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O que mudou?

2

Otimização de software

Simulador quântico

Melhorias infraestrutura

E mais!

https://indico.fccn.pt/event/41/

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025



O Deucalion em números
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Partição ARM está no top 300 dos supercomputadores do mundo e recentemente passou a 

barreira dos 4 PFlops*

1632 nós 500 nodes + 33 GPU nodes

32 GB HBM2 RAM (50% 

mais rápida) 256 GB RAM

Ainda com disponibilidade Com taxas de utilização

mais altas

Processador Fujitsu A64FX 

(48 cores) 2 x AMD EPYC 7742 por nó
(128 cores)

Partição ARM Partições x86

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

*Trabalho de Miguel Peixoto, Bernardo Malaca e Fujitsu
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Aplicações mais utilizadas (x86)

55º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025



65º CPCA, 6th October



Otimização do GROMACS

75º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

*Gilles Gouaillardet, https://www.hpci-office.jp/documents/meeting_A64FX/220727/GROMACS_A64fx.pdf

Passos

Contacto com o investigador

Pacote de software estava preparado para um 

distribuidor diferente.

Criação de configuração adequada para o sistema de 

módulos do Deucalion

Teste em GCC+LLVM 

Reprodução em máquinas Nvidia grace de nova 

geração



Resultados A64FX (48 cores)
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Speedup 50% face à versão não otimizada (apenas com LLVM!)

44%

12%

*Obtidos com Miguel Dias Costa

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025



Testes de escalabilidade

95º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025
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Resultados Nvidia Grace (72 cores)
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40%

Volta-se a observer um fenómeno muito semelhante mesmo num chip completamente diferente

*Obtidos com Miguel Dias Costa

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025



115º CPCA, 6th October

X86 é 1.6x – 2.1x mais rápido



Novo modulo já disseminado
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Versão disponibilizada para todos os utilizadores (com bom feedback)

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Também há outras maneiras de melhorar performance



Author, Local, Day 13



Existe diferença em aplicações científicas

145º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

CP2K é um Código para química quântica e física do estado

sólido

Benchmark utilizado era essencialmente composto por

operações matriciais
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Comparações com outros centros

155º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Identificar pontos fracos e melhorias para o futuro



Outras lições
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Nem todos os softwares têm melhoria imediata na passagem de GCC para LLVM, mas vale a 

pena experimentar (cuidado com a versão 20 do LLVM!)

No que toca a operações matriciais, a biblioteca SSL II da Fujitsu ainda é a melhor e nota-se 

mesmo em aplicações científicas

Aquilo que se verifica no A64FX pode ser benéfico noutros chips ARM mesmo que o fabricante

seja diferente

É possível trazer os utilizadores para a partição ARM oferecendo propostas diferenciadoras…

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025
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Simulador quântico

185º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

https://rnca.fccn.pt/acesso/laboratorios/quantumvlab/

https://github.com/andre-sequeira10/HPC-Quantum/



Ecossistema de simulação
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Qulacs

Otimizado pela Fujitsu para correr
nos A64FX da partição ARM

Qiskit

O gold standard da simulação
(utilizado por mais grupos)

Performance semelhante ao qulacs
em x86, inferior em ARM.API para Python e C++ (embora a 

investigação em computação quântica
seja feita a 99% Python)

Pennylane

Capacidade de utilizar backend 
próprio, mas também qulacs ou
qiskit.

Integração com outros pacotes
Python para aprendizagem
automática (PyTorch, JAX, etc.)

Qulacs ARM: 40 qubits 

com 10 gates de 20 qubits 
cada:

7 minutos! (sampling leva 
1 segundo)



Exemplo: algoritmo de Grover
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8 7 1



ARM apresenta melhor performance
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*Resultados obtidos por André Sequeira

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Módulo de qulacs disponível para todos os

utilizadores:

module load qulacs

Limites são dependentes da memória de 

cada máquina

Todos os módulos disponibilizados

permitem a utilização de várias máquinas

em simultâneo



Vários códigos disponíveis no Deucalion

355º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

*Resultados obtidos por André Sequeira

Módulo de qiskit disponível para todos os

utilizadores:

module load Qiskit

Módulo de pennylane ainda em preparação

Qiskit aparenta ter pior performance 

sempre que se utiliza mais do que uma

máquina
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Problemas no arrefecimento

375º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Problemas

Alterações repentinas na rede 

elétrica levavam os chillers a 

desligar-se 

Esforço de toda a equipa*, fora do 

horário de trabalho

Falta de estabilidade

Soluções

Máxima prioridade: alocar membro

da equipa (Rui Silva)

Reconfiguração por parte do 

fabricante

*Agradecimento especial ao Francisco Ferraz e Miguel Peixoto 
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Dar mais controlo aos responsáveis
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Como fazer para integrar um membro de um projecto que nunca

utilizou uma máquina destas?

Tenho de verificar o billing todos os dias para garantir que há um 

certo equilíbrio entre todos os membros?

*Trabalho de Guilherme Fernandes e Diogo Pires

5º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025



*Trabalho de Guilherme Fernandes

Billing

Muitas pequenas coisas

405º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Comandos para aceder

facilmente a informações

relevantes (quantas horas 

tenho para gastar, quais são

as minhas accounts 

disponíveis)

billing #num nó login

[testmalaca3@ln01 ~]$ billing

ḲḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤ
ṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḶ
Ḧ Account Ḧ Used (h) Ḧ Limit (h) Ḧ Used (%) Ḧ

ṄḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤ
ḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṌ
│ f202500010hpcvlabuminhoa │ 508 │ 1000000 │ 0.05 │
│ f202500010hpcvlabuminhog │ 0 │ 1000 │ 0.00 │
│ f202500010hpcvlabuminhox │ 0 │ 500000 │ 0.00 │
└──────────────────────────ṗ──────────ṗ───────────ṗ──────────┘[testmalaca3@ln01 ~]$ billing -a f202500010hpcvlabuminhoa

ḲḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤ
ṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḶ
Ḧ Account Ḧ Used (h) Ḧ Limit (h) Ḧ Used (%) Ḧ

ṄḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤ
ḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṌ
│ f202500010hpcvlabuminhoa │ 508 │ 1000000 │ 0.05 │
└──────────────────────────ṗ──────────ṗ───────────ṗ──────────┘

ḲḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤ
ṖḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḶ
Ḧ User Ḧ Used (h) Ḧ Limit (h) Ḧ Used (%) Ḧ
ṄḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤḤṪḤ
ḤḤḤḤḤḤḤḤḤṌ
│ uminhocp016 │ 17 │ 10000 │ 0.18 │
│ uminhopp004 │ 17 │ 10000 │ 0.17 │
│ testmalaca3 │ 16 │ 10000 │ 0.17 │



Comandos para aceder

facilmente a informações

relevantes (quantas horas 

tenho para gastar, quais são

as minhas accounts 

disponíveis)

billing #num nó login

*Trabalho de IT4I,Fujitsu, Miguel Peixoto e Francisco Ferraz

Muitas pequenas coisas

415º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Medição energiaBilling

Comandos para aceder à 

energia de cada job ou da 

energia total de um projecto:

get_energy –j <jobid>

get_energy –a <account>

[malaca@ln04 ~]$ get_energy -a f202500001hpcvlabepicurea | jq
{

"type": "JOB",
"data": {

"#Jobs": 4476,
"submit_time_first": 1746534217,
"submit_time_last": 1760980650,
"budgeting_levels": {

"CPU[J]": 3316836603.575545,
"CPU[kWh]": 921.3435009932115,
"GPU[J]": 0,
"GPU[kWh]": 0,
"Node[J]": 3641647336.611277,
"Node[kWh]": 1011.5687046142455,
"Overall[J]": 5460536560.330105,
"Overall[kWh]": 1516.8157112028052,
"CO2 emissions[g]": 0

},
(...)



Muitas pequenas coisas

425º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Medição energiaBilling

Comandos para aceder à 

energia de cada job ou da 

energia total de um projecto:

get_energy –j <jobid>

get_energy –a <account>

Comandos para aceder

facilmente a informações

relevantes (quantas horas 

tenho para gastar, quais são

as minhas accounts 

disponíveis)

billing #num nó login

Open OnDemand

Permitir alocar apenas uma GPU

Containers mais rápidos

*Trabalho de Rui Silva e Bernardo Malaca



O Deucalion é dos utilizadores

435º Encontro Computação Avançada, 22 Outubro 2025

Quase todas as novas ferramentas decorreram de conversas com utilizadores

Não hesitem em falar connosco se tiverem alguma sugestão! 
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