? Tai naujy procesoriy s ukdrimas ir
naujy technologijy diegimas. Siuo metu superkompiuteriuose diegiami naujos kartos
daugiabranduoliai procesoriai. INTEL, AMD kompanijos rinkai teikia dvibranduolius p rocesorius, o
SUN — aStuoniabranduolius procesorius. Remiantis TOP500 duomenimis, per 300 pasaulio
superkompiuteriy centry i§ 500 turi INTEL processorius, o 81 i$ jy — 64 bity INTEL® Xeon™
processorius. Europos mokslinése institucijose ir specializuotuose skaic¢iavimo centruose
dazniausiai aptinkami INTEL architektlros procesoriai, pradedama palciau diegti AMD Opteron
procesorius (1 pav.).
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1 pav. Europos mokslinése institucijose ir specializuotuose skai€iavimo centruose n audojamy
procesoriy skai€ius. Pastaba: SGI kompanija naudoja tik INTEL Itanium2 procesorius.

Kitas kompiuteriniy iStekliy didinimo badas — lygiagreciujy ir paskirstytujy skaiciavimy
infrastruktdros kdrimas (angl. Grid). Tai viena i$ naujausiy sparc¢iai besirutuliojanéiy technologijy.
Jos esmé — turimy kompiuteriniy istekliy sujungimas j vieng bendra sistema. Si tech nologija Zavi
tuo, kad sukuriamas galingas superkompiuteris, kurio dalys geografiskai yra toli viena nuo kitos, o
kompiuteriai bendrauja internetu — sukuriamas virtualus kompiuterinis telkinys tele komunikacinéje
infrastruktaroje. Siuo atveju yra imami tie kompiuteriniai istekliai, kuriy realus jy savininkas
nenaudoja. Tokiu badu turima kompiuteriné technika ne tik yra maksimaliai panaudojama, bet ir
prapleciamos jos galimybés — padidéja kompiuteriy atminties iStekliai (2 pav.).
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iStekliai ir aplinka.

valdymo lygio atzvilgiu, ir t.t.

Sios naujos Grid technologijos diegiamos ir Lietuvoje — vykdomi
LitGrid ir BalticGrid projektai, kuriy tikslas — sukurti lygiagreciujy, ir
paskirstyty tinkly infrastruktdra ir integruoti jg j intensyviai tobuléjancig
Europos Sajungos Saliy Grid infrastruktdra.

Vykdant Siuos projektus, Lietuvos mokslininkams ir specialistams
teikiamos zinios apie lygiagrecigsias ir paskirstyty skaiciavimy tinklus
ir jy galimybes. Tai padés mokslininkams pasiekti labiau pazengusiy,
ES $aliy lygj ir paskatins juos sitraukti | Grid technologijy plétra.

2005 m. buvo sukurtas ir jdiegtas Grid naudotojy sertifikatas, kad
blty garantuota duomeny ir tyrimy apsauga. Be to, yra parinkta,
isisavinta ir jdiegta Grid valdymo operaciné programiné jranga, projekto partneriy kompiuteriniai
telkiniai jtraukti | LitGRID, turimi telkiniai dirba testiniu rezimu, t.y. LitGRID yra funkcionalus jy

Jau Siandien kuriamy, Grid technologijy aplinkoje yra sprendziami
jvairds taikomieji uzdaviniai: heterogeniniy procesy ir sistemy -
(biologijoje, biochemijoje, optinéje spektroskopijoje, kt.) veikimo
mechanizmy algoritmai; kvantiniy mechaniniy skai¢iavimy lygiagretieji

modeliavimas alternatyviais metodais; biriy medziagy dinamikos

modeliavimas; integriniy schemy projektavimo metody lygiagretieji ir
paskirstytieji algoritmai; biologiniy makromolekuliy analizé ir dariniai,
seky analizé; pseudoatsitiktiniy duomeny aibiy sudarymo ir analizés lygiagretieji ir paskirstytieji
algoritmai. Taigi Grid technologijas galima panaudoti jvairiose srityse. Dar zr.:

http://www.arcade-eu.info/

http://www.top500.org/
http://www.litgrid.It/

http://www.balticgrid.org/

http://balticgrid.itpa.lt/

2 pav. Mokslininky bendradarbiavimas panaudojant Grid technologijas

Siuo metu jau yra numatyta Grid technologijas taikyti dideliy energijy fizikoje. |vairiy moksliniy
laboratorijy mokslininkai turés galimybe gauti CERN‘e atliekamo eksperimento duomenis. |diegus
Grid technologijas medicinoje ir sveikatos apsaugoje, atsiras galimybé virtualiai stebé ti unikalias
operacijas, atlikti nuotoline diagnostika, o bioinformatikoje — Zmoniy genomo studijas, suprasti
genetiniy ligy priezastis ir dar daugelj kity sri€iy tokiy kaip nanotechnologijos, inzinerija, gamtiniai

Natdralu, kad kyla klausimas, kodél Grid technologijos yra batinos Siuolaikinio mokslo plétrai ir
pazangai. Visy pirma, $i nauja technologija skatina jvairiy sri¢iy mokslininky bend radarbiavima;:
bendri ne tik iStekliai, bet ir tyrimy duomenys, rezultatai, jrenginiai, duomeny saugyklos ir t.t.(2 pav.)

ir paskirstytieji algoritmai; kristaly ir kristaliniy paviriy modeliavimo LitGRID
lygiagretieji ir paskirstytieji algoritmai; daugiamaciy biomedicininiy
duomeny analizé ir vizualizavimas; laisvyjy ir dvipusiy pavirsiy, '
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