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pro vedu, vyzkum

CESNET e-infrastruktura sC
o Cerit

e e @ vzdelavani scientific cloud
MetaCentrum @ CESNET
e aktivita sdruzeni CESNET

e od roku 1996 koordinator Narodni Gridove Infrastruktury

— integruje velka/stredni HW centra (clustery, vykonné servery a
UloZi$té) nékolika univerzit/organizaci v ramci CR

— prostredi pro (spolu)praci
v oblasti vypoctli a prace s daty

— soucast e-infrastruktury CESNET

— integrovano do evropskeé
gridové infrastruktury (EGI)
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CESNET e-infrastruktura 5]
pro védu, vyzkum Cerlt

a vzdelavani scientific cloud

MetaCentrum NGI

e piistupné zaméstnanctim a studentiim VS/univerzit, AV CR,
vyzkumnym ustavam, atp.
— komercni subjekty pouze pro verejny vyzkum

e nabizi: http://metavo.metacentrum.cz
— vypocetni zdroje
— ulozné kapacity
— aplikacni programy

e po registraci k dispozici zcela zdarma

rée . ’ v y r - Q
—placeni” formou publikaci s podékovanim J]_(;(gf
— prioritizace uzivateld pri plném vytizeni zdroju N


http://metavo.metacentrum.cz/
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pro vedu, vyzkum Ce rIt

a vzdelavani scientific cloud

NG| — dostupny vypocetni hardware

~SGI UV 2000 /

e vypocetni zdroje: cca 13500 jader (x86 64)
— uzly s nizSim poc¢tem vykonnych jader:
- 2x4-8 jader
— uzly se stfednim poctem jader (SMP stroje):
— 32-80 jader
— pamét az 1 TB na uzel

— uzly s vysokym poctem jader: SGI UV 2000
— 288 jader (x86_64), 6 TB operacni paméti
— 384 jader (x86_64), 6 TB operacni paméti

— dalsi ,exoticky” hardware:
— uzly s GPU kartami, Xeon Phi, SSD disky, ...

http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/hardware.html


http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/hardware.html
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a vzdelavani scientific cloud

NG| — dostupny ulozny hardware

e cca 3 PB pro pracovni data
— UloZiété v Brné&, Plzni, CB, Praze

- uzivatelska kvoéta 1-3 TB na kazdém z ulozist

e cca 22 PB pro dlouhodoba/archivni data
— (HSM - MAID, paskové knihovny)

— ,heomezena“uzivatelska kvota

http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/nodes


http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/nodes

CE S N ET e-infrastruktura

pro vedu, vyzkum
a vzdelavani

NG| — dostupny software

e ~ 300 ruznych aplikaci (instalovano na pozadani)
— viz http://meta.cesnet.cz/wiki/Kategorie:Aplikace

e prubézné udrzované vyvojové prostredi
- GNU, Intel,PGl,ladici a optimalizacCni nastroje (TotalView,Allinea),...

» genericky matematicky software
— Matlab, Maple, Mathematica, gridMathematica, ...

e komercni i volny software pro aplika€ni chemii
— Gaussian 09, Gaussian-Linda, Gamess, Gromacs,Amber,...

» materialové simulace
— ANSYS Fluent CFD, Ansys Mechanical,Ansys HPC...

o strukturni biologie, bioinformatika
— CLC Genomics Workbench, Geneious, Turbomole,Molpro,...
- fada volné dostupnych balik{

S
Cerit

scientific cloud


http://meta.cesnet.cz/wiki/Kategorie:Aplikace
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a vzdelavani scientific cloud

NG| — vypocetni prostredi

4

e davkove ulohy
— popisnyskript ulohy

— 0znameni startu a ukonceni ulohy

e interaktivni ulohy

- textovyi graficky rezim

e cloudove rozhrani
— zakladni kompatibilita s Amazon EC2

— uzivatelé nespousti ulohy,ale virtualni stroje
opét zaméreno na védecké vypocty

moznost vyladit si obraz a prenést ho do MetaCentra/CERIT-SC (Windows, Linux)
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a vzdelavani scientific cloud
NGI pod pokliCkou
user frontends PBS/Torque computing
https://wiki.metacent servers nodes
rum.cz/wiki/Frontend skirit o
non-virtualised nodes
ssh nympha mandos1
o W 1 arien >
alfrid L mandos2
: tarkil
ssh (Linux) -
putty (Windows) zuphux > | wagap
4 virtualised nodes
N [tarkilt
J .
pbsmon on web portal tarkil1-1 I
e tarkil1-2 |
FilamaEiEE
all the nodes available e tarkil2
under the domain T =z arkil2-1
metacentrum.cz e
fm tarkil2-2
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Sclentific NETw a vzdelavani scientific cloud

NGI v Cislech...

e cca 13540 jader, cca 600 uzlii

e za rok 2016:
o 1611 uzivateli (k 31.12.2016)
e cca 3,6 mil. spusténych uloh

ecca 9800 uloh denné
ecca 2200 uloh / uzivatel

« celkem propocitdno cca 9,5 tis. CPUlet
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Czech Education a vzdéléVéni

S
Cerit

and Sclentific NETWork scientific cloud
... a grafech
CPU cores @ MetaCentrum
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. a vzdelavani scientific cloud

and Scientific NETwork

... a grafech

Users @ MetaCentrum
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... a grafech

Organization according to real computed CPU time
PBS Torque, 1.1. - 31.12.2016

Czech Technical University in

Prague

8% Institute of Physics, ASCR

Masaryk University

21%

Brno University of Technology
3%

University of West Bohemia
3%
Institute of Organic Chemistry
and Blochemistry, ASCR
3%
Tomas Bata University in Zlin
2%

Institute of Physics of
Materials, ASCR...

Institute of Macromolecular
. o - Chemistry, ASCR..

Charles University Jan Evangelista Purkyne University
25% in Usti nad Labem
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and Scientific NETwork

'CESN ET e-infrastruktura D
Cerit

... a grafech

Acknowledgements @ MetaCentrum
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EEnN a g rafe c h
Average utilization (PBS Torque)
1.1.-31.12. 2016
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Grid computing

Suitable for:

* long-term and/or large-scale computations
e (primarily batch processing)

« applications not requiring special OSs (features)
« pre-installed or users’ ones

How to compute?

« Dbatch jobs
» the work described by job scripts

* Interactive jobs
« text interface
« graphical user interface (VNC)

S
Cerit

scientific cloud
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Cloud computing

Suitable for:
« applications requiring special environment (OS) and/or

features
e 0one can run various operating systems (incl. Windows OS) and/or
application equipment
« administrator/root access is provided
How to compute?

 OpenNebula GUI for deployed nodes management
* nodes simply created based on predefined templates
 interact via:

« cloud/VM console
» internal OS services (SSH, VNC, Rdesktop, ...)
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pro vedu, vyzkum
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Cloud computing

S
Cerit

scientific cloud

OpeniNebula

¢ MetaCentrum  CERITHE

& Dashboard

&8 Virtual Resources
Virtual Machines
Templates
Images

Files & Kernels

& OneFlow

Virtual Machines

| Search

ID v Owner

21254 xvelan

21241 kypo-on

21240 kypo-on
21239 kypo-on
21238 kypeo-on
21237 kypo-on
21236 kypo-on
21235 kypo-on
21234 kypeo-on
21190 kypo-on
21189 kypo-on

Group

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo

kypo
kypo

Name
PB173-2015

EUROVIS-
SCENARIO-player

EURQVIS-
SCENARIO-eurovis-
DB-server

EUROVIS-
SCENARIO-
general-user

EUROVIS-
SCENARIO-eurovis-
web-server

EUROVIS-
SCENARIO-general-
mobile-device

EURQVIS-
SCENARIO-general-
web-server

EUROVIS-
SCENARIO-network

EURQVIS-SCENARIO

ivo-analysis-test2

ivo-analysis-test1

Status

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING

RUNNING
RUNNING

[E]
& jeronimo # OpenNebula
»uow o = X3
Host IPs VNC
. . 147.251.253.168 E

hda46.priv.cerit-sc.cz 10181142
hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.66 =
hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.110 -]
hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.192 =
hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.104 ]
hda2.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.48 ]
hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.84 ]

10.18.2.184

10.19.2.22

10.19.3.83

y 10.19.3.47

hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.103 =]

10.19.3.191

10.19.3.109

10.19.3.65

147.251.252.232
hda46.priv.cerit-sc.cz 10.18.2.183 ]

10.19.2.21
hdad1.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.96 =
hda41.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.60 [}
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scientific cloud

Hadoop computing

Hadoop:
* an open-source framework for distributed storage and
distributed processing of large volumes of data
« large data blocks splitted and distributed amongst nodes
 a MapReduce-based algorithm (= data processing code) is
distributed over the distributed blocks and processed in parallel
Suitable for:

* huge datasets to be processed
* but NOT suitable for arbitrary data processing one can imagine
» just for the processing meeting the MapReduce programming

model
e.g., counting the number of times words occur in a corpus
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CESNET " Cer?t

Specialized frontends/environments

Suitable for:

« user communities with well-defined processing needs

« workload & computing pipeline orchestrators available via GUI
« usually adapted to user needs and/or because of

Interoperability with our infrastructure
in background, the proper computing method is used (grid, cloud, etc.)

How to compute?
« Galaxy, Chipster, etc.
* Docker instances in close future
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e-infrastruktura CESNET:
doplnkové sluzby




‘ a vzdélavani scientific cloud

e-infrastruktura CESNET - dalsi sluzby |.

e UloZné sluzby:
— infrastruktura (Plzen, Jihlava, Brno) o kapacite 22 PB
e urcCeno pro zalohy, archivace, sdileni velkych dat, ...
— hierarchicka ulozisté (HSM - pasky, MAID), ,cena/kapacita”
— FileSender: http://filesender.cesnet.cz
e zasilani souborut az 500 GB
— OwnCloud: hitp://owncloud.cesnet. CZ
e prostor 100 GB / uzivatel e
e Podpora vzdalené spoluprace
— videokonference (H.323, SIP)
— webkonference (Adobe Connect)
— streaming, IP telefonie



http://filesender.cesnet.cz/
http://owncloud.cesnet.cz/

CESNET “"raswuass Ceﬁt
a vzdelavani scientific cloud

e-infrastruktura CESNET - dalsi sluzby |I.

 Paterni sit: CESNET2
— jadro sité 100Gbps, piimé propojeni do evropské sité GEANT
e Sledovani provozu sité
— detekce anomalii, monitoring kvalitativnich charakteristik sité
e Bezpecnost
— reSeni bezpecnostnich incidentl, CESNET CERTS
* Federace identit: EdulD.CZ
— jedno heslo pro pristup k vice sluzbam
e Certifikacni autorita
— uzivatelské a serverove certifikaty (TERENA)
e Bezdratova sit: Eduroam.cz
— koordinace na narodni urovni
e ... (viz http://www.cesnet.cz/sluzby )



http://www.cesnet.cz/sluzby
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pro vedu, vyzkum
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[ Sluzby pro podporu védy a vyzkumu }




Centrum CERIT-SC N

o vyzkumné centrum vybudované na UVT MU

- transformace Superpocitacového centra Brno (SCB) pfi Masarykove univerzité do
nové podoby

%,
SISNE“‘S#

1 UNI,

e vyznamny c¢len/partner narodniho gridové infrastruktury

I. poskytovatel HW a SW zdrojti
e SMP uzly (2592 jader)
HD uzly (2624 jader)
2x SGI UV uzel (384+288 jader, 6 TB paméti)
Xeon Phi cluster
ulozné kapacity (~ 3,5 PB)
e SW vybava totoznas MetaVO
Il. sluzbynad ramec,béZného"
HW centra -
zazemi pro kolaborativni vyzkum

http://www.cerit-sc.cz



http://www.cerit-sc.cz/
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. CERIT-SC-cile Centra  +\%;

Hlavni cile Centra:
|. Podporaexperimenti s novymiformami,architekturou a konfiguracemie-

Infrastruktury
« vysoce flexibilni infrastruktura (experimentim pfiznivé prostredi)

* vlastni vyzkum, zaméreny na principy a technologie e-Infrastruktury a jeji

optimalizaci
ll. Studium a posun moznosti Spickové e-Infrastruktury izkou vyzkumnou

spolupraci mezi informatiky a uzivateli takovéto infrastruktury

e vypocetni a Ulozné kapacity jsou pouze nastrojem

e zameéreni na inteligentni a nové pouziti téchto nastroju
- synergicky posun informatiky a spolupracujicich véd (kolaborativni vyzkum)
- pro informatiku generovani novych otazek
- pro védy generovani novych prilezitosti
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CERIT-SC - zazemi

Snaha o maximdlni zapojeni studentii:
e bakalarského -> magisterského -> doktorského studia

e nejen Uzce zamérena a dedikovana pracovni sila, ale pfedevsim
— vychova novych odbornikil v oblasti e-infrastruktur
— vychova erudovanych uzivatela e-infrastruktury

Silné odborné zdzemi:
 dostupnost odborniki/konzultanti jak teoretického,tak praktického

zameéreni
— dlouholeta tradice spoluprace s Fakultou informatiky MU

— dlouholeta tradice spoluprace se sdruzenim CESNET
« dlouhodobé zkusenosti s provozovanim e-infrastruktury
— SCB (nyni CERIT-5C) je zakladatel MetaCentra
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Kolaborativni vyzkum
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Rekonstrukce stromu |.

Rekonstrukce individualnich stromu z laserovych skenu
« partner: Centrum vyzkumu globdlni zmény AV CR (CzechGlobe)

* cil projektu: navrh algoritmu pro rekonstrukci
3D modell stromu
- zmraku nasnimanych 3D bodU
= strom nasniman laserovym snimacem LiDAR
= vystupem jsou souradnice XYZ +
intenzita odrazu
- ocekdvany vystup: 3D struktura popisujici strom
» jdentifikovat zakladni strukturalni prvky
(kmen a hlavni vetve)
- primdrni zaméreni: smrky
 hlavni problémy: pfekryvy (mezery v datech)




Rekonstrukce stromu |l.

Rekonstrukce individualnich stromu laserového skenu - cont’d

 vramci DP navrzena inovativni metoda rekonstrukce
3D modela smrkovych stromt

* rekonstruované modely vyuzity v navazném

vyzkumu
- ziskavani statistickych informaci o mnozstvi drevité
biomasy a o zakladni strukture stromu
- parametrizované opatrovani zelenou biomasou
(mladeé vetve + jehlicky) — soucast PhD prace
- importovani modell do nastroju umoznujicich analyzu
Sifeni sluneCniho zareni s vyuzitim DART modeld
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Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LiDAR skent

s jidlem roste chut® ©
* navazna PhD prace, pfiprava budouciho spolecného projektu

* cil: co nejvérnéjsi 3D rekonstrukce celych lesnich

porostti z leteckych full-wave LiDARovych sken

mozné vyuziti hyperspektralnich skend, termalnich skend,
in-situ méreni, ...




o Rekonstrukce lesu Il. N

Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LiDAR skent

— skeny ziskavany leteckym snimanim

— diametralné odlisny problém - extrémni mnozstvi bodu, které

jsou vSak mnohem ridsi
* nastinéné algoritmy
pro presné rekonstrukce
jednotlivych stromd
nelze aplikovat
* nutno revidovat i metody
pro vizualizaci a ulozeni
dat/modell
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Hledani problematickych uzavirek v silni¢ni siti CR
 partner: Centrum Dopravniho Vyzkumu v.v.i., Olomouc
cil projektu: nalezeni metody pro identifikaci probléemovych uzavirek v
silni¢ni siti CR (aktualné Zlinského kraje)
- identifikace uzavirek vedoucich (dle definovanych ohodnocovacich funkci) k

problémdm v dopravé

- prevedeny problém: nalezeni vSech rozpadt grafu

- zjednoduSeny problém: nalezeni vSech rozpadu grafu generovanych N
hranami

* hlavni problémy: vypocetni naro¢nost (NP-tézky problém)
- pfistup ,hrubou silou® selhaval jiz pfi uzavieni 3 hran
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¥ |dentifikace problémovych uzavirek 11505
Kde je problém?

Pocet kombinaci

(Logaritmické Sit’ Zlinského kraje

1 000 000 - 724 uzlC
974 hran
100 000 - boet
uzavienych
10 000 - hran
1 1. 974
—2
1000 - —3 2.473 851
100 3. 153527 724
4. 37 268 855 001
10 A 5.7 230157 870 194
1 = T T T T T T T T T T T T T T T T T T

1020 30 Cgﬂ(ovysgoéetei'?ran\zgiti 80 90 100
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Korekce chyb a skladani genomu
Sekvenovani Trifolium pratense (Jetel lucni)
« partner: Ustav experimentdlni biologie PfF MU
« cil: optimalizace dostupnych nastroja pro skladani a opravy chyb v
DNA kédech

- analyzy DNA (nejen) jetele vedou k vypocetné ndarocnym problémiim

- 50 GB vstup => cca 500 GB potrebné
paméti (aplikace Echo)

jy\ UNJVE%
e, g

RE|

- existuji vetsi vstupy

« vramci DP paralelizovano a optima-
lizovano az na cca 50% vyuziti paméti
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Vypoéetni chemie a biochemiel. 2.4

Vypocet konformace molekul z rFidkych NMR dat

— partner: Stredoevropsky technologicky institut (CEITEC)
— cil projektu: kombinované vypocetni zpracovani vystupti nékolika
nezavislych experimentalnich metod (vedouci ke zjisténi tvaru molekuly

urcitého vzorku)
« kombinace vystupl molekulové dynamiky, NMR a SAXS metod
* existuje vyzraly (i komercni) SW, avsak slozity na pouziti
— nachylnost k chybam (pfi formulaci zadani)
— slozitost pfi kombinaci dat z riznych zdroju
« vlastni vyvoj kombinovanych vypocetnich metod (rozsifeni existujicich
nastroju)
— obohaceni SW pro zpracovani NMR o simulaci molekulové dynamiky

— snaha vystacit s vysledky Casoveé i finanCné méné naroCnych variant exper.
— aktualni vysledky ukazuji na mnohem realistictéjSi geometrie

rekonstruovanych molekul
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. Vypodetni chemie a biochemie lll. >4

Analyza transportnich cest v proteinech

— partner: Loschmidt Laboratories MU
— cil projektu: analyza moznosti transportu molekul ligandu (napf. lécivo)

na aktivni mista proteint
* tj.zajisteni nejen kyzeného ucinku molekuly na protein, ale zejména

ovéreni moznosti transportu této molekuly k aktivnim mistim protein(

* Vv soucasné dobe jsou metody analyzy transportu bud nepresné nebo velmi
vypocetné narocné (molekulova dynamika)

* snaha o nalezeni metody pro analyzu energie nutné na prichod ligandu do

proteinu (vyhodnoceni prichodnosti tunelu”) méné naro¢nym zplsobem
— zejmeéna se zajistenim verohodnych/pfesnych vysledk
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Vypocetni chemie a biochemie IV.
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B Modelovani makkych tkani v realném Sase N

*Vyuziti biomechanickych modeltl vytvorenych z pre-operativnich dat pacientu
(CT, MRI) pro aplikace v mediciné
~ * realny ¢
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Simulator operace kataraktu  Kryoablace: planovani Laparoskopie: vizualizace
MSICS umisténi elektrody vnitrnich struktur
Chirurgické trenazéry Pre-operativni planovani

Navigace béhem operace

2010 2014 2018
Simulace vyzaduji kombinaci riznych reprezentaci objektt:

geometrie: detekce kolizi,vizualizace, metriky pro verifikaci a validaci
fyzika: realistické chovani objekt(, deformace, interakce mezi objekty



« Virtualni mikroskop, patologické atlasy
— partner: LF MU
 Biobanka klinickych vzorki (BBMRI_CZ)
— partner: Masarykiiv onkologicky ustav, Recamo
* Modely Sireni epileptického zachvatu a dalSich déju v mozku

— partner: LF MU, UPT AV, CEITEC
 Bioinformaticka analyza dat z hmotnostniho spektrometru
— partner: Ustav experimentdlni biologie PfF MU
« Optimalizace Ansys vypoctu proudéni ¢tyrstupriovou, dvouhfidelovou plynovou
turbinou s chlazenim lopatek
— partner: SVS FEM
« 3.5 miliénu ,,smartmeteri” v cloudu
— partner: Skupina CEZ, MycroftMind
« Platforma pro poskytovdni specializovanych meteopredikci pro oblast energetiky
— partner: CzechGlobe, NESS, MycroftMind

Dal3i spoluprace ... Nl



CESNET cinfrastrukiure oo

avzdaelavani scientific cloud
Zaver

e Narodni gridova infrastruktura MetaCentrum:

— soucast Velké infrastruktury CESNET (— doplnkové sluzby)

— integrace HW center do uniformni infrastruktury

— vypocetni sluzby pro ¢eskou akademickou obec a verejnyvyzkum

+ Ulozné sluzby, aplikaCni programy, ...

— open-source technologie (vC.jejich dalSiho vyvoje) + vlastni nastroje

e Centrum CERIT-SC:

— vypocetni sluzby (produkcni i flexibilni infrastruktura, integrace do NGl)

— sluzby pro podporu kolaborativniho vyzkumu (spoluprdce s partnery)



e-infrastruktura

S
pro vedu, vyzkum Cerlt

Czech Education slavani .
nneremon @ VZzdelavani scientific cloud

and Scilentific NETwork

EURDPEAN ULNION -

™ R T=LE

OP Rasaarch and
Davelopment for Innovation

ELRCHPEAM REGIINAL
DEVELOPMENT FLIND
BVESTING IN YOUR FUTLRE

wWww.cesnet.Cz www.metacentrum.cz WWW.Cerit-sc.cz



http://www.cesnet.cz/
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