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CENTAR ZA NAPREDNO RACUNANJE I MODELIRANJE SA SUPERRACUNALNIM RESURSOM BURA INTENZIVIRA ZNANSTVENA ISTRAZIVANJA

Epicentar znanstvenika u borbi
protiv klimatskih prom]ena 1 virusa

Znanstveno-razvojni centar Sveucdilista u Rijeci, Centar

za napredno racunanje i modeliranje (CNRM), usmjerio je

svoje aktivnosti prema razvoju i implementaciji sustava u
superracunalnom okruzenju, a Bura danas predstavlja centralni
superracunalni resurs u Hrvatskoj. CNRM suraduje s brojnim
domacim i stranim znanstvenim institucijama i gospodarskim
subjektima, pruzajucéi im resurse i podr§ku pri realizaciji
sloZenih proraé¢una u HPC okruzZenju
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Vezno mjesto inhibitora DNA metiltransieraze DNMT1 koji regulira
proces specijalizacije mati¢nih stanica

Tanja CORAK

entar za napredno ra-

¢unanje i modeliranje

(CNRM) ime je znanstve-

no-razvojnog centra Sve-
ucilista u Rijeci, ali i superracu-
nala, poznatijeg pod nazivom
Bura. CNRM-om upravlja vi-
jece od 5 profesora: prof. Vanja
Travas$, dr. Vedran Miletic, prof.
Zoran Carija, prof. Sasa Mica-
novié¢, pod vodstvom prof. Lada
Kranjcevica. Aktivnosti CNRM-a
usmjerene su razvoju i imple-
mentaciji sustava u superracu-
nalnom okruZzenju, a Bura danas
predstavlja centralni superracu-
nalni resurs u Hrvatskoj, dok na-
pori CNRM tima, gledano kroz
prizmu njihovog ukupnog rada
- fokusirani su na intenziviranje
znanstvenih istraZivanja, poseb-
no kroz konkretnu suradnju sa
svim najve¢im domacim STEM
institucijama i velikim europ-
skim tehni¢kim sveuéili§tima i
sveuciliStima u nasem okruzju
kao $to su Technical Universi-
ty of Denmark (DTU) - Kopen-
hagen, Technische Universitét
Miinchen (TUM), Universita di
Trieste, Uni Ljubljana, a koja je
vi§estruko poveéana u protekloj
godini. Sasvim je jasno da danas
bez odgovarajuce suvremene i
jake tehnologki razvijene infra-
strukture ukombinaciji s vrthun-
skim znanstvenicima - nije mo-
guce ozbiljno i brzo odgovoriti
na izazovne situacije - a to ovaj
Centar ima.

Inace, Centar ¢ini heterogeni
sustav znanstvenika koji pro-
vode istraZivanja u razli¢itim
podruéjima znanosti, od teh-
nickih do biomedicinskih, s razli-
¢itim znanstvenim interesima. U

sklopu djeluje i Odjel za napred-
no modeliranje koji primjenom
modernih metoda i tehnologija
ostvaruje vezu izmedu ra¢unal-
nih 3D modela i okoline.
CNRM suraduje s brojnim do-
macim i stranim znanstvenim
institucijama i gospodarskim
subjektima, pruzajuciim resur-
se ipodrsku prirealizaciji sloZe-
nih prorac¢una u HPC okruZenju.
Ovakav nacin rada omogucen
je kroz strukturirano upravlja-
nje u kojem se znaju ciljevi, a
imaju uporidte u institucijskim
dokumentima i strategiji, 3to je
rektorica prof.dr. SnjeZana Priji¢
SamarZija prepoznala koncipi-
ravsiu startu u glavne strateske
ciljeve Sveucilista i onaj o pa-
metnoj specijalizaciji tj. pove-
zivanju znanstvenih istraZivanja
sgospodarstvom i zajednicom.
Rezultati odabranog smjera ra-
zvoja SveuciliSta u Rijeci kroz rad
Znanstveno-istrazivackih centara
prepoznali su europski partneri
ukupno kao specifiénu, ba$ ori-
ginalnu vrijednost Sveucilista
kao dodanu vrijednost u pove-
zivanju s drustvom i utjecaj na
Zivot zajednica u kojima djeluje.

Suradnja na nacionalnoj
i europskoj razini

Lado Kranjc¢evi¢ objasnjava
da CNRM-ovo superracunalo
Bura doZivljava pravu renesan-
su u protekloj godini, gdje se
otvara suradnja na nacionalnoj
ieuropskojrazini. Misija surad-
nje i otvorenosti je nesto §to je
ostvareno na poticaj rektorice
prof. dr. Priji¢ SamarZija i mo-
derne uprave Sveucilista, isti-
¢e Kranjcevi¢, a plodovi takvog
pristupa vidljivi su. U protekloj
godini superra¢unalo Bura po-
staje daleko najvedi hrvatski HPC

provider, tj. pruZatelj usluga su-
perracunalnih resursa. Putem
CNRM UNIRI postaje bliski par-
tner Institutu »Ruder Boskovié
(IRB), Fakultetu elektrotehike i
racunarstva (FER) Zagreb, Priro-
doslovno matemti¢kom fakul-
tetu (PMF) Zagreb, Tehni¢kom
veleudilistu Zagreb, Fakultetu
strojarstva i brodogradnje u Za-
grebu, Gradevinskom fakultetu
u Zagrebu, Tehnickom veleu¢i-
listu Zagreb, rijeckom bliskom
Sveucilistu u Puli, Sveucilidtu u
Splitu s FESB-om kao najve¢om
STEM institucijom u Dalmaciji.

- Impresivan niz suradnji re-
zultirao je u ovom kratkom roku
odrZanim predavanjimairadio-
nicama na spomenutim institu-
cijama te su tamo formirane su-
perracunalne skupine korisnika
Bure kojih je sada vise statina,
isti¢e Kranjcevic.

Cilj tima CRNM-a jest da i Mi-
nistarstvo znanosti i obrazova-
nja prepozna nastojanja uradu
i korist koju omoguéuju cijeloj
hrvatskoj znanstvenoj zajednici
te da MZ0 sa Sveucilistem osi-
gura dugoroénu odrZivost avog
visokotehnoloskog sustava.

Vidljivo je, slazu se u Centru
zanapredno ra¢unanje i mode-
liranje, da je radunalstvo i uku-
pnadigitalizacija drustva nesto
§to nasiu ovakvo teskoj situaciji
¢ini ja¢ima, fleksibilnimai orga-
niziranima - od 8kolstva i fakul-
teta, drZzavne uprave do trgovine,
komunikacije i usluga, koje se u
vecoj mjeri mogu gotovo nesme-
tano odvijati zahvaljujuéi digi-
talnom i umreZenom drustvu.

- Misija CNRM-a je upravo
omoguciti koriStenje superracu-
nalnih resursa mladim i inova-
tivnim znanstvenim skupinama
—prevladavajudi administrativne

prepreke jer su ¢esto mladim znan-

stvenicima zatvorena vrata prema
skupim superrac¢unalnim resursi-
ma, navodi Lado Kranjcevic¢ dalje.

Borba protiv virusa

U osvit pojave pandemije CO-
VID-19, CNRM se povezao s Insti-
tutom »Ruder Boskovic« iz Zagreba
na zajednickim radu u borbi protiv
virusa, stavivsi na raspolaganje do-
stupne superracunalne resurse svim
istraziva€ima koji rade na SARS-
CoV-2i provode istraZivanja vezana
uz pandemiju COVID-19. Ravnatelj
IRB-a David Smith u tom kontekstu
istice kako je na»Ruderu« formirana
veca grupa znanstvenika, zapravo
zajednica, koja intenzivno koristi re-
surse superra¢unala Bura. Suradnja
uformalnom smislu traje oko godinu
dana, aumeduvremenu otvorilaje
prostor i za druge vidove suradnja
znanstvenika s UNIRI i »Rudera«
za kojom stvarnost diktira potrebu.
Osmisljena je i posebna povlasena
prijavna procedura te rezervirani
besplatni resursi za znanstvenike
organizirane u prevladavanju pan-
demije COVID-19, gdje oni mogu
nesmetano provoditi simulacije,
ne samo s podrucja biotehnologije
imedicine, nego racunatiimodele
iz ekonomije te modele predvida-
nja Sirenja i dinamike pandemije
bazirane na statistickim metodama
i modelima umjetne inteligencije.
Sustav je osmisljen s prof. Karoljom
Skalom idr. Davorom Davidovicem
te dr. DraSkom Tomic¢em s »Rudera
Boskovicax.

Prof. Karolj Skala tumaci da u
pokuSajima suzbijanja pandemije
COVID-19 znanstvenici s Instituta
»Ruder Boskovic« usuradnijis kole-
gama iz inozemstva, koriste superra-
cunalne resurse Bure kako bi brzo
mogli izracunati koje kombinacije
postojecih antiviralnih lijekova bi
se mogle ucinkovito koristiti za li-
je€enje COVID-19 infekcije. Centar
za informatiku i racunarstvo IRB-a
usuradnji sa Zavodom za narodno
zdravlje »Dr. Andrija Stampar«zapo-
¢eo je suradnju na programu koji ée
se uputiti na poseban natjecaj Hr-
vatske zaklade za znanost u vezano
za COVID-19 u kojemu se takode
predvida koridtenje superracunala
Centra za napredno ra¢unanje Bura.
Izuvida u EU HPC ekosustav moZe
se zaldjuéiti, kaZe Skala, da su sko-
ro svi veliki superradunalni centri,
PRACE partneri, udruzili svoje in-
frastrukturne resurse u pokretanju
COVID-19 projekata unutar »EXCA-
LATE platform«idrugih projektnih
inicijativa, s ciljem pronalaZenja li-
jeka za COVID-19. Krajem oZuljka
EU sa 48,5 milijuna eura prihva-
tio je financiranje 18 projekata ve-
zanih uz COVID-19, a svi projekti
koriste europsku HPC rac¢unalnu
infarstrukturu, dok se kod nasu su-
radnji s Algebrom aktualizira ideja
uspostavljanja HPC akademije na
nacionalnoj razini.

Razmjena znanja

Uz to §to je postao daleko najveci
nacionalni superracunalni resurs,
Bura i UNIRI su ukljuéeni u surad-
nicku mrezu sa znanstvenim institu-
cijama u Trstu (UNITS) kao jednim
od vodecih europskih centara za fi-
ziku, Miinchenu (TUM) kao tehni¢-
kim sredi$tem Njemacke i posebno
Kopenhagenom koji je tzv. »silicon
valley« za biotehnologiju na svjet-
skoj znanstvenoj karti, a ta suradnja

dobivaistrukturu kroz partnerstvo
na zajedni¢kim europskim projek-
tima. Oni nose razmjenu znanja,
brojnih znanstvenika i studenata
koji od Rijeke ¢ine kozmopolitski
grad ucrtan na europskoj znan-
stvenoj karti. Dio resursa koristi se
za komercijalnu namjenu u surad-
nji s visokotehnolodkim poduzeci-
ma iz Hrvatske i inozemstva. DuZe
partnersivo odvija se s HYDRO-
TEC gmbh Njemacka u suradnji s
dr. Marinkom Nuji¢em, i to na ra-
zvoju modernog simulacijskog sof-
tvera na podruéju analize strujanja
otvorenih vodotoka. Zanimljiva je i
suradnja s Altair Hyperworks, jed-
nom od vodecih svjetskih tvrtki in-
Zenjerskog softvera.

Upotreba preciznih uredajaza 3D
industrijsko mjeriteljstvo takoder je
dio CNRM-a. Prof. Goran Turkalj i
prof. Domagoj Lanc rade staticka
ispitivanja printanih kompozitnih
uzorakaiodredivanje polja poma-
ka i deformacija pri ¢emu koriste
sustav ARAMIS; prof. Robert Basan
pak koristi ARAMIS sustav u dina-
mickoj analizi. Prof. Dusko Pavle-
ti¢ i asistentica Maja Markovi¢ vode
predavanja i laboratorijsku nastavu
studentima Riteha na visokospe-
cijaliziranim mjernim uredajima
(ATOS), a prof. Marina Franulovié
sa svojom istraZivackom skupinom
u istrazivanjima koristi GOM sofi-
sticirane mjerne uredaje CNRM -a.

Aktivni istrazivac¢i na Buri su i
prof.dr. Lado Kranjcevi¢, izv. prof.
Sinida DruZeta, Luka Grbci¢, Ante
Sikirica, Ivana Lucin, doc. Stefan
Ivié i izv. prof. Jerko Skifié i to, za
javnost uvrlo vaznom uistraZivac-
kom pravcu kompleksnih numeric¢-
kih modela strujanja u okolisu, koji
ukljuéuju modeliranje strujanja u
rijekama, moru i atmosferi uz si-
mulaciju $irenja onediscenja; pri-
mjenjuju inovativne optimizacij-
ske metode, umjetne inteligencije
i strojnog ucenja u modelima mi-
jeSanja i predikciji mikrobioloskog
oneci$cenja u moru.

Analiza oneéiSéenja voda

Upravo prof. Daria Vuki¢ Lusic,
znanstvenica s MEDRI, radina ana-
lizi mikrobiolo&kog oneciscenja
voda - posebno mora, koristeci u
zZnanstvenim istraZivanjima sofisti-
cirane, nove metode laboratorijskih
analiza i modele predikcije mikro-
bioloskog oneciscenja bazirane na
strojnom ucenju. Prof. Zoran Carija
s RITEH-a istraZuje analize struja-
njaioptimizacija toka fluida, uzrad
na simulaciji strujanja fluida oko
brodskih formi i offshore struktu-
ra. Novi ¢lanovi CNRM-a mladi su
docenti Daniela Kalafatovi¢ s Odje-
la za biotehnologiju i Goran Mausa
s Tehnickog fakulteta, koji sudje-
luju u znanstveno-istraZivackim
projekatima Klimod i DeShPet. U
projektu Klimod, planirana je ana-
liza koncentracija mikroplastika u
moru te izgradnja modela predvi-
danja zagadenja naseg priobalja
zasnovanog na tehnikama strojnog
ucenja. Projekt akronima DeShPet
pod voditeljstvom Daniele Kalafa-
tovié, interdisciplinarni je projekt
za dizajn kataliticki aktivnih pep-
tida i peptidnih nanostruktura koji
povezuje rijecki tim sa znanstveni-
cima SveucilisSta NOVA iz Lisabona,
odnosno polja kemije peptidaira-
¢unarstva. Upravo rac¢unalni dio
projekta temelji se na primjeni me-
toda umjetne inteligencije za koji

Projekti s EOS Inovacijama

Izuzetno plodna suradnju izmedu
ekipe prof. Kranjéevi¢a odvija se i s
konzultantskom tvrtkom EOS Ino-
vacije pod vodstvom Kristine Juri¢,
koja je rezultirala i nizom prijava na
europske projektne natjecaje. lzdva-
jamo najznacjanije:

*KLIMOD: u oZujku je krenuo znan-
stveno-istrazivacki EU projekt »Ra-
¢unalni model strujanja, poplavljiva-
nja i Sirenja onetis¢enja u rijekama
i obalnim morskim podrucjim (KLI-
MQOD)« unutar natje¢aja »Shema
za jaCenje primijenjenih istraZivanja
za mjere prilagodobe klimatskim
promjenama«. CNRM je voditelj
prestiznog konzorcija vodecih hr-
vatskih znanstvenih institucija, a
teme projekta su aktualne i odnose
se na numeriCke modele u okoli-
Su, uz primjenu modela umjetne
inteligencije na Sirenje anorganskog
i mikrobioloskog onetis¢enja i pro-
blem onetis¢enja mikroplastikom.

Vrijednost projekta je 2,8 milijuna
kuna. Prijavio ga je Tehni¢ki fakultet
Rijeka (voditelj Lado Kranjcevic).
Partneri su PMF - Geolo3ki odsjek,
Zagreb, Institut Ruder BoSkovic,
Zagreb, Medicinski fakultet Rijeka,
Gradevinski fakultet Rijeka. Vanj-
ski partneri su Sveuciliste u Rijeci

- Odjel za biotehnologiju i CNRM.
Vanjski konzultant i pratitelj tijekom
prijave i provedbe je EOS Inovacije
d.o.o. Rijeka.

*EURQOCC - National Competence
Centres in the framework of Eu-
roHPC (EUROCC). U okviru ovog
velikog EU projekta, vrijednosti

52 milijuna eura je UNIRI-CNMR
ukljucen zajedno s partnerskom in-
stitucijom SRCE Zagreb. Voditelj hr-
vatske komponente je lvan Maric iz
SRCE Zagreb, dok je voditelj cijelog
projekta Uni Stuttgart i njihov su-
perraunalni centar HLRS — vodeca
superratunalna institucija u Europi.

Bura je stoga ukljuéena u mrezu 34
najvecih europskih superracunalnih
institucija i 31 zemlji.

*HPCAYOU s partnerima - prijavi-
telji i voditelj je CNRM, partneri su
Universita di Trieste, Techniche Uni-
versitat Munchen (TUM), Technical
University of Denmark (DTU) — Ko-
penhagen. U okviru ovog prestiznog
konzorcija koji ukljucuje neke od
najvecih kontinentalnih europskih
tehnickih sveucilista, osim znan-
stvenika iz Hrvatske, Italije, Danske
i Njemacke, sudjeluju i znanstvenici
iz Kine i Japana s ciljem primjene
superratunalnih resursa na nume-
ritke simulacije racunalne dinami-
ke fluida, biotehnologije, genetike,
racunalstva, astrofizike uz istovre-
menu primjenu metoda umjetne
inteligencije na za to specijalizira-
nim radnim stanicama za umjetnu
inteligenciju koji se upravo nabav-
ljaju na Sveucilistu u Rijeci.

Rijecki znanstvenici ispred Bure s kolegama iz UNITrieste

¢e infrastruktura CNRM-a otvoriti
mogucnost brze obrade vece koli-
¢ine podataka.

Dizajn novih lijekova je sloZzen
istrazivacki proces kojise u danasnje
vrijeme znac¢ajnim dijelom izvodi na

superrac¢unalu. U okviru Laborato-
rija za strukturu i funkciju biomo-
lekula je prije Sest godina zapoceta
interdisciplinarna suradnja doc.dr.
Zeljka Svedruzica s Odjela za bio-
tehnologiju i dr. Vedrana Mileti¢a s

Odjela za informatiku. Aktivno ko-
ri$tenje u svrhu simulacija moleku-
larne dinamike i kemijskih reakcija
opisanih pomodéu kvantne fizike te
predvidanja pristajanja lijekova. Na
Buri su dosad dizajnirali visokospe-
cificne inhibitore DNA metilacije koji
imaju primjenu u regeneraciji tkiva
genetickim reprogramiranjem sta-
nica. Takvi inhibitori se prodaju na
trZistu po cijeni od nekoliko tisuéa
dolara za gram, §to je dva reda ve-
licine skuplje od zlata. Pored toga,
suraduju sa svedskom akademki-
njom Astrid Graslund na izucava-
nju agregacije proteina u procesu
nastajanje Alzheimerove bolesti
za koje simulacije takoder izvode
na Buri, a nedavno su u suradnji s
dr. Annom Sablinom s Flamanskog
instituta za biotehnologiju u Belgiji
poceli raditi i visokoprotocne pre-
glede molekula koje mogu sluZiti
u procesu regulacije RAS proteina,
Cija pretjerana aktivnost utjee na
nastanak karcinoma.

Jo3 jedna znanstveno izuzetno
kvalitetna skupina astrofizicara,
koja je aktivna na superracunalu
Bura, jest skupina pod vodstvom
poznate astrofizicarke prof. dr. Di-
jane Prester Dominis i prof. Sase
Mi¢anovica. Zanimljiva je i surad-
njas UdruZenjem pcelarskih udruga
PGZ-aiprof. dr. Drazenom LuSicem,
koji provode sofisticirani projekt
analize mednog prinosa, baziran
na visokoj tehnologiji te predikciji
prinosa meda za koje su opet nuz-
ni superrac¢unalni resursi Bure. Na
podruéju racunarstva na superra-
cunalu Bura su aktivnii profesoris
Tehnickog fakulteta doc. Jonatan
Lerga, prof Sandi Ljubi, prof. Ivan
Stajduhar i asistent Diego Susanj.
Ovako opseZne aktivnosti jedva je
moguce provestiiza njih su izuzet-
no zasluzni doktorand Gordan Ja-
nes i doktorand Ante Sikirica, kao
specijalisti na Buri.

- Oni ¢ine ¢uda svojom aktivno-
§¢uinaporima da usklade sve pro-
racunske aktivnosti mnogobrojnih
istraZivacaijos se stignu baviti vla-
stitim znanstvenim istraZivanjima,
zakljuc€uje voditelj CNRM-a Lado
Kranjcevié, koji neprekidno nagla-
Sava da je tim taj koji je zasluZzan i
stoji iza CNRM-a.
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