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- Cerit
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MetaCentrum @ CESNET
» aktivita sdruzeni CESNET

 od roku 1996 koordinator Narodni Gridové Infrastruktury

— integruje velka/stredni HW centra (clustery, vykonné servery a
UloZist&) n&kolika univerzit/organizaci v ramci CR

— prostredi pro (spolu)praci

v oblasti vypoétu a prace s daty

— soucast e-infrastruktury CESNET

— integrovano do evropskeé
gridove infrastruktury (EGI)
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MetaCentrum NGI

* pfistupné zaméstnancum a studentum VS/univerzit,
AV CR, vyzkumnym ustavim, atp.
— komercni subjekty pouze pro verejny vyzkum

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

* po registraci k dispozici zcela zdarma

—,placeni” formou publikaci s podékovanim
— prioritizace uzivatelu pfi plném vytizeni zdroju

100%


http://metavo.metacentrum.cz/
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NG| — dostupny vypocetni hardware

| P SGI UV 2000 /

* vypocetni zdroje: cca 17900 jader (x86_64)
— uzly s niz§im po¢tem vykonnych jader:
- 2x4-8 jader
— uzly se strednim poctem jader (SMP stroje):
- 32-80 jader
— pamét az 1 TB na uzel "
— uzly s vysokym poc€tem 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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NG| — dostupny ulozny hardware

« cca 6 PB pro pracovni data
— Ulozisté v Brné, Plzni, CB, Liberci, Praze

- uzivatelska kvoéta 1-3 TB na kazdém z ulozist’

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

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



http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/nodes
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NG| — dostupny software

» ~ 300 riznych aplikaci (instalovano na pozadani)
- viz http://meta.cesnet.cz/wiki/Kategorie:Aplikace

 prubézné udrzované vyvojové prostredi
- GNU, Intel, PGl, ladici a optimaliza¢ni nastroje (TotalView, Allinea), ...

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

« komercni i volny software pro aplikaéni chemii
— Gaussian 09, Gaussian-Linda, Gamess, Gromacs, Amber, ...

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

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


http://meta.cesnet.cz/wiki/Kategorie:Aplikace
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* davkové ulohy ASEP

— popisny skript ulohy

— oznameni startu a ukonceni ulohy

* interaktivni ulohy

— textovy i graficky rezim

» 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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NGI v cCislech...

» cca 17860 jader, cca 600 uzlu
« zarok 2018:
« 2020 uzivatelu (k 31.12.2018)
« cca S mil. spusténych uloh
ecca 13700 uloh denne
ecca 2500 uloh / uzivatel

« celkem propocitano cca 11,4 tis. CPUIet
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CESNET einfrastruktura @
Cerit

... a grafech

ORGANIZACE PODLE PROPOCITANEHO CASU
1. 1.2018 - 31. 12, 2018

Univerzita Palackého v Olomouct; 1%

ostatns ; 8%

lihoceska univerzita v Ceskych Budéjovicich; 2%
Univerzita Pardubice; 2%
Biotechnologicky dstav AV CR v.vi; 2%

Masarykova univerzita; 26%

Univerzita Jana Evangelisty
Purkyné; 2%

Zipadoleskd univerzita; 3%

Vysoke uceni technicke v Brng;
3%

|

Vysokd tkola chemicko-

technologicka v Prare; 6%

Ustav organické chemie a
biochemie AV CRv. v. I; 7%

Univerzita Karlova; 20%
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{ MetaCentrum NGI — vypocetni sluzby }
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Grid computing

Suitable for:

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

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

How to compute?

« batch 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 0ne 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, ...)

 new Cloud ecosystem being available
« MetaCloud v2.0 — based on OpenStack
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Cloud computing

=]
& jeronimao # OpenNebula

OpenNebula Virtual Machines

¢ MetaCentrum  CERITE
= ch L || u & = E

@ Dashboard ~ : ‘

& Virtual Resources O ID v Owner Group Name Status Host IPs VNC
Virtual Machines E 21254  xvelan kypo PB173-2015 RUNNING  hdadé.priv.ceritsc.cz 13715511'124523'168 1
Templates

EURQVIS- .
Images [ 21241 kypo-on kypo SCENARIO-player RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.66 =]
Files & Kernels EUROVIS-
] 21240 kypo-on kypo SCENARIO-eurovis-  RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.110 =
& OneFlow DB-server
EUROVIS-
) 21239 kypo-on kypo SCENARIO- RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.192 =]
general-user |
EUROVIS-
] 21238 kypo-on kypo SCENARIO-eurovis- RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.104 =]
web-server
EURQVIS-
[ 21237 kypo-on kypo SCENARIO-general-  RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.48 -]
mobile-device
EUROVIS-
] 21236 kypo-on kypo SCENARIO-general-  RUNNING hda12.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.84 =
web-server
10.18.2.184
10.19.2.22
10.19.3.83
EURQVIS- . 10.19.3.47
1 21235 kype-on kypo SCENARIO-network  RUNMING hda12.priv.cerit-sc.cz 1019.3.103 =
10.19.3.191
10.19.3.109
10.19.3.65
147.251.252.232
] 21234 kypo-on kypo EUROVIS-SCENARIO  RUNNING hdade.priv.cerit-sc.cz 10.18.2.183 =]
10.19.2.21
] 21190 kypo-on kypo ivo-analysis-test2 RUNNING hdad1.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.96 =
[ 21189 kypo-on kypo ivo-analysis-test1 RUNNING hda41.priv.cerit-sc.cz 10.19.3.60 -]
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Hadoop computing

Hadoop:
e 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
€.7g., counting the number of times words occur in a corpus
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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

iInteroperability 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 vzdeéelavani scientific cloud

e-infrastruktura CESNET - dalsi sluzby .

» Ulozné sluzby:
— infrastruktura (Plzen, Jihlava, Brno) o kapacité 22 PB
 urceno pro zalohy, archivace, sdileni velkych dat, ...
— hierarchicka uloziste (HSM — pasky, MAID), ,cena/kapacita”
— FileSender: http://fillesender.cesnet.cz
« zasilani souboru az 500 GB
— OwnCloud: http://owncloud.cesnet.cz
» prostor 100 GB / uzivatel e —
 Podpora vzdalené spoluprace
— videokonference (H.323, SIP)
— webkonference (Adobe Connect)
— streaming, IP telefonie



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

CESNET ©~'mrastueara Cer?t
a vzdelavani scientific cloud

e-infrastruktura CESNET — dalsi sluzby II.

« Paterni sit’: CESNET?2
— jadro sit& 100Gbps, pfimé propojeni do evropské sité GEANT
» Sledovani provozu sité
— detekce anomalii, monitoring kvalitativhich charakteristik site
* Bezpec€nost
— feSeni bezpecnostnich incidentu, CESNET CERTS
* Federace identit: EduIlD.CZ
— jedno heslo pro pristup k vice sluzbam
 Certifikacni autorita
— uzivatelské a serverove certifikaty (TERENA)
* Bezdratova sit’: Eduroam.cz
— koordinace na narodni urovni
e ... (Viz http://www.cesnet.cz/sluzby )



http://www.cesnet.cz/sluzby

CESNET e-infrastruktura D
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[ Sluzby pro podporu vedy a vyzkumu ]




. Centrum CERIT-SC N

 vyzkumné centrum vybudované na UVT MU

— transformace Superpocitacového centra Brno (SCB) pfi Masarykové
univerzité do nové podoby

« vyznamny Clen/partner narodniho gridové infrastruktury

|. poskytovatel HW a SW zdroju
* SMP uzly (2592 jader)
* HD uzly (2624 jader)

« Xeon Phi cluster

» ulozné kapacity (~ 3,5 PB)

 SW vybava totozna s MetaVO
Il. sluzby nad ramec ,,bézného*

HW centra —
zazemi pro kolaborativni vyzkum

http://www.cerit-sc.cz



http://www.cerit-sc.cz/
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Hlavni cile Centra:
|. Podpora experimentli s novymi formami, architekturou a

konfiguracemi e-Infrastruktury
« vysoce flexibilni infrastruktura (experimentim pfiznivé prostredi)
« vlastni vyzkum, zaméreny na principy a technologie e-Infrastruktury a jeji
optimalizaci
II. Studium a posun moznosti Spickové e-Infrastruktury uzkou

vyzkumnou spolupraci mezi informatiky a uzivateli takovéto

Infrastruktury
« vypocetni a ulozné kapacity jsou pouze nastrojem
« zaméreni 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 maximalni zapojeni studentu:
« bakalarského -> magisterského -> doktorského studia
* nejen uzce zamerena a dedikovana pracovni sila, ale predevsim
— vychova novych odbornikt v oblasti e-infrastruktur
— vychova erudovanych uzivatell e-infrastruktury

Silné odborne zazemi:
« dostupnost odborniki/konzultantt jak teoretického, tak praktického

zamereni
— dlouholeta tradice spoluprace s Fakultou informatiky MU

— dlouholeta tradice spoluprace se sdruzenim CESNET
« dlouhodobé zkusSenosti s provozovanim e-infrastruktury
— SCB (nyni CERIT-SC) je zakladatel MetaCentra



[ Kolaborativni vyzkum ]




Rekonstrukce stromu |.

Rekonstrukce individualnich stromu z laserovych skenti
. partner: Centrum vyzkumu globéaini zmény AV CR (CzechGlobe)

 cil projektu: navrh algoritmu pro rekonstrukci
3D modeltl stromu
-z mraku nasnimanych 3D bodu

» strom nasniman laserovym snimac¢em LIiDAR

= vystupem jsou souradnice XYZ +
intenzita odrazu

- ocCekavany vystup: 3D struktura popisujici strom

» identifikovat zakladni strukturalni prvky
(kmen a hlavni vétve)

- primarni zaméreni: smrky
« hlavni problémy: prekryvy (mezery v datech)




Rekonstrukce stromu ll.

Rekonstrukce individualnich stromu laserového skenu — cont’d

v ramci DP navrzena inovativni metoda rekonstrukce
3D modelu smrkovych stromu

* rekonstruované modely vyuzity v navazném

vyzkumu
- ziskavani statistickych informaci o mnozstvi drevité
biomasy a o zakladni struktufe strom(
- parametrizované opatrovani zelenou biomasou
(mladé vétve + jehliCky) — soucCast PhD prace
- importovani modell do nastroji umozniujicich analyzu
Sifeni slunecniho zareni s vyuzitim DART modell
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Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LIiDAR skenu

S jidlem roste chut*“©

* navazna prace
 cil: co nejvérneéjsi 3D rekonstrukce celych lesnich

porostu z leteckych full-wave LiDARovych skenu

* mozné vyuziti hyperspektralnich skend, termalnich skenu,
In-situ méreni, ...




L Rekonstrukce lesu IL. @g

Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LIDAR skenu
— skeny ziskavany leteckym snimanim

— diametralné odliSny problém — extrémni mnoZzstvi bodu, které
jsou vSak mnohem ridsi

* nastinéné algoritmy
pro presné rekonstrukce

jednotlivych stromu
nelze aplikovat

« aplikovana metoda
segmentace stromu a
nahrada segmentovanych
bodu vhodnym 3D modelem
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Hledani problematickych uzavirek v silniéni siti CR
« partner: Centrum Dopravniho Vyzkumu v.v.i., Olomouc
cil projektu: nalezeni metody pro identifikaci problémovych
uzavirek v silniéni siti CR (aktualné Zlinského kraje)
- identifikace uzavirek vedoucich (dle definovanych ohodnocovacich

funkci) k problémUim v dopravé
- prevedeny problém: nalezeni vSech rozpadu grafu
- zjednoduSeny problém: nalezeni vSech rozpadt grafu generovanych

N hranami

 hlavni problémy: vypocetni narocnost (NP-tézky problém)
- pFistup ,hrubou silou® selhaval jiz pfi uzavieni 3 hran



" Korekce chyb a skladani genomu™2"

Sekvenovani Trifolium pratense (Jetel lucni)
. partner: Ustav experimentélni biologie PFF MU
« cil: optimalizace dostupnych nastrojt pro skladani a
opravy chyb v DNA koédech

- analyzy DNA (nejen) jetele vedou k vypocetné narocnym
problémim

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

- existuji vetsi vstupy

« v ramci DP paralelizovano a optima-
lizovano az na cca 50% vyuziti pameti
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Vypocet konformace molekul z ridkych NMR dat
— partner: Stredoevropsky technologicky institut (CEITEC)
— cil projektu: kombinované vypocetni zpracovani vystupti nékolika
nezavislych experimentalnich metod (vedouci ke zjisténi tvaru

molekuly urc€itého 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 vypoc€etnich metod (rozSireni
existujicich nastroju)
— obohaceni SW pro zpracovani NMR o simulaci molekulové dynamiky
— snaha vystacit s vysledky Casove i finanCné méné narocnych variant exper.

EwWeWwEWV S

rekonstruovanych molekul
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Analyza transportnich cest v proteinech
— partner: Loschmidt Laboratories MU

— cil projektu: analyza moznosti transportu molekul ligandu (napf¥.
lécivo) na aktivni mista proteint
 {j. zajiSteni nejen kyzeneho ucCinku molekuly na protein, ale zejména
ovéreni moznosti transportu této molekuly k aktivnim mistim proteinu
* v soucCasné dobé jsou metody analyzy transportu bud nepresné nebo
velmi vypocetné naro¢né (molekulova dynamika)
» snaha o nalezeni metody pro analyzu energie nutné na prichod
ligandu do proteinu (vyhodnoceni pruchodnosti ,tunelu“) méné
narocnym zpusobem
— zejména se zajisténim vérohodnych/pfesnych vysledk
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Vypocetni chemie a biochemie IV. D\t
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Dalsi spoluprace ...

RE|

- Virtualni mikroskop, patologické atlasy
— partner: LF MU
- Biobanka klinickych vzorku (BBMRI_C2)
— partner: Masaryktv onkologicky ustav, Recamo
* Modely Sireni epileptického zachvatu a dalSich déji v mozku

— partner: LF MU, UPT AV, CEITEC
- Bioinformaticka analyza dat z hmotnostniho spektrometru
— partner: Ustav experimentalni biologie PFfF MU
- Optimalizace Ansys vypoctu proudéni ¢tyrstupnovou, dvouhridelovou
plynovou turbinou s chlazenim lopatek
— partner: SVS FEM
« 3.5 miliénu ,,smartmetert“ v cloudu
— partner: Skupina CEZ, MycroftMind
- Platforma pro poskytovani specializovanych meteopredikci pro oblast
energetiky
— partner: CzechGlobe, NESS, MycroftMind
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Vyzkumné infrastruktury v CR — elnfra.CZ

* IT4innovations (Ostrava)
— 3344 vypocetnich jader (,maly” superpocitac)
— 24192 vypocetnich jader (,big“ supercomputer/cluster)

— vlastnosti:
— vypocetni ¢as alokovan vyzkumny projektim
— nezbytna formalni zadost (hodnoceni technické a vyzkumné
pripravenosti, a financni participace)
— verejné souteze 2x rocne
— po pfijeti projektu snazsi pristup ke zdrojum (mensi pocet o zdroje
soupericich uzivatelu)
— ucel:
— rozzahlé (ovérené) vypocCty vyuzivajici homogenni infrastruktru
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CESNET e-infrastruktura sc)
Cerit

pro vedu, vyzkum
e a vzdelavani scientific cloud

Vyzkumné infrastruktury v CR — elnfra.CZ

* Narodni gridova infrastruktura (NGI) MetaCentrum
— cca 17000 vypoéetnich jader (vCetné zdroju CERIT-SC)

— vlastnosti:
— vypocetni Cas dostupny zcela zdarma, bez formalnich zadosti
— dostupnost heterogennich zdroju (véetné ,exotickych®)
— zdroje sdileny mezi vSemi uzivateli (obCas slozitéjsi pristup k nim)
— ucel:
— bézné mensi az stredné rozsahlé vypocty (velké jen po predchozi
domluvé)
— priprava vypoctu/projektu pro vypocty na IT4l (~ technicka pfipravenost)

 CERIT-SC @ ICS MU
— poskytovatel HW i SW zdroju (vSe dostupné skrze NGI)
— hlavni duraz na podporu spolecnéeho vyzkumu s partnery
centra

42



CESNET ©/nrastrukiur: S

a vzdelavani scientific cloud
Zaver

* Narodni gridova infrastruktura MetaCentrum:

— soucast Velké infrastruktury CESNET (— doplrikové sluzby)

— integrace HW center do uniformni infrastruktury

- vypocetni sluzby pro €¢eskou akademickou obec a verejny vyzkum

+ Ulozné sluzby, aplikaCni programy, ...
— open-source technologie (v€. jejich dalSiho vyvoje) + vlastni nastroje

e Centrum CERIT-SC:

- vypocetni sluzby (produkcni i flexibilni infrastruktura, integrace do NGI)
— sluzby pro podporu kolaborativniho vyzkumu (spoluprace s partnery)

* V budoucnu vse skrze elnfra.CZ?
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