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Pan EU znanstveno @O)
tehnoloska infrastruktura

. European Strategy Forum on Research Infrastructures

(ESFRI) 56 R- Clan i 56 prieruzena Clana

- Euro
. Euro
. Euro
. Scientific Centre of Excellence 60/9 DataScience
. Digital Inovativha Hubs (DIH) 500/15

. European Digital Inovation Hub (EDIH) 150/5

pean Research Infrastructure Consortium (ERIC) 30
pean Open Science Cloud (EOSC) 256 organizacija

pean Digital Infrastructure Consortium (EDIC)
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Mo¢ znanstveno @O}
tehnoloske infrastrukture

1. ERIC - Europan Research Infrastructure Consortium

1. EDIC — European Digital Infrastructure Consortium
QC, DLT, Al

and computing
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Od CROGRIDA do HR ZOOA @)

2001 IRB pilot cluster

2002 Izabella (DataGrid)

2003 IRB partnerstvo na EU FP6 SEEGRID
projektu kada jos nismo bili ni EU kandidati
2004 CROGRID formiranje JRU

2005 EGEE+

2010 EOSC

2020 EuroCC (EuroHPC)

2023 EuroCC2

2023 HR ZOO
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eLab 1: AMOTS ©)

AMOTS: Multi-nead Additive .
Manufacturing with Optimal HPC , . -
Thermal Stabilization

65

55
60

55

Napravljen je OpenFoam model 3D -
printera sa vise glava. I:Z

30

Temperature (C)

»~
o

2.5e+01

Average temperature (C)

Simulacijama modela na HPC
klasteru istrazen je utjeca;

temperature na glavne elemente v
p ri nte ra i Numerical Iteration (-)

o
o

Rezultati simulacija znacCajno su
pomogli Mikrotvornici pri izradi |
optimizaciji prototipa 3D $tampagca. Q3 ‘ i (®@srce

informatics
and computing

1ttps://www.ff4eurohpc.eu/en/experiments/2021070911562140/multihead _additive_manufacturing_with_optimal_hpc_thermal_stabilization



eLab 2: 3D CPAM

Tvrtka Danit Peleg je pokrenula
platformu koja omogucuje kupcima da
personaliziraju i narucCe prvi svjetski
3D printani odjevni predmet dostupan
za online kupnju na
http://danitpeleg.com.

3D CPAM projektom je napravljena
alternativa njenom proizvodnom
procesu, ubrzavajuci vrijeme ispisa |
omogucavajuci buducu transformaciju
u lokalnu proizvodnju kod kupca ili
blizu njega.

https://www.cloudifacturing.eu/experiment-18-3dcpam-advanced-clothing-production-by-additive-manufacturing-3d-printing/


http://danitpeleg.com

eLab 3: DrugBank Online ©)

DrugBank Online baza sadrzi podatke o
poznatim lijekovima, njihovim strukturama,
svojstvima i podrucju primjene. Bazu koristi
iIndustrija lijekova, medicinski kemicari,

@ORUGBANK online

[Blog] BioTechX USA. No.1 in our Hearts

Building the foundation for

lijeCnici, farmaceuti, te Sira akademska better health outcomes | =
zajednica. e o e s "
DrugBank je bazu dao na besplatno o

koristenje za razvoj i rad Vini modela raka.

Search over 500,000 drugs & drug
products on DrugBank Online

U okviru njihovog akademskog programa Dr. '< Q)
Drasko Tomic¢ iz Centra za informatiku i @@ e~ o 0
racunarstvo Instituta Ruder Boskovic je

odrzao pozvano predavanje u kojem je Vini

predstavljen akademskoj zajedni m ‘ B @srce

centre f
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https://www.eurocc-access.eu/ncc-croatia-the-vini-in-silico-cancer-model-presented-at-the-drugbank-academic-research-webinar/



eLab 4: Trazenje novih lijekova za rak prostat @9®

Suradnjom onkologa sa KBC Sestre
Milosrdnice i znanstvenika Centra
za informatiku i racunarstvo S s (143%)
Instituta Ruder Boskovi¢ dobiven je

EHPC-REG-2022R03-224 projekt za

o v . Prostate
1414 259 (14.1%)
resursa. 4797 300 (47.7%) Colorectum

koristenje EuroHPC Regular Access ocher cancers
1065960 (10.6%)

Number of new cases in 2020, males, all ages

Stomach
719523 (7.1%)

Istrazivackom timu je dano na
koristenje 10.000.000 (10 miliona)

jezgra sati na HPC Vega (IZUM, 632 320 (6.3%)
Maribor) superracunalu. Total: 10 065 305
Te resurse Vini in silico model raka Epidemiologija raka prostate u svijetu

koristi za pronalazenje novih i
ucinkovitijih terapija za rak

prostate. ( "2\ .3 @srce
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https://www.eurocc-access.eu/ruder-boskovic-institute-and-sestre-milosrdnice- unlverS|ty hospital-center-have-been-granted-access-to-
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eLab 5: Coarse-grained simulacije DNA @@
molekula

U okviru suradnje UNIRI i Centra
za informatiku u raCcunarstvo IRB
napravljene su coarse-grained
simulacije DNA molekula na
superracunalu BURA.

Dio tih rezultataéoredstavl en je na
proteklom SRCE DEI 2023
dogadanju putem poster
prezentacije.

Rezultati tih simulacija se o
analiziraju i biti ¢e koristeni u prijavi
na EuroHPC JU Extreme Scale
resurse.

Coarse-grained (krupnozrnata) simulacija 3PT6

DNA strukture ((nn’% ‘ 5 (@ srce
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https://dei.srce.hr/vijesti/objavljene-prezentacije-snimke-dei2023



eLab 6: Vini in silico model raka @®

Istrazivacki tim Centra za informatiku

|nStitUta RUder BOékOVié dObiO je prOjekt D Pearson correlation with experimental results
EHPC-REG-2021R0100 za koristenje _W@L; ‘LL Lj jg, 444 | { 1 M4 ks
EuroHPC Regular Access resursa, | 14 THMHHIT
2.500.000 jezgra sati. -

U okviru tog projekta znanstvenici su

napravili simulacije sa Vini in silico h

modelom na 30 raznih staniénih linija raka. Zi

Rezultati su pokazali dobro slaganje s
eksperimentalnim rezultatima iz NCI-60

baze podataka. @ ‘ B @srce
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https://www.irb.hr/eng/Scientific-Support-Centres/Centre-for-Informatics-and-Computing/News2/Access-to-the-HPC-Vega-supercomputer-for-cancer-research-using-the-Vini-in-silico-
model-of-cancer-was-granted-to-the-group-of-researchers-at-Ruder-Boskovic-Institute-Centre-for-Informatics-and-Computing



eLab 7: Superradunalstvo u prirodnim @O}
znanostima

Centar za informatiku i raCunarstvo

Namijenjeno je svim znanstvenicima koji Zele steci

I R B Org a_n | Zl rao Je Jed n Od n evno bolji uvid u najnovija postignuca HPC i Al tehnologija

d Og ada nJ e pOd n aZ|VO m na podrucjima pri!‘o'dni.h z-namisti kavo Sto su
molekularna medicina i biologija, racunalna

v . . i medicinska kemija, kozmologija i druga.

'Superraéunalstvo u prirodnim S

znanostima'. -
Superracunalstvo

Dogadanije je bilo namijenjeno svim u prirodnim

znanstvenicima i istrazivacima Koji
zele steci bolji_ uvid u najnovija
postignuca racunarstva visokih
performansi (HPC) i tehnologija _
umjetne inteligencije (Al) u podrucjima
molekularne medicine i biologije,
racunalne i medicinske kemije, te
kozmologije.

znanostima

XN

https://www.irb.hr/Kalendar/Arhiva-dogadanja/Superracunalstvo-u-prirodnim-znanostima



eLab 8: Svojstva kvantne isprepletenosti @®

Suradnja s Grupom za fiziku
kondenzirane tvari i statisticku fiziku,
ZTF, IRB

Cilj: prouciti robusnost isprepletenosti
odnosu na lokalne spin operacije*
IRB: razvoj paralelnog algoritma te
priprema i pokretanje simulacija na
klaster | super-racunalima (Vega, Supt
| lokalni klaster)

35x ubrzanje u odnosu na paralelnu | , 0.0
CPU verziju J/h

@Qz ‘ E @ Srce
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*J. Odavi¢, G. Torre, N. Miji¢, D. Davidovi¢, F. Franchini, and S. M. Giampaolo, "Random unitaries, Robustness, and Complexity of Entanglement”,
Quantum, 7, 1115 (2023), https://doi.org/10.22331/g-2023-09-15-1115

frustrated phase
AFM

1 |

2.9 5.0




eLab 9: Atmosferski Cerenkovljevi teleskggP>

e suradnja sa znanstvenicima sa

vilsy : cherenkov
Sveucilista u Lodzu, Poljska telescope

array

 istrazivanje utjecaja smanjenje
atmosferske transmisije* (u prisustvu
oblaka) na atmosferske
Cerenkovljeve teleskope

« razvoj modela korekcije podatka
obuhvacenih utjecajem oblaka

« konkretno za potrebe Cherenkov
Telescope Array (CTA) opservatorija
(uskoro CTA ERIC)

* Pecimotika et al JCAP06(2023)011




eLab 10: Rjesavanije velikih linearnih ()
sustava s primjenom u DFT izraCunima

Suradnja:
Julich superracunalni centar
RIKEN istrazivacki centar

Cilj: razvoj novih skalabilnih

algoritama za rjeSavanje et oo s . ChASE
sustava lin. jednadzbi i e ek

svojstvenih vrijednosti na ARM /Vlvv

arhitekturama T T

Pristup superracunalu Fugaku e

Flowchart of Kohn-Sham equation? (“ »
& @srce
informatics
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1 Picture taken from “Electronic and Vibrational Properties of Single Layer Transition Metal Dichalcogenides (TMDC)”, Rasidul Islam et a.



eLab 11: Benchmarking na LUMI @O}
superracunalu - EHPC-BEN-2023B11-013

« U okviru nastavka suradnje na podrucju
istrazivanja DNA metilaza, tim znanstvenika sa
UNIRI i IRB je prijavio i dobio EuroHPC EHPC-
BEN-2023B11-013 projekt na LUMI
superracunalu.

. Tim projektom im je za potrebe istrazivanja
dodijeljeno 896.000 jezgra sati.

« Rezultati ovog projekta Ce se koristiti za all-atom
simulacije DNA struktura u okviru Extreme
Scale Access poziva.




=
Epilog IRB/CIR EuroCC elLab misije @@

IRB CIR usustavio je eLab model akceleracije |
suporta primjene HPC-a | kontinuirano djeluje na
unapredenje kvalitete | kvantiteta znanosti unutar

EuroCC2 centra kompetentnositi.

Stojimo na raspolaganju | hvala na paznji !
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