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Co se u nas udalo
VvV roce 2017

Prinasime vam strucny prehled roku 2017, abyste se

i vy mohli podivat, co se u nas udalo a co se nam podaifilo.
V kratkém shrnuti vam predstavime nové narodni

a mezinarodni projekty, do kterych jsme se v roce 2017
pustili. Pfipomeneme si nominace i ocenéeni, kterych

nasi kolegové dosahli. Poradali jsme fadu workshop,
kurzt, konferenci a akci pro verejnost, kde jsme privitali
vice nez 1700 navstévnikd.

Podivejte se s nami na vyznamné a zajimavé
okamziky minulého roku.

Vyhodnoceni 12. verejné grantové soutéze

12. vefejna grantova soutéz byla vyhodnocena v lednu 2018. Mezi 62 Uspésnych
projektt bylo rozdéleno témér 59 miliond jadrohodin. Alokované zdroje jsou uzivateldm
k dispozici do Fijna 2018.

Cist dal

HyperLoom pro jednoduché zpracovani dat
na vysoce vykonnych vypoletnich systémech

Pro definici a spousténi komplexnich vypocetnich plant obsahujicich velké mnozstvi
vzajemné propojenych uUloh na superpocitacich mohou nyni védci vyuzit

software HyperLoom.
Ceska republika se pripojila

k iniciativé Evropské unie EuroHPC,
jejimz cilem je vybudovat nové Spickové
evropské superpocitace

Spole¢ny podnik EuroHPC bude disponovat rozpoctem ve vysi priblizné 1,4 miliardy

EUR, za které vybuduije v Evropé nové vysokovykonné vypocetni systémy dosahujici
vykonu 10'® operaci za sekundu.

Cist dal
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Dalsi kolo verejné grantové soutéze
bude spusténo v Cervnu 2018

V Cervnu 2018 bude spusténo 14. kolo verejné grantové soutéze, kdy si budete moci zazadat
0 vypocetni ¢as na nasich superpocitacich. Sledujte aktuality na nasSich webovych strankach.

Vice informaci

Prihlasky na doktorsky studijni program Vypoletni védy

Zajemci o doktorsky studijni program Vypocetni védy mohou zasilat prihlasky ke studiu do 15. ervna 2018

Vice informaci

17. vyzva PRACE Project Access

Do 2. kvétna 2018 si mlzete podat zadost o pridéleni vypocetniho ¢asu na desiti nejvykonngjsich superpoditacich Evropy
(napfiklad Piz Daint, Marconi, SuperMUGC, ...) v ramci grantové soutéze PRACE Project Access. VypocCetni Cas je pfidelovan
na dobu jednoho roku se zagatkem v fijnu 2018. BliZzSi informace a potfebné formulare jsou k dispozici na strankach PRACE.

Vice informaci

Projekt TETRAMAX nabizi financovani projektd zamérenych na
interdisciplinédrni transfer technologii.

Prihlasit projekty je mozné do 31. kvétna. Tyto projekty musi byt zaméreny do oblasti nizko-napétovych systému. Vyzaduijf
spolupraci mezi tremi nebo vice partnery z nejméné dvou riznych ¢lenskych statt EU a / nebo zemi pridruzenych k programu

Horizont 2020. Vice informaci je k dispozici na strankach TETRAMAXu.
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www.it4i.cz
http://studium.it4i.cz/cs/prihlaska/
http://www.prace-ri.eu/prace-project-access/
https://www.tetramax.eu/ttx/calls/

V lednu 2018 néas nav$tivil
01 T .

ministr prumyslu a obchodu

v demisi Toma$ Hiner

a hejtman Moravskoslezského

kraje Ivo Vondrak.

Prehled roku 2017

(&) (&)
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Nasi kolegové, absolventi Fakulty elektrotechniky a informatiky
VSB-TUO, uspéli v soutézi o Cenu prof. Babusky. Prvni misto
ziskal Jan Zapletal z Laboratore vyvoje paralelnich algoritmd
(nyni plsobi v Laboratori pro vyzkum infrastruktury) a na druhém
misté se umistil Martin Hasal z Laboratore pro big data analyzy.

Gratulujeme!

Pozvanka na kurz VI-HPS Tuning Workshop (Némecko)

V Cervenci 2018 budeme hostit International HPC Summer School.
Komentar reditele Vita Vondréaka k vyznamu superpoc¢itacl

Aktualizace Zasad prijatelného uzivani vysoce vykonnych
vypocetnich systéml v IT4Innovations

() () S
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http://www.it4i.cz/portfolio/navsteva-ministra-prumyslu-a-obchodu-tomase-hunera/
http://www.it4i.cz/wp-content/uploads/2018/03/1_Prehled-2017_CZ_preview.pdf
http://www.it4i.cz/2018/03/pozvanka-na-vi-hps-tuning-workshop-23-2742018/
http://ihpcss18.it4i.cz/
http://www.it4i.cz/2017/12/komentarsuperpocitace-k-cemu-slouzi-a-jak-rychle-starnou/
http://www.it4i.cz/2018/03/aktualizace-zasad-prijatelneho-uzivani-vysoce-vykonnych-vypocetnich-systemu-v-it4innovations/

IT4Innovations a Den vody na Ustavu geoniky
Akademie véd Ceské republiky, bfezen 2017

CO SE U NAS UDALO V ROCE 2017

Rok 2017 je za nami a my prinasime stru¢ny prehled toho, co se u nas udalo a co se nam podafilo.

Nové projekty

B&hem minulého roku jsme zahdjili feseni fady novych narod-
nich i mezinarodnich projektt. V rdmci operacniho programu
Vyzkum, vyvoj a vzdélavani byly schvaleny tfi nové projekty,
které podpofi modernizaci a upgrade stavajicich superpoci-
tacl Anselm a Salomon, modernizaci doktorského studijni-
ho programu Vypodetni veédy a vytvoreni spolecné doktor-
ské skoly s Matematicko-fyzikalni fakultou Univerzity Karlovy
a Matematickym Ustavem Akademie véd Ceské republiky,
a také vybudovani nového Vzdélavaciho tréninkového centra
[T4Innovations.

Co se mezinarodnich projektl tyce, v rdmci programu pro vy-
zkum a inovace Evropské unie Horizont 2020 byly schvaleny
tfi nové projekty. Projekty umozni vzdélavani nové generace
strojnich inZzenyr( a védcl v oblasti vyzkumu a vyvoje tur-
bin, dale usnadni poskytovani novych inovacnich technologif
evropskému prdmyslu, a nabidnou optimalizaci produktivity
podnik{ s vyuZitim HPC/cloudovych technologii.
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Superpoc¢itaCové sluzby

V minulém roce si zadatelé z Ceskych akademickych a dal-
Sich vyzkumnych instituci zazadali v ramci vefejnych granto-
vych soutéZi o vice nez 200 miliond jadrohodin. Usp&snym
zadatellm bylo prerozdéleno vice nez 160 miliond jadroho-
din. S uspokojenim rostouci poptavky po vypocetnim vykonu
nam pomdze upgrade stavajicich vypocetnich systémd, kte-
rého by se uzivatelé méli dockat na konci roku 2018 a 2020.

Nominace a ocenéni
nasich kolegl

Nenechame si ujit Zadnou vyznamnou konferenci na ev-
ropské i celosvétoveé Urovni a snazime se tak drzet krok se
svétem high performance computingu. V roce 2017 sklidili
nasi kolegové i nékolik nominaci a ocenéni. Dva posterové



prispévky nasich kolegli z Laboratore vyvoje paralelnich algo-
ritmé a z Laboratore pro naroéné datové analyzy a simulace
se na nejvetsi superpoditacoveé konferenci SC17 dostaly do
prvni devitky nominovanych na cenu Nejlepsi poster. Soft-
ware ESPRESO pro feSeni problémU strukturalni mechaniky
byl nominovan na cenu Evropské komise Innovation Radar
Prize 2017. Na$ kolega a student doktorského programu
VWpodetni védy Milan Jaros ziskal na Mezinarodni konferenci
o pocitacové grafice a digitalnim zpracovani obrazu ocenéni
za nejlepsi studentskou prezentaci vyzkumu. Jan Zapletal, vy-
zkumny pracovnik v [T4lnnovations a absolvent Fakulty elek-
trotechniky a informatiky Vysoké Skoly banské — Technické
univerzity Ostrava, vyhral prvni cenu Josepha Fouriera za nej-
lepsi vyzkum v ramci doktorského studia z oblasti informatiky
a vypocetnich véd a také prvni cenu prof. Babusky v oboru
pocitacovych véd. Kolega Martin Hasal z Laboratore pro big
data analyzy a absolvent téze fakulty obsadil v soutézi o Cenu
prof. Babusky druhé misto.

Noc védcl v IT4Innovations, fijen 2017

Cenu Josepha Fouriera za rok 2017 ziskal Jan Zapletal

I
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Michal Merta na posterové sekci
konference SC17
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Organizace kurzl, konferenci
a akci pro verejnost

O své know-how se délime. Minuly rok vedli nasi kolegoveé tfi
kurzy po verejnost zamérené na nastroje pouzivané na nasich
superpocitadich. Dva kurzy byly sponzorovany vyzkumnou
infrastrukturou Partnership for Advanced Computing in
Europe (PRACE). V lofiském roce jsme se stali Vzdélavacim
centrem PRACE Training Centre. DalSich 6 nasich kurzd vedli
odbornici ze zahrani¢i. Dohromady se na kurzech poradanych
[T4lnnovations v minulém roce vzdélavalo 227 Ucastnikd.
V Iété jsme poradali i tydenni Skoleni pro ucastniky programu
PRACE Summer of HPC, kterym se vénovali hlavné lektofi
Z IT4lnnovations.

Konferenci a workshopl se nejen zucastiujeme, ale také
jsme jich nékolik v minulém roce poradali. V lednu a v zafi
jsme poradali seminafe HPC pro malé a stfedni podniky.

V Unoru jsme hostili historicky prvni workshop mezinarodni
sité HIPEAC, sdruZeni evropskych expertli na vysoce vykonné
vypodetni a vestavéné systémy, v Ceské republice. V kvétnu
jsme poradali tfeti rocnik konference High Performance
Computing in Science and Engineering a v listopadu jsme
na padé IT4lnnovations poradali 1. konferenci uZivatel(
IT4Innovations, kde vznikla i Rada uzivatell. Nase dvere
otevirame i Siroké verejnosti. Loni jsme u nas predevsim
v ramci exkurzi a popularizanich akci pfivitali témer
1700 navstévnik{.

Rok 2017 pro nas byl Uspésny a tésime se na dalsi vyzvy
v roce 2018!
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Navétéva Svycarského velvyslance v CR
pana Markuse-Alexandera Antoniettino, bfezen 2017



]
VYHODNOCENI 12. VEREJNE GRANTOVE SOUTEZE

Ve 12. verejné grantové soutézi, ktera byla vyhodnocena v lednu 2018, si zajemci
zazédali témér o 85 miliond jadrohodin. Poptavka po vypodetnich zdrojich prevysila
vyhrazenou kapacitu pro verejnou grantovou soutéz, ktera ¢ini 48 milion( jadrohodin,
0 76 %. S ohledem na vysoky zdjem o vypocetni ¢as v poméru k nabizenym zdrojim,
pristoupila alokacni komise ke snizeni alokaci vétSiny hodnocenych projektd.

V lednu 2018 tak bylo mezi 62 Uspésnych projektl rozdéleno témér 59 miliont
jadrohodin. Alokované zdroje jsou uzivateldm k dispozici

od ledna 2018 do fijna 2018.

Sedmnacti projektdm védcl z Vysoké skoly barnské - Tech-
nické univerzity Ostrava, a tedy i z vysokoskolského Ustavu
IT4lnnovations, bylo alokovano 15 miliond jadrohodin, coz
je jedna Ctvrtina pridélenych prostiedk( v tomto kole verej-
né grantové soutéze. Nejvétsi mnozstvi vypoletniho Casu
(13,8 % z celkového rozdéleného vypocetniho Casu) bylo pri-
déleno projektlim z oblasti materidlovych véd. Napriklad pro-
jekt Dr. Dominika Leguta vénovany optimalizaci materidl( pro
novy typ lithiovych baterii ziskal 8 miliond jadrohodin.

Nejvice projekt lisp&snych Zadatel(l z VSB-TUO, a to sedm,
spada do oblasti inZenyrstvi. Pouze dva projekty spadaji do
oblasti bioved. Dr. Michal Krumnikl a Dr. Pavel Tomancak
ziskali pres 1,5 miliond jadrohodin na vyvoj platformy Fiji pro
pouziti na HPC systémech. Dr. Stanislav Polzer z Katedry
aplikované mechaniky Fakulty strojni se bude zabyvat vypo-
Cetnim modelovanim aneuryzmat abdominalni aorty (rozsifeni
aorty vetsi nez 3 cm), coz je degenerativni onemocnéni' s po-
tenciélné fatalnim prdbéhem. Alokovany ¢as ve vysi 150 tisic
jadrohodin vyuzije pro analyzy podminek vedoucich ke vzniku
aneuryzmat a pravdépodobnosti vzniku ruptur.

Osmi Ustavéim Akademie véd Ceské republiky (AV CR) bylo
pridéleno témér 11 miliond jadrohodin, coz je priblizné jedna
pétina prostredkl pridélenych v tomto kole verejné grantové
soutéze. Prvni tfi nejvyssi alokace patii védctim z Ustavu
organické chemie a biochemie. Napfiklad prof. Pavel Hobza
ziskal 5 miliond jadrohodin pro pocitacové navrhy novych Iékd.
Dr. Martin Culka ziskal pres 2 miliony jadrohodin na vyzkum
mechanismU regulujicich skladani proteint. Predpoklada se
totiz, Ze nékteré neurodegenerativni nemoci jsou zplsobeny
pravé akumulaci nespravné usporadanych proteinC. Projektu
Dr. Oty Bludského bylo alokovano témeér 1,5 milionu
jadrohodin na vyzkum novych molekulovych sit, konkrétné
na vyvoj metodologie pro hodnoceni viastnosti hypotetickych

Vypoéetni &as

| pridéleny v 12. verejné
grantové soutézi
rozdéleny podle obori

B Materidlove védy (13 projektd)
B Biovédy (14 projektd)

W InZenyrstvi (12 projektd)

B Fyzika (5 projektl)

B Vypocetni védy (3 projekty)

B Astrofyzika (3 projekty)

W Védy o zemi (7 projektl)
Aplikovana matematika (5 projektd)
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zeolitd pomoci ADOR syntézy (A-assembly, D-diassembly,
O-organization, R-reassembly), jejiz mechanismus popsali
védci z AV CR.

V poradi treti instituci, jejiz projekty ziskaly nejvice vypocetni-
ho &asu, je Univerzita Karlova. Ctrnécti projekttim bylo pre-
rozdéleno 11,5 milion{ jadrohodin, coz je témér jedna pétina
prostredkd pridélenych ve 12. verejné grantové soutézi. 81 %
vypocetniho ¢asu alokovaného projektdm Univerzity Karlovy
bylo pridéleno Sesti projektiim z oblasti materidlovych véd,
pricemz pét z nich vedou védci z Matematicko-fyzikalni fakul-
ty. Dr. Jan Kuriplach ziskal 300 tisic jadrohodin na vyzkum sli-
tin s vysokou entropil, relativné novych a v sou¢asnosti inten-
zivné zkoumanych material¥. Dr. Ondrej Marsalek ziskal pres
2,5 milion’ jadrohodin na vyzkum dynamiky a spektrosko-
pie nabojl ve vodnych roztocich, na ktery dostal i specialni
grant Univerzity Karlovy udélovany velmi nadéjnym védctm.
Grant Univerzity Karlovy, elitni grant Evropské vyzkumné rady
a vypocetni ¢as na superpocitadich v IT4Innovations ve vysi
témer 800 tisic jadrohodin ziskal i Dr. Jifi Klimes, ktery vyviji
metody pro presnéjsi pocitacove simulace molekularnich kry-
stalll, jeZ maji vyuziti i ve farmacii.

Témér 9 miliond jadrohodin bylo pridéleno tfem projekttim
Stredoevropského technologického institutu Masary-
kovy univerzity (CEITEC MU). Dva projekty spadaji do oblasti
biovéd. Dr. Pavel Plevka ziskal pres 2 miliony jadrohodin na
vyzkum pikornavir(l, flaviviri a bakteriofagd. Doc. Robert
Véacha ziskal pres pUl milionu jadrohodin na vyzkum regulace

zivota.

Predstavujeme vybrané projekty,

Vypocetni éas
pridéleny v 12. verejné
grantové soutézi
rozdéleny
podle instituci

jekti)
(14 projektd)
va v Brné (2 proje

univerzita (3 projekty) Ostatni (8 proj

Vysoke uceni tec

které ziskaly

ve 12. verejné grantové soutézi vypoletni Cas:

Mgr. Pavel Plevka, Ph.D. (CEITEC MU):
Strukturalni studie lidskych a zvifecich virQ

Projekt Dr. Pavla Plevky z CEITEC Masarykovy univerzity zis-
kal 2 213 000 jadrohodin pro vyzkum pikornavirCi, flavivir(
a bakteriofagll. NaSe superpocitate a pridélené vypocetni
zdroje vyuzije pro zpracovani a analyzy mikrofotografii pofize-
nych Spic¢kovymi elektronovymi mikroskopy.

Pikornaviry zplsobuiji nejen bézna nachlazeni, ale i zavazna
onemocnéni jako napriklad zanéty mozkovych blan a dycha-
cich cest. Védci ur¢i strukturu virovych ¢astic (viriond), pomo-
ci kterych se virus $ifi z jedné bunky do druhé, a také popisi
mnozeni vir( v infikovanych burkéach. Flaviviry, véetné viru zika
a klistové encefalitidy, zpUsobuiji potencialné smrtelna neuro-
logicka onemocnéni. V&dci se zaméfi praveé na klistovy virus
encefalitidy, ktery kazdoro&né zplisobuje v Ceské republice
stovky potencialné smrtelnych infekci. Vysledky projektu po-
skytnou védclm podrobny popis mechanismu replikace virC.
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Rekonstrukce viru klistové encefalitidy pomoci
kryoelektronové mikroskopie



prof. Mgr. Lukas Zidek, Ph.D. (Masarykova univerzita):
Strukturni charakterizace pfirozené neusporadanych
(nestrukturovanych) proteint

Prirozené neusporadané proteiny jsou makromolekuly bez
jedine¢né prostorové struktury. Nemaji stabilni prostorové
usporadani, a tedy jediné termodynamické minimum, kte-
ré by urCovalo jejich funkci. Béhem posledniho desetileti si
ziskaly Sirokou pozornost diky své vyznamné roli ve velkém
mnozstvi bunécnych procesd. Jedna se napiiklad o prepi-
sovani informace z DNA a také o jejich moznou souvislost s
neurodegenerativnimi chorobami. Védeckeé objevy poslednich
let ukazuiji, Ze hlavni roli ve funkci protein’i nehraje jejich pro-
storové usporadani, nybrz jejich dynamické chovani.

NépIni projektu prof. Lukase Zidka z Masarykovy univerzity,
ktery ziskal 1 480 000 jadrohodin, je ziskat kombinaci nej-
moderngjsich rozsahlych pocitatovych simulaci spole¢né s
vlastnimi prediktivnimi kédy a pokrocilymi experimentalnimi
technikami (jako je spektroskopie nuklearni magneticke rezo-
nance ¢i malouhlovy rentgenovy rozptyl) vice informaci o kon-
formacénim chovani vybranych nestrukturovanych proteind.

Ing. Dominik Legut, Ph.D. (IT4lnnovations):
Optimalizace material(i pro novy typ lithiovych baterii

Nas kolega Dr. Dominik Legut se zabyva vyzkumem lithium-
-kovovych bateril. Lithium-kovové baterie maji na rozdil od
lithium-iontovych bateril vySSi energetickou hustotu a doka-
zou uchovat az 10x vice energie. Anody z lithia nicméné Celi
mnoha vyzvam kvdli problémdm s nizkou nabijeci Gcinnosti,
zmeénou objemu pfi nabijeni/vybijeni ale zejména s dendritic-
kym rlistem.

V roce 2017 publikoval Dr. Legut spolec¢né s kolegy z USA,
Ciny a Singapuru &lanek na téma ochranné filmy pro lithium-
-kovové baterie v magazinu Advanced Energy Materials s
impakt faktorem 16. Specialni ochranné dvoudimenzionalni
filmy o tloustce nékolika atom( totiz dokazou zabranit pro-
pojeni elektrod (a naslednému nebezpednému zkratu), ke
kterému mUZe dojit kvlli dendritickému rlstu na lithiovych
anodach.

Nyni ziskal Dr. Legut 8 milionti jadrohodin na vyzkum optimal-
ni struktury lithiovych anod. S dalsimi kolegy se bude snazit
navrhnout optimalni material pro lithiové anody pomoci pre-
diktivnich algoritm(, vypoctl chemické stability a mechanic-
kych vlastnosti.
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Distan¢ni mapa nestrukturovaného proteinu MAP2c, ktery
reguluje tvorbu mikrotubul’ v neuronech béhem prenatainino
vyvoje mozku, po fosforylaci enzymem proteinkinazou A.
Tmaveé barvy znazorfiuji kratkodobé kontakty aminokyselin
odhalené vypocetni analyzou experimentalnich dat.
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Ing. Martin Matys (Ceské vysoké uéeni technické v Praze):
Urychleni protonli pomoci interakce laseru s mikro-shluky
plazmatu z pasku kryogenniho vodiku

time = 280.0 Is

Projekt Ceského vysokého udeni technického v Praze Ing.
Martina Matyse a Dr. Jana PSikala (soucasné védecti pracov-
nici v projektu ELI Beamlines) ziskal 800 000 jadrohodin a
zabyva se vyvojem urychlovacl iontd. Konkrétné pracuji na
vyzkumu urychlovani protond vliivem interakce vysoce vykon-
ného laserového impulzu s teréikem z tenkého pasku kryo-
genniho (ledového) vodiku.

Laserem fizené urychlovace iontd by v budoucnu mohly na-
hradit financ¢né velmi nakladné klasické urychlovace a tim na-
priklad snizit cenu protonové terapie pro IéCbu onkologickych
onemocnéni a také cenu vyroby Iékarskych izotopd pro pozi-
tronovou emisni tomografii.

|

02 04 @5 @B 1 12 4 18 18

Vedce zajima interakce, kdy se |aserOVY paprsek propali skrz Vizualizace vysledkd 2D simulace interakce laserového impulzu
terCik a pak reaguje se zbytkovymi mikro-shluky plazmatu, (odpovidajiciho parametrim laseru L4 v ramci ELI Beamlines)
které maji mnohem niz& hustotu neZ pocateéni teré. Takovy s kryogennim vodikovym teréem v Case 290 fs po zaCatku
mechanismus m(iZze protony urychlit a2 na energie o velikosti interakce. Vievo je zobrazena hustota elekironu terce (n_e),
o o R ) ; ) normovana na kritickou hustotu (n_c). Vpravo je vyobrazen
nékolik stovek miliont elektronvoltt. Cilem projektu JQ tento laserovy impulz pomoci absolutni hodnoty magnetického
mechanismus blize prozkoumat, a to pomoci numerickych pole v ose z (|B_z]). Laserovy impulz se propalil skrz teré
trojrozmérnych simulaci, které jsou ve srovnani s realnymi ex- ainteraguje s plazmatem o mnohem nizsi hustote.

perimenty vyrazne levnejsi.

Mgr. Jan Vicha, Ph.D. (Univerzita Tomase Bati ve Zling):
Vyvoj vypocetniho kédu pro relativistickou spektroskopii (ReSpect) ke studiu komplexnich
sloucenin tézkych kovi pro Ié¢bu rakoviny

Jednou z lécebnych metod rakoviny je chemoterapie. Neju-
zivangjSim chemoterapeutikem jsou léky na bazi platiny. Kii-
Sovym krokem pro jejich dalsi vyvoj je dikladnéjsi pochopeni
struktury, vlastnosti, dynamiky a reakénich mechanismd téch-
to 1ékd. Projekt Dr. Jana Vichy z Univerzity Tomase Bati ve
Zliné navazuje na vysledky jeho predeslych vyzkumd a také
na vysledky jeho projektu z nasi 9. verejné grantové soutéze.
Cilem nového projektu, ktery tentokrat ziskal 1 134 000 ja-
drohodin, je zvysit prediktivni schopnosti a presnost vypodtl
spektroskopickych vlastnosti komplexnich slou¢enin platiny v
programu ReSpect, ktery vyviji partnerska organizace projek-
tu — Artic University of Norway. Noveé upraveny kod programu
ReSpect bude nejprve testovan pomoci vypoctli magnetické
rezonance jednoduchych platinovych chemoterapeutik, jako
je cisplatina a oxaliplatina v roztoku. Vyzkumné prace budou
poté rozsifeny na simulace novych pokrodilych nosict plati-
novych IéCiv, coz je také hlavnim tématem projektu podpore-
ného Grantovou agenturou CR ,Pokrogilé nosice platinovych

P R . ) - Simulovana struktura léciva na bazi platiny navazaného
lecive, jehoz resitelem je také Dr. Vicha. na makromolekuléarni nosic

Alokované vypocetni zdroje budou vyuzity na testovani upra-
veného kodu a pro relativistické kvantové chemické vypocty
v programu ReSpect pro predikci a analyzu parametrl mag-
netické rezonance u komplexnich sloucenin tézkych kov(.
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Mgr. Ing. Michal Krumnikl, Ph.D. (IT4lnnovations):

Analyza biologickych obraz( s vyuzitim FIJI na HPC - cesta k exascale

Projekt IT4Innovations narodni superpocitaCové centrum —
cesta k exascale a jim podporeny vyzkum na téma analyzy
biologickych obrazl s vyuzitim HPC umoznuije IT4Innovations
zapojit se do vyzkumu zpracovani rozsahlych biologickych
dat pomoci vysokovykonnych vypodetnich systémd (HPC).
Tento vyzkum je zaméfen na paralelizaci zpracovani dat na-
priklad z light sheet mikroskopie. Light sheet mikroskopie se
stala popularni pro snimani Zivych bunék a organizmC diky
své rychlosti a nizké foto-toxicite, ktera umoznuje mikrosko-
picky snimat kompletni zivé systémy, jako napf. embrya, ve
tfech dimenzich s vysokym rozliSenim a po celou dobu jejich
Vyvoje.

Hlavnim cilem projektu je rozsifit moznosti platformy Fiji, kte-
rou vyuzivaji desitky tisic uzivatel na celém svété pro zpraco-
vani velkych obrazovych dat. Vyvojovy tym Dr. Krumnikla ve
spolupraci s Dr. Paviem Tomancakem z Max Planck Institutu
v Drazdanech, upravi jednotlivé postupy pro analyzu dat tak,
aby mohla byt bezproblémové spusténa na vysokovykon-
nych vypocCetnich systémech. Vyvoj a nasazeni platformy Fiji
na HPC umozni jejim uzivateldm piné vyuZit jeji potencial na
velkych biologickych obrazovych datech.

Embryo koryse (Parhyale) zobrazené light sheet mikroskopif

Embryo octomilky (Drosophila) zobrazené light sheet mikroskopii

Zobrazeni vyvijejiciho se oka dania pruhovaného (zebrafish eye)
pomoci light sheet mikroskopie
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Ing. Martin Fajcik (Vysoké uceni technické v Brné):
Srovnani metod vnoreni slov

ZpUsob Ciselné reprezentace slov pouzivany v pocitacovém
zpracovani pfirozeného jazyka se oznaduje jako technika
vnoreni slov. Spodiva ve vytvoreni vektoru pro kazdé slovo.
Pokrodilé metody vnoreni slov nachazeji uplatnéni v riiznych
oblastech souvisejicich napiiklad s rozpoznavanim reci a pre-
kladem.

Cilem projektu Ing. Martina Fajcika z Vysokého uceni technic-
kého v Brné, ktery ziskal 850 000 jadrohodin, je experimen-
tovat se soucasnymi nejmodernéjSimi technikami vnoreni slov
(statistickymi i prediktivnimi) jejich u¢enim pomoci rozsahlych
datovych soubor(. Tym védc( chce identifikovat slaba mista
rfiznych technik a navrhnout zpdsoby pro jejich dalsi zlepsSen.
Préce na projektu zahrnuje také pochopeni vztah( vektor(
slov s jgjich skuteGnym vyznamem. Zajimavosti bude i zpra-
covani homonym, synonym, antonym a hyponym.

Z modeld je mozné odhadnout nejen vztahy mezi slovy, které
se ,naudily“, ale dokonce vyjadfit i miru téchto vztah( a pra-
covat se slovni aritmetikou (napfiklad jak jsou si slova podob-
na). Uvedme si priklad: Kdyz od vektoru slova kral odeCteme
vektor slova muz a pfidame vektor slova zena — dostaneme
vektor blizky jakému slovu?
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Vizualizace realizovana pomoci online
nastroje Embedding Projector

HYPERLOOM PRO JEDNODUCHE
ZPRACOVANI DAT NA VYSOCE VYKONNYCH
VYPOCETNICH SYSTEMECH

Vv

Ulohy strojového udent, jez naléza uplatnéni v nejriiznéjsich oblastech lidské Sinnosti
pocinaje energetikou pres primyslovou automatizaci, robotiku, automobilovy pramysil
a biomedicinu, obvykle zahrnuji sérii vzajemné propojenych data-zpracuijicich kroko.

Pro definici a spousténi takovychto komplexnich vypocetnich
pland obsahuijicich velké mnozstvi vzajemné propojenych
Uloh na superpocitadich mohou nyni védci vyuzit software
HyperLoom, ktery vyviji tym Laboratofe pro naro¢né datové
analyzy a simulace.

Pomoci softwaru HyperLoom dokazou uZivatelé jednoduse

definovat zavislosti mezi vypocetnimi ulohami a vytvorit plan,
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ktery pak spusti na vysoce vykonném vypodetnim systému.
Software pfitom umoziuje spousténi vypocetnich pland,
které obsahuiji Sirokou Skalu typ( Uloh, od nativnich poskytuijic
zakladni funkcionalitu, pres ulohy definované uzivatelem, az
po ulohy zapouzdrujici aplikace tfetich stran, véetné moznosti
jejich kombinace.



Vojtéch Cima na posterové sekci konference SC17, listopad 2017

HyperLoom'

A Platform for Defining and Executing Scientific
Pipelines in Large-Scale Distributed Enviranments

IT&Innsvations
nationa
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"+ end-to-end data processing.
simplified.
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#0penSource
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HyperLoom byl navrzen tak, aby samotna rezie planovani
a spousténi Uloh byla minimalni a aby dokazal efektivné
zpracovat rlzné vypocetné naroéné Ulohy. Vypodetni
jadro softwaru je implementovano v jazyce C++ a dokaze
dynamicky spoustét ulohy na dostupnych vypocetnich
zdrojich s ohledem na pozadavky pro jednotlivé ulohy, které
definuje sam uzivatel. Samotné jadro se sklada ze serverové
komponenty a nékolika pracovnich komponent. Serverova
je zodpovedna za planovani a spousténi tloh na pracovnich
komponentach ve vypocetnich uzlech. Plany se pak definuiji
a odesilaji na server pomoci Python rozhrani.

e
_Ilaiq;a.

- .JJJ»

VWkonnostni testy prokazaly, Ze HyperLoom umoznuje
spousténi pland obsahujicich stovky tisic Uloh s dopredu
neznamou délkou béhu na desitkach az stovkach vypocetnich
uzld. Hyperloom je vyuZivan v ramci feSeni mezindarodniho
projektu ExCAPE pro vybér parametrd modell strojového
uceni slouzicich pro predikci bioaktivity chemickych entit.

HyperLoom je open source produkt dostupny na GitLabu
IT4lnnovations véetné dokumentace a ukézkovych prikladd
pod licenci BSD3.

https://code.it4i.cz/ADAS/loom

Vyvoj softwaru HyperLoom je podporen Ministerstvem Skolstvi, mladeze a télovychovy z podpory Velkych infrastruktur pro vyzkum,
experimentalni vyvoj a inovace v ramci projektu ,IT4Innovations narodni superpocitacove centrum - LM2015070% a projektem vyzkumného
a inovacniho programu Evropské unie Horizont 2020 ,ExCAPE® v ramci grantoveé dohody €. 671555.
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CESKA REPUBLIKA SE PRIPOJILA

K INICIATIVE EVROPSKE UNIE EUROHPC,
JEJIMZ CILEM JE VYBUDOVAT NOVE SPICKOVE
EVROPSKE SUPERPOCITACE

s

Evropska unie navzdory dosavadnimu Usili a investicim nedisponuje nejvykonngjsimi
superpocitaCi na sveté. V Cervnu roku 2012 méla Evropska unie v prvni desitce
svétového zebricku nejvykonngjSich superpocitacd TOP500 Ctyri systémy.

Némecky SuperMUC a JUQUEEN, italsky Fermi a francouzsky Curie.

Dnes je nejvykonngjsim superpocitacem Evropskeé unie italsky systém Marconi,

ktery provozuje konsorcium CINECA od roku 2016. V prvni patnactce zebricku TOP500
se od svého spusténi drzi diky vykonu 7,5 petaflopl (Linpack).
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Co se evropskych statl a jejich vypocetniho vykonu tyce,
jsou s vyjimkou Svycarska ve srovnani s Cinou, Japonskem a
Spojenymi staty americkymi pozadu. Cina provozuie dle zeb-
ficku TOP500 celkem 202 superpoditact. USA jich méa 143
a Japonsko 35. V Asii je soustfedéna vice nez jedna tretina
vykonu superpoditact na svété a ve Spojenych statech ame-
rickych témér jedna tretina. V Evropé je priblizné jen pétina
vypocetniho vykonu superpoditact svéta.

Spojené staty americké vSak planuji svij soucasny stav ve
svété superpoditact vylepsit. Ve vypocetni sile planuiji asijské
systémy dohnat. V Narodni laboratofi Oak Ridge prave do-
koncCuiji instalaci zbrusu nového 200 petaflopového superpo-
CitaCe Summit. V Narodni laboratori Argonne chtéji do roku

Jak vypada situace v Evropé

2021 dokonce instalovat exaflopovy superpoéitad A21. Cina
nezahali a planuje spustit prvni exaflopovy superpodita o rok
dfive. (Pozn. Exaflopové pocitaCe dokazou teoreticky vypo-
Citat radové 10'® operaci s plovouci desetinnou &arkou za
sekundu.)

Mohlo by se zdat, ze se jedna o souboj svétovych mocnos-
ti v superpocitacove sile. Nicméné je nutno poznamenat, ze
superpocitaCe se pouzivaji ve vSech védnich disciplinach.
Jmenujme napfiklad to, co se tyka kazdého z nas a je ku pro-
spéchu celé spolecnosti: vyvoj Iékd, novych materidl(, letadel
a automobilll. Namisto aby se v laboratorich provadély cetné
pokusy, je rychlejSi a levngjsi provést nejdfive pocitaCoveé si-
mulace a vysledky simulaci pak ovéfit experimentang.

a jaké jsou jeji plany do budoucna?

Z evropskych statl si v soucasnosti dle zebficku TOP500
nejlépe vede Némecko s 20 superpocitadi, Francie pak s 18
a Velka Britanie s 15. V Némecku bude navic instalovan novy
superpocitat s vykonem 12 petaflopd, financovany z pro-
stredkd Ministerstva kultury a védy némeckého statu Severni
Poryni-Vestfalsko. Stane se pravdépodobné nejrychlejsim su-
perpocitatem instalovanym v Evropské unii.

| pfes znaCné investice na vnitrostatni i unijni Urovni jsou in-
vestice Evropy do vysoce vykonnych vypocetnich technologif
zjevné nedostate¢né. Dostupny vypocetni vykon v Evropé
navic nem(ze uspokojit stéle rostouci poptavku evropskych
védcl a pramyslu. Zpracovani dat mimo Evropskou unii na-
vic mize pusobit i problémy souvisejici napriklad s ochranou
Udajl, obchodnim tajemstvim a viastnictvim tdaj.

Resenf tohoto problému nabizf iniciativa EuroHPC. Sdruzenim
zdrojd a racionalizaci Usili ¢lenskych statl Evropské unie diky ini-
ciative EuroHPC budou v Evropské unii vybudovany zcela nové
Spickové superpocitace, které budou patfit mezi nejvykonngjsi
na svété a diky kterym se Evropa stane vyrazné konkurence-
schopnéjsi na poli high performance computingu.

V kvétnu roku 2017 svij zamér investovat do vysoce vy-
konnych vypocetnich technologifl Evropska komise potvrdila.
A protoze stavajici nastroje pro financovani tak rozsahlé spo-
luprace jsou omezené, Ize iniciativu EuroHPC nejlépe reali-
zovat prostrednictvim nové pravni a finanéni struktury — spo-
le¢ného podniku. Spole¢ny podnik EuroHPC umozni ucinné
spojit spolecné zadavani vefejnych zakazek a viastnictvi su-
perpoditacl. Predpoklada se, Ze ¢innost zahdji v roce 2019 a
bude fungovat do konce roku 2026.

Iniciativa EuroHPC vychazi z deklarace, jejimz pfedmétem je
stanoveni hlavnich principd budouci spoluprace zaintereso-
vanych evropskych statd na rozvoji HPC v Evropé.

V ramci EuroHPC budou v Evropé vybudovany ¢&tyfi nové
superpocitacoveé systémy. Dva z nich budou petaflopové
(tzv. pre-exascale) a zprovozneny by méely byt do konce roku
2020. Dva dalsi superpocitace budou exaflopové a zprovoz-
nény budou pravdépodobné do konce roku 2023. Nové vy-
budovana vypocetni infrastruktura bude reagovat na rostouci
potiebu védecké komunity. Zaroven bude hledat zpUsoby, jak
uzivatelim z prémyslu i vefejného sektoru tyto zdroje zpfi-
stupnit a zarucit jejich co nejlepsi vyuziti pro védeckou exce-
lenci, inovace a zvySeni konkurenceschopnosti evropského
pramyslu.

EuroHPC bude pravdépodobné disponovat celkovym roz-
poctem ve vysi priblizné 1,4 miliardy eur. Finan¢ni prispévek
Evropské unie ve vysi témér pll miliardy eur pokryje spravni
a provozni néklady. Udastnické stéty iniciativy EuroHPC se
budou na financovani podilet podobnou ¢astkou, tedy asi pdl
miliardou eur. Do iniciativy by pfitom mél investovat i evropsky
pramysl (soukromé subjekty).

Deklaraci EuroHPC podepsalo v bfeznu roku 2017 sedm
Clenskych statl (Francie, Itélie, Lucembursko, Némecko,
Nizozemsko, Portugalsko a Spanélsko). Béhem minulého
roku se K iniciative EuroHPC pripojily Belgie, Slovinsko, Bul-
harsko, Svycarsko, Recko a Chorvatsko. V lednu 2018 se k
iniciativé pripojila i Ceska republika. Stala se tak 14. ¢lenem
spoleéného podniku. Clenem se v inoru 2018 stal i Kypr. Do
této spoluprace se mohou kdykoli zapoijit i dalsi lenoveé, po-
kud poskytnou finanéni prispévek. Vyse investic jednotlivych
evropskych zemi se budou odrazet na vlivu rozhodovani ve
spole¢ném podniku a také na mite, v jaké budou moci super-
pocitaCe vyuzivat. V soucasné dobeé jedna napriklad i rakous-
ka a polska vlada o moznosti pripojeni se k iniciativé. Spo-
le¢ny podnik EuroHPC bude ustaven v pribéhu roku 2018.

Deklarace iniciativy EuroHPC
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http://ec.europa.eu/newsroom/document.cfm?doc_id=43815



