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SciLog - An electronic logbook for user experiments
Speaker: Klaus Wakonig (Psi - Paul Scherrer Institut

Towards a unified BEC solutlon for SLS 2.0
Speaker: Klaus Wakonig (Psi - Paul Scherrer Institut
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(== Office space update

OBBA ‘update’

WHGA and return to office, all still to be finalized, if you don’t have a desk, use hot
desk in office off auditorium area.

19 staff in West
21 desks
6 roles known in
pipeline.

Room by
Auditorium
(behind circle
Seat)

Could/was to be hot desk

Occupied
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PAUL SCHERRER INSTITUT

(J= Return to office

* Please see last nights emails
— if we require additional furniture/cupboards/lockers/IT equipment....

* Discuss with GL how you will work.

— Expect more PSI meetings to now to be on site.

e Questions?
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PAUL SCHERRER INSTITUT

BS Misc

* Open research data https://ethrat.ch/en/eth-domain/open-research-data/

* https://discovery.psi.ch

e SLS2.0
* European projects (ExPaNDS, EOSCFuture, LEAPSInnov, Al4Sl....)

* EnhanceR: https://www.enhancer.ch/ (Evolve into e.g. https://researchsoftware.org/)

* AWI management trialing https://psi-scicomp.getoutline.com/home wiki

* IT quarterlies, topics to present?

e AWI highlight for SCD@DIRK
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==

sava t“e Date * <50% of the

department

T,h.u.rs_.day, IVIay 19, 2022 at 4 pm completed the poll.

Meeting point: Brugg tra

We are happy to announce the SCD Summer Event 2022

LR R Rk R R kR

A little adventure is awaiting us at the Vindonissapark
in Windisch, followed by a cozy get-together with
delicious food.

A detailed agenda will follow as soon as everyone has filled in the
Nuudel poll: HERE Deadline for registration =» May 4, 2022
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Schneller und smarter

Wenn Grossforschungsanlagen wie der Schweizer Freie-Elektronen-Réntgenlaser
SwissFEL und die Synchrotron Lichtquelle Schweiz SLS auf Hochtouren

laufen, produzieren sie gewaltige Mengen an Daten. Um diese zu interpretieren
und beispielsweise zur Entwicklung neuer Medikamente oder Materialien

zu nutzen, biindelt das PS| jetzt seine Expertise im neuen Forschungsbereich

Computergestiitzte Wissenschaften, Theorie und Daten.

Text: Bernd Miller

Alun Ast

darum, d

am PSI

ine exzellente

IT-Infrastruktur nutzen kdnnen.

5232

DATEN IN NEUEN DIMENSIONEN

Die Forscherkarriere von Alun Ashton begann in
den 1990ern, also gewissermassen in der Stein-

Wissenschaften, Theorie und Daten, kurz SCD, der
im Juli 2021 gegrundet wurde Der SCD verbmdet
d

zeit, zumindest was die Nutzung von C tern
betrifft. «Als Student habe ich die Daten meiner
Messungen auf Floppy-Discs icherts, erin-

bereits b h wie b
das Labor fiir Simulation und Modellierung, das in-

nert sich der Biochemiker und Computerwissen-
schaftler. Firr alle, die nicht wissen, wovon hier die

von Andreas Adel geleitet wird,
aber auch neue Einheiten wie den dritten Standort
des Swiss Data Science Center am PSI, der die bei-
den bish Standorte an der ETH Lausanne

Rede ist: Disketten waren hselbare Magnet-
speicher, die in ihrer modernsten Ausfiithrung sa-
genhafte 1,4 Megabytes fassen konnten. «Misste
ich die Daten, die heute an nur einem Experiment
an der Synchrotron Lichtquelle Schweiz SLS ent-
stehen, auf solchen Floppys speichern, brauchte
ich davon Millionen - und mehrere Leben, um die
Disketten zu wechseln.»

Zum Glisck hat sich die Informationstechnologie
so rasant entwickelt, dass Ashton seine Zeit fiir
sinnvollere Dinge nutzen kann. Selbst grosse Da-
tenmengen aus den Experimenten am PSI werden
ausreichend schnell verarbeitet und gespeichert.
Zumindest bis jetzt. Spatestens wenn 2025 nach
einem Upgrade der SLS die SLS 2.0 den Betrieb auf-
nimmt, werden die Forschenden am PSI vor einem
groasen Problem stehen. Nach dem Upgrade auf die
SLS 2.0 kdnnen Experimente eine bis zu tausend-
fach hohere Leistungsfahigkeit haben als bei der
heutigen SLS und bei anderen Konfigurationen und
konnen dsher viel mehr Daten liefern als bislang.

(EPFL) und der ETH Ziirich (ETHZ) erganzt. Rund
siebzig Personen in vier Abteilungen forschen, ent-
wickeln und stellen Support bereit, schon bald sol-
len es hundert sein. Wahrend die drei Laborleiter
Andreas Adelmann, Andreas Lauchli und Nicola
Marzari sich vor allem um wissenschaftliche Metho-
den in ihren jeweiligen Fachdisziplinen kimmern,
leitet Alun Ashton mit der Abteilung Wissenschaft-
liche IT-Infrastruktur und Dienstleistungen eine
Service-Einheit, die Wissenschaftler und Wissen-
haftleri im Forsch bereich Ph f
schung, am SCD sowie PSl-weit fachlich im Scien-
tific Computing unterstiitzt.

«Die Forschungsabteilungen sollen forschen
und nicht eigene IT-Abtsilungen unterhaltens, so
Ashton. Deshalb sei die Zentralisierung im SCD der
richtige Schritt. «Wir erfinden das Rad nicht neu,
aber mitdem SCD haben wir dennoch ein Alleinstel-
lungsmerkmals, pflichtet Andreas Adelmann bei.
Der neue Forschungsbereich nutze Synergien bes-

Hinzu kommen bessere und schnellere Detek

mit héherer Auflésung. Wo die heutige SLS-! Suahl-

linie einen Datensatz pro Minute erzeugt, werden

mit der SLS 2.0 in weniger als einer Sekunde solche

D: Der brand Jungfrau-
b

ser, habe hikraft in der inter len Wissen-
schaft und ziehe gute Leute an. Adelmann: «Das
SCD ist mehr als die Summe ssiner Teile.»

Einer seiner interessantesten «Kunden» sei
Msrco Stampanom sagt Alun Ashton mit einem

Detektor am SwissFEL kann bei voller h

keit sogar 50 Gigabytes pro Sekunde erzeugen, eine
herkémmliche PC-Festplatte wire schon nach we-
nigen Sekunden randvoll. Insgesamt liefern die Ex-
perimente am PS| derzeit 3,6 Petabytes pro Jahr,
wenn die SLS 2.0 voll in Betrieb ist, kénnen die Ex-
perimente allein dort bis zu 30 Petabytes pro Jahr

erzeugen, wofir man rund 50 000 PC-Fi d

inkern. Das Team des ETH-Professors hat

sich der fischen R& ikroskopie ver-
schrieben, die allerhéchste Anforderungen an die
Rechenleistung und Speicherkapazitit stelit. Um

etwa zu untersuchen, wie bei der Synthese einer
neuen Legierung ein warmes Gas in einen metalli-
schen fliissigen Schaum dringt, muss die Soﬁware

Millisekund dreidi i

fur jede einen

brauchte. Wer das unbedingt in Floppy-Discs um-
rechnen machte, kann gut und gerne noch sechs
Nullen anhéngen.

Frische Ideen gesucht

Seit Jahren ist klar: Mit den alten K pten lassen

Schnappschuss aus den Daten errechnen. Das sind
gewaltige Datenmengen, die erzeugt und weiterbe-
arbeitet werden miissen. Andere Kollegen im glei-
chen Labor beschaftigen sich mit computer-
gestitzter Mikroskopie und insbesondere der
Piychogrsﬁe S(e ersetzt die konventionelle Rént-

k , die mit Linsen arbeitet, aber nicht

sich am PSI die neuen Herausforderungen nicht
bewaltigen. Es braucht frische ldeen, wie man der
riesigen Datenmengen Herr werden kann, um die
immer anspruchsvolleren und zahlreicheren For-
schungsfragen zu beantworten. Und es braucht
einen eigenen Forschungsschwerpunkt mit ent-

s0 feme Aufloaungen erreicht, wie es mit Rontgen-
strahlen eigentlich méglich wire. Bei der Ptycho-
grafie rekonstruiert ein iterativer Algorithmus das
Réntgenbild aus den Rohdaten des Detektors, der
weit von der Probe entfernt ist, ohne dass eine
Linse dazwischen liegt, und der die kohérenten

sprechender organisatorischer Struktur. Ergebms Ei haften einer Synch quelle nutzt. Die
ist der neue Forschungsbereich C: te grunde liegend he he Operation ist
Das Magazin des Paul Scherrer Instituts
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(== No group updates this time

* If thereis time GLs will give a quick update at the end of the meeting.

* Questions?
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