Jakten pa framtidens
material

Borje Johansson ar professor i den kondenserade
materiens teori vid Uppsala universitet. Han har en
lang vetenskaplig karriar bakom sig. Det ar till stor del
genom de insatser som hans generation av forskare
gjort, som svensk forskning har fatt en mycket stark
internationell stallning i filtet under de senaste 20
aren. Nu har Uppsala universitet genom medel fran
vetenskapsradet (VR) investerat i ett nytt berak-
ningskluster. Det kommer att hjalpa Borje och hans
forskarkollegor att snabbare utveckla framtidens fasta
material. Inserve har tillsammans med Sun och AMD
varit med och hjalpt till nar Uppsala fick storre

Borje Johansson har 6ver 650 publikationer i vetenskapliga tidskrifter,
varav inte mindre an tio i Science eller Nature. Den senare siffran visar

datakraft.

Borje Johansson har en lang vetenskaplig karriar bakom sig och
ar pionjar inom sitt omrade, den kondenserade materiens teori.
Med hjalp av kraftiga datorkluster berdknar och simulerar man
fram framtidens fasta material. Inom den kondenserade materi-
ens teori stravar man efter att forklara och forutsaga fasta mate-
rials egenskaper. Ofta innebdr det att man berdknar hur elektro-
nerna binder ihop materialet. Det ar karaktaren hos denna struk-
tur som elektronerna bildar som i grund och botten sarskiljer alla
olika material.

VAD FINNS | JORDENS INNERSTA?
Uppsala universitet har ndgra av de basta teoretiska och experi-
mentella forskargrupperna i varlden. Man har ocksa nagra av
varldens basta experimentella utrustningar. Borje Johansson ser
fram emot att borja arbeta med det nya berakningsklustret. "Det
har starker var internationella konkurrenskraft. Det nya klustret
kommer dels att snabba pa vara forskningsresultat, dels kommer
det att 6ppna upp nya forskningsomraden. Ett spannande omra-
de ar exempelvis fragan om hur jordens mittpunkt ser ut?
Manga tror att det ar en kadrna av jarnmetall utsatt for ett myck-
et hogt tryck. Det nya klustret kommer har att hjalpa oss 6ka
férstaelsen for jordens absolut innersta.”

Storskaliga numeriska simuleringar anvands som en bro mel-
lan teori och experiment. Inom den fysiska institutionen kommer
berakningsklustret att anvandas for forskning inom bland annat
magnetiska metaller, vatgaslagringsmaterial, supraledare, batteri-
material och bransleceller for hallbar energi. Inom dessa omra-
den har berdkningarna endast karnladdningen hos de ingdende
atomtyperna som indata. Det &r det enda berakningsklustret
behover for att berdkna och analysera de nya materialens egen-
skaper.

FLER NYA FORSKNINGSOMRADEN
Bestallare av berakningsklustret & UPPMAX, Uppsala Multi-
disciplinary Center for Advanced Computational Science. Det ar
den teknisk-naturvetenskapliga fakultetens satsning pa utveck-
ling och anvéndning av modern berdkningsteknik. Ansvarig for

att hans forskning réner intresse langt utanfér specialistkretsar.
-

UPPMAX é&r Sverker Holmgren pa Institutionen for informa-
tionsteknologi: "Det nya berdakningsklustret kommer att ge oss
mojligheter att I6sa nya problem inom en mangd forskningsom-
raden. Traditionella dmnen som fysik, biologi och kemi kommer
att ha mycket stor gladje av det, men &ven bioinformatik som
kréver enorma statistiska berakningar kommer att fa storre moj-
ligheter att snabbare né resultat. Aven vi som arbetar med infor-
mationsteknologi kommer att ha nytta av klustret i var utveckling
av berakningsmetoder och algoritmer.”

STIMULERANDE MED UNIVERSITET

Richard Hallin pa Inserve beskriver projektet fran sitt perspektiv:
"Som vanligt ar det stimulerande att jobba med universitet och
hogskolor. De ligger ofta ndgra ar fore industrin. Dessutom var
det en ny utmaning att arbeta med Infinibandtekniken som har
en bandbredd pa 6ver 800 MB/s och svarstider pa under 6
mikrosekunder. Datorerna hade specifikationer som inte fanns i
Suns prislista vilket gjorde att vi var tvungna att anpassa konfigu-
rationen, men tillsammans med UPPMAX personal lyckades vi
hantera detta pa ett bra satt. | framtiden raknar vi med att appli-
cera den har teknologin pa industrikunder som vill géra berak-
ningskluster. Aven om berdkningslésningar kan upplevas handla
frémst om snabba processorer sa ar infrastruktur och implemen-
tation minst lika viktigt. Dels for att sakerstalla maximalt resur-
sutnyttjande, dels for att snabbt komma i gang.”

Om arbetet pa Uppsala universitet leder till stora banbrytande
upptackter far framtiden utvisa. Klart ar dock att har bedrivs
forskning i absolut framkant.

FAKTA
Det nya klustret bestar av 256 CPUer, 96 noder och har en
berakningskapacitet pa 1,3 teraflopp per sekund. For att ge en

bild av storleken innehaller klustret 1.800 meter kabel, 6ver
2.000 buntband och vager fyra ton — en rejal pjas med andra
ord. Den ar uppbyggd pa Suns och AMD:s Opteronsystem med
Infiniband som ger supersnabba natverk pa 10 Gbps.
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