Analizator Rzeczywistych Ukladéw Zlozonych — ARUZ?

ARUZ to inaczej Analizator Rzeczywistych Uktadow Ztozonych (Rys.1A). Zostat
zbudowany w technologii TAUR opracowanej na Politechnice L.odzkiej. Miesci si¢ W
todzkim BioNanoParku i jest zamknicty w klatce Faradaya o thumiennosci 100dB, aby w
najmniejszym stopniu nie zaktocac¢ pracy pobliskiego portu lotniczego.

Rysunek 1. (A) Model maszyny ARUZ. (B) Plyta
PCB z uktadami FPGA.

ARUZ w liczbach
e 20 lat projektowania, testow i aktualizacji
50 ton wagi
4,5 metra wysokosci
14 metréw Srednicy
75 000 przewodow sygnatowych 0 tacznej dtugosci 100 km
25 920 programowalnych uktadéw FPGA (23040 uktadéw Artix XC7A200T oraz
2880 ukladow zarzadzajacych Zyng XC72Z015)
wszystkie uktady FPGA polaczone s3 w trojwymiarowg sie¢ kubiczna pozwalajaca
odwzorowac torus sieci powierzchniowo centrowanej
2880 modutow elektronicznych z niezaleznymi systemami Linux (Rys. 1B)
240 zdalnie sterowanych zasilaczy lokalnych
chtodzenie wodne
0,1 MW poboru mocy

Koncepcja i poczatki ARUZa

W koncu ubiegltego wieku profesor Tadeusz Pakuta wymyslit sposob w jaki mozna poprawnie
odwzorowa¢ mieszanie si¢ czasteczek W substancjach, w ktorych molekuty ciasno wypetniaja
calg przestrzen. Okazato si¢, ze dla grupy czasteczek mozliwe sg przemieszczenia
kooperatywne, co stanowilo podstawe do opracowania przez profesora modelu ruchow
kooperatywnych o nazwie Dynamiczna Ciecz Sieciowa (w j. ang. Dynamic Lattice Liquid —
DLL) (Rys. 2). W oparciu o zatozenia tego modelu Tadeusz Pakuta skonstruowat odpowiedni
algorytm i zapisat go w postaci programu komputerowego. Pdzniej z powodzeniem stosowat
do symulacji procesow zachodzacych w skomplikowanych uktadach wieloczasteczkowych.

1 Rozpowszechnianie ilustracji graficznych tylko za zgodg autoréw. Czesé ilustracji jest wlasnoscig wydawcéw Elsavier oraz PCSS, Poznari.
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W tym miejscu warto zapoznaé si¢ z postacig tego
wybitnego  naukowca. Prof. Tadeusz Pakula,
przygode z nauka zaczynal od studiowania fizyki na
Uniwersytecie Lodzkim. Przez szereg lat pracowat
pod Kierunkiem znanego naukowca, Prof. Mariana
Kryszewskiego, poczatkowo na  Wydziale
Chemicznym Politechniki L.odzkiej, a od 1973 r. w
Centrum Badan Molekularnych [
Makromolekularnych Polskiej Akademii Nauk w
Lodzi. Stopien doktora i doktora habilitowanego
uzyskat na Wydziale Chemicznym Politechniki
Lodzkiej. W roku 1984 podjat prace w Instytucie
Maksa Plancka Badan Polimeréow w Moguncji w  Rysunek 2. Koncepcja algorytmu
Niemczech. Od 1995 roku byt takze zatrudniony w ~ DLL. Czgsteczki wykonuja proby
Katedrze  Fizyki Molekularnej ~ Wydziatu ~ 7#chow  w  kierunku oznaczonym

Chemicznego Politechniki Lodzkiej. f;figiﬁ‘é' zggz;;zcifg’fz Z;lgegqulsz
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Pod koniec 1999 roku Profesor nawigzat wspotprace %ik'a). ooperatywnyc (zielone

z mgr inz. Jarostawem Jungiem, fizykiem i

elektronikiem, oraz z fizykiem mgr Piotrem Polanowskim, ktérzy po zapoznaniu si¢ z
modelem DLL zaproponowali budowe dedykowanej maszyny realizujacej zatozenia tego
modelu. Twierdzili, ze wykona ona symulacje z wykorzystaniem algorytmu DLL dla uktadu
sktadajacego si¢ z 1 miliona czasteczek tysiace razy szybciej niz komputery, ktérymi Profesor
postugiwat si¢ w swoich pracach. Spotkali si¢ z wielkim entuzjazmem i zainteresowaniem
tym pomystem ze strony tworcy modelu DLL. Niebawem we troje rozpoczgli zmudng prace
nad opracowaniem koncepcji i zatozen konstrukcyjnych przysziej maszyny. Po 4 latach
projekt byt na tyle gotowy, zeby go zrealizowac, i wtedy zwrocili si¢ z propozycja dalszej
wspotpracy do kierownika Katedry Mikroelektroniki i Technik Informatycznych Politechniki
L.6dzkiej prof. Andrzeja Napieralskiego oraz wilasciciela firmy elektronicznej FOREL dr inz.
Witolda Zatorskiego. Dzigki przychylnosci prof. Napieralskiego, ktory od razu przydzielit do
pomocy jednego ze swoich najlepszych doktorantéw mgr inz. Rafata Kietbika, praca nabrata
charakteru aplikacyjnego.

Rozpoczeto tez dziatania zwigzane z pozyskaniem $rodkow na budowe maszyny. Nie byto to
proste, poniewaz koszt budowy tego urzadzenia szacowano wowczas na 100 mln zt. Suma
wydaje si¢ by¢ szokujaco wielka, ale w porownaniu do podobnych wielko$cig instalacji
superkomputerowych na §wiecie i tak kilkukrotnie mniejsza. Starano si¢ zdoby¢ fundusze ze
srodkow oOwczesnego Komitetu Badan Naukowych, funduszy europejskich, s$rodkow
ministerialnych i innych. Istnialta duza nadzieja, Ze pieniagdze te zostang zdobyte dzigki
wielkiemu migdzynarodowemu autorytetowi Prof. Tadeusza Pakuty.

Niestety w 2005 roku, Prof. Pakuta zmart. To spowodowato, Zze szanse budowy maszyny
oddality si¢ w blizej nieznang przyszio$¢. Od tego czasu, w oczekiwaniu na szans¢
finansowania maszyny, postanowiono dziata¢ ,,drobnymi krokami”. Najpierw, za pienigdze
pozyskane z projektu badawczego KBN, w ciggu 3 lat zbudowano maty model maszyny
ARUZ zawierajacy 216 czasteczek (Rys. 3A). W ciggu nastepnych 3 lat skonstruowano
nastepny model, w ktorym mozna bylo zmiesci¢ juz okoto 3000 czasteczek (Rys. 3B).
Podczas budowy i uruchamiania tych modeli znaleziono stabe strony proponowanych
rozwigzan technicznych i wymyslono jak je ulepszy¢. W trakcie tych prac zespot badawczy
ulegt przeorganizowaniu. Profesor Piotr Polanowski odtgczyt od grona konstruktorow



maszyny, ale pozostal przy symulacjach molekularnych DLL stajac si¢ wysokiej klasy
specjalista. Do zespotu wykonawcow maszyny zaczgto natomiast naptywac coraz wigcej
mlodych osob. Pojawili si¢ doktoranci i pracownicy Katedry Mikroelektroniki i Technik
Informatycznych, a takze dr inz. Krzysztof Hatagan - wychowanek Prof. Piotra
Polanowskiego. Zaczety powstawaé prace inzynierskie i magisterskie dotyczace konstrukcji
tego urzadzenia. Jednak ciagle nie mozna bylo pozyskaé srodkéw na budowe maszyny.

Rysunek 3. (A) pierwszy i (B) drugi prototypy maszyny ARUZ.

Sprawnos¢é W przetwarzaniu danych przez maszyne ARUZ w pordwnaniu istniejgcych
systemow komputerowych

Sercem tradycyjnego komputera jest mikroprocesor, ktory z zawrotng szybkos$cia,
sekwencyjnie jedna po drugiej, wykonuje bardzo proste operacje arytmetyczne i logiczne.
Program komputerowy ustala kolejnos¢ tych operacji, co w konsekwencji prowadzi do
wykonania bardzo skomplikowanych obliczen. Ztozone zadania obliczeniowe w wielu
przypadkach mozna podzieli¢ na fragmenty. W sieci potaczonych ze soba mikroprocesorow
(klastry komputerowe lub superkomputery) wszystkie mikroprocesory moga jednoczes$nie
wykona¢ powierzone im zadanie. Nazywane jest to pracg rownolegla. Po wykonaniu obliczen
procesory muszg si¢ wymieni¢ wynikami za pomocg tzw. magistral sygnatlowych. Pozniej
znow przystepuja do realizacji kolejnego kroku algorytmu. Taki sposéb pracy, chociaz
znacznie przyspieszajacy dziatanie komputeréw, obarczony jest powaznymi wadami: 1) nie
wszystkie obliczenia mozna wykona¢ rownolegle, 2) mikroprocesory wykonuja powierzone
im zadania w sposob sekwencyjny, 3) wymiana danych pomiedzy mikroprocesorami trwa
bardzo dlugo w stosunku do czasu trwania obliczen, co w najwigkszym stopniu przyczynia si¢
do znacznego spowolnienia systemu wieloprocesorowego.

Inaczej wyglada to w ARUZie. Maszyna sklada si¢ z rownolegle pracujacych uktadow
elektronicznych umieszczonych w wezlach sieci przestrzennej (Rys. 4). Zawierajag one
komorki przeznaczone do wykonywania konkretnych operacji logicznych. Funkcje te sa
znacznie bardziej zlozone niz operacje arytmetyczno-logiczne wykonywane przez
mikroprocesor. Oznacza to, ze po pobudzeniu jednym impulsem zegara systemowego, uktady
te wykonaja w jednej chwili wielokrotnie wigcej niz mikroprocesor. Komorki potaczone sa
tylko z sasiadujacymi kilkoma komorkami za pomocg bardzo szybkich ztacz. Zapewniaja one
znacznie efektywniejszag wymiang danych pomigdzy komorkami niz magistrale komputerowe.
Kolejne kroki algorytmow zawsze sg wykonywane przez wszystkie komorki jednoczesnie
(maszyna w 100% rownolegta). Mozna powiedzie¢, ze to nie ARUZ sklada si¢ z wielkiej




iloéci wspotbieznie dziatajagcych mikroprocesoréw, lecz on sam stanowi pewien rodzaj
olbrzymiego, skomplikowanego makroprocesora lub automatu komorkowego.

3D sie¢ weziow

molekuta w DLL

Pojedynczy element
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Rysunek 4. Hierarchiczna struktura maszyny ARUZ.

Maszyna zawiera specjalizowane komorki, ktore moga wykonac kolejne kroki algorytm DLL.
Kto§ moze zada¢ pytanie, czy budowa tak kosztownego urzadzenia stuzacego do
przeprowadzania tylko jednego typu analiz ma sens? Odpowiedz brzmi — jak najbardziej tak.
ARUZ zostal zbudowany przy uzyciu elektronicznych programowanych uktadéw logicznych
FPGA (w j. ang. Field Programmable Gate Array). Ich wielkg zaletg jest mozliwos$¢ tatwe;j
zamiany ich wewnetrznej struktury potaczen. Oznacza to, ze ARUZ dzisiaj moze by¢
Mmaszyng realizujaca algorytm DLL, a jutro mozna go zmieni¢ np. w superkomputer po
zaprogramowaniu w kazdym uktadzie FPGA struktury mikroprocesora!

Budowa ARUZa

Nadzieja na zbudowanie maszyny pojawita si¢, gdy unikalna wiedza potrzebna do zbudowa-
nia maszyny zostata wtgczona do projektu Europejskiego Centrum Bio- i Nanotechnologii
(ECBNT) jaki z inicjatywy Rektora PL, prof. dr. hab. inz. Stanistawa Bieleckiego zostat opra-
cowany w PL. Koordynatorem byt prof. Jacek Ulanski, ktory jest wielkim entuzjasta i zwo-
lennikiem maszyny ARUZ. Projekt ten przewidywal utworzenie szeregu zaawansowanych
interdyscyplinarnych laboratoriow integrujacych zespoty badawcze z réznych Wydziatow PL
1 stwarzal szans¢ na budowe w Lodzi osrodka naukowego na najwyzszym $wiatowym pozio-
mie. Przewodniczacym Miedzynarodowej Rady Naukowej ECBNT zostal §wiatowej stawy
uczony, prof. Krzysztof Matyjaszewski bliski wspotpracownik i przyjaciel zmartego Prof. Pa-
kuly, uwazany od szeregu lat za jednego z najpowazniejszych kandydatow do Nagrody Nobla
w dziedzinie chemii. Niestety z roznych wzgledow, nie udato si¢ zrealizowa¢ ECBNT w Poli-
technice Lodzkiej. Natomiast, gdy pojawila si¢ szansa, ze istotna czes¢ projektu ECBNT mo-




ze by¢ zrealizowana, Politechnika L.odzka wniosta ten projekt aportem do BioNanoParku
(wtedy: Technoparku). Pozyskane przez BioNanoPark srodki z Polskiej Agencji Rozwoju
Przedsigbiorczosci w ramach rozszerzenia projektu budowy laboratoriow BioNanoPark+ wraz
z wkladem wlasnym gtownych udzialowcow — Miasta 1.6dZz oraz Wojewodztwa todzkiego
pozwolity na realizacj¢ pomystu t6dzkich naukowcow.

BioNanoPark jest instytucja, ktora ma dba¢ o komercjalizacje badan naukowych, szczegélnie
w zakresie bio- i nanotechnologii. Jej wiascicielami sg miasto Lodz, wojewodztwo todzkie i
Politechnika L.odzka. W BioNanoParku znajdujg si¢ dobrze wyposazone laboratoria dla
naukowcow i firm innowacyjnych. Inwestycja zostata przeprowadzona modelowo, ukonczono
ja rok przed czasem, czym che¢tnie chwalita si¢ Polska Agencja Rozwoju Przedsigbiorczosci.
Wigc kiedy znalazta oszczgdno$ci, bez wahania data dodatkowe 63 min zt na zadanie
rozszerzajace BioNanoPark+ w ramach projektu BioNanoPark. I wilasnie w ramach tego
rozszerzenia powstata maszyna o nazwie ARUZ. Koszt jej budowy wyniést 16 min zt. Ktos$
moze si¢ zdziwi¢, ze 16 mln zt wystarczylo skoro wczeéniej szacowano, Ze maszyna
kosztowa¢ bedzie 100 min. Nalezy jednak pamigta¢ o zawrotnym postepie w dziedzinie
miniaturyzacji urzadzen i nanotechnologii charakterystycznym dla rynku elektronicznego.
Pojawily si¢ nowe rozwigzania, dzigki ktorym mozna pomiesci¢ w jednym uktadzie scalonym
100 razy wigcej tranzystorow w stosunku do ich odpowiednikow sprzed kilku lat w czasie
gdy projektowano i testowano urzadzenie.

Narzucony, a wynikajacy ze zobowigzan Technoparku wobec Panstwowej Agencji Rozwoju i
Przemystu, termin wykonania ARUZa okazal si¢ niestychanie krotki. Maszyna musiata by¢
zbudowana w ciggu 1 roku (podczas gdy na calym $wiecie realizacja tego typu przedsigwzigc
trwa od 3 do 5 lat). Rozpoczely sie intensywne poszukiwania wykonawcy.
Przedsigbiorstwem, ktore podjeto si¢ tego trudnego 1 ryzykownego zadania byt t6dzki oddziat
firmy Ericsson. Zaangazowat do tego celu zespot sktadajacy si¢ z okoto 20 osob. Od wrzesnia
2014 roku z wielkim zaangazowaniem i profesjonalizmem organizowatl on prace, realizujac
terminowo wszystkie, zaplanowane wczesniej, etapy budowy. Ericsson jest firmg
informatyczng dziatajaca od wielu lat na polskim rynku i dlatego nie tylko sprawnie
koordynowat wykonanie tego przedsigwzigcia, ale tez brat aktywny udzial w pracach
zwigzanych z oprogramowaniem systemu. ARUZ zostat oddany do uzytku pod koniec 2015
roku (Rys. 5).

Rysunek 5. (A) Budynek, w ktorym znajduje sie ARUZ. (B) Wnetrze maszyny ARUZ.

ARUZ zawiera okoto 26000 uktadow FPGA, co czyni go jedynym na $wiecie urzadzeniem, w
ktorym znajduje si¢ tak wielka ilo$¢ tych uktadéw. Obecnie do kazdego z ukladow FPGA



mozna implementowa¢ do okoto 300 komoérek DLL. Daje to przestrzenng sie¢ symulacyjng
zawierajacg ponad 7 milionow komorek, w ktdrych zawarte sg wirtualne czasteczki badanych
zwigzkéw chemicznych. Przy takich rozmiarach przestrzeni symulacyjnej ARUZ moze z
powodzeniem stanowi¢ alternatywe dla wielkich systemow superkomputerowych. Kolejng
zaletg tej maszyny jest jej sprawnos¢ energetyczna - urzgdzenie pochtania 0,1 MW mocy.

Zastosowania ARUZa

Mozliwos$ci maszyny z wykorzystaniem
zaimplementowanego algorytmu DLL:

modelowanie materiatéw zawierajacych do 7 min
oddziatujacych ze sobg molekut,

symulacje nawet do 0.7 ms czasu rzeczywistego w
ciggu doby (12-dniowa symulacja przy uzyciu
ARUZa trwalaby ok. 42 lata z wykorzystaniem
komputera klasy PC),

mozliwos¢  uwzglednienia  wielu  zjawisk
fizycznych jednocze$nie (reakcje chemiczne, ) o
polimeryzacja, gradient temperatury, Rysunek 6. Graficzne przedstawienie

oh . ¢ dyfuzji. itd. wyniku symulacji wykonanych za
miehomogemicznose dytuz) ) pomocq ARUZa dla materiatu

Realizowane i zrealizowane zastosowania w ramach  zawierajgcego  splgtane  tarncuchy
projektéw NCN: makroczgsteczek polimerdw.

modelowanie proceséw polimeryzacji i innych reakcji chemicznych,

badania dynamiki makromolekul o zlozonej architekturze, w tym roztworow
polimerowych,

charakterystyka procesow przypowierzchniowych i zachowania w osrodkach porowatych,
badania zjawiska agregacji i samoorganizacji molekut,

modelowanie uktadow wielosktadnikowych 1 zjawisk kolektywnych.

Ze wzgledu na jednoczesng prace wszystkich 26000 uktadow FPGA, gesta sie¢ potaczen oraz
mozliwo$¢ implementowania roznych, oddziatywujacych ze soba, wielosktadnikowych
obiektow, ARUZ jest maszyng mogaca znalez¢ zastosowanie w takich dziedzinach jak np.:
sieci neuronowe, sztuczna inteligencja, szyfrowanie danych itp.
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