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Ocenéni NejlepSi poster na konferenci SC18 ziskal tym z IT4l 4

Ucastnili jsme se 30. ro¢niku Superpoéitatové konference. Cenu za nejlepsi poster ziskali Ondiej Meca,
Lubomir Riha a Tomas Brzobohaty s pfispévkem Workflow for Parallel Processing of Sequential Mesh Databases.

Rozsiteni vypocetniho klastru Anselm 9 02

Na Vysoké Skole banské - Technické univerzité Ostrava byla v listopadu 2018
podepsana smlouva na modernizaci HPC systému pro IT4Innovations.

Nas kolega Georg Zitzlsberger se stal ambasadorem Institutu hlubokého u¢eni NVIDIA 1
Planujeme zorganizovat celodenni $koleni na téma Zaklady hlubokého uceni pro zpracovani obrazovych dat.

Evropska komise nominovala HyperLoom a inteligentni navigace na ceny za inovace 13

Do uzSiho vybéru ctyr finalistd v kategorii Inovace v rané fazi se diky online hlasovani
dostal inteligentni navigacni systém pro obcany.

Vyhodnoceni 14. vefejné grantové soutéze 15

V zari 2018 bylo mezi 56 Uspésnych projektt rozdéleno 57,5 miliond jadrohodin.
Predstavujeme vybrané projekty, které ziskaly vypocetni cas.

Vydali jsme novou publikaci IT4lnnovations digitalniinovacni hub 20
V publikaci dostupné online se mizete seznamit s konkrétnimi pfiklady nasi spoluprace s primyslem.

0 tfech listopadovych konferencich v IT4l 22

Hostili jsme treti rocnik konference Den narodnich vyzkumnych infrastruktur, pofadali jsme konferenci
uzivatell nasi infrastruktury a vyrocni konferenci projektu Centrum excelence IT4Innovations.

Zastupci firem a organizaci na podporu podnikani a inovaci v IT4l 26

Spolecné s Technickou univerzitou v KoSicich jsme organizovali semindF, ktery mél za cil rozsifit povédomi
o potencialnich pfinosech HPC mezi malymi a stfednimi podniky.

IT4l a vefejnost 28

V roce 2018 jsme privitali vice nez 1700 navstévnik(. Zapojili jsme se znovu do akce Noc védcl
a nasi infrastrukturu jsme prezentovali i na Dnech NATO.
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PRO SUPERPOCITAC

Zapojte se do soutéze o jméno
pro superpocitac. Navrhy jmen
pro modernizovany superpocitac
nam muzete zasilat do 15. ledna
2019. Vice informaci k planované
modernizaci nasi vyzkumné
infrastruktury naleznete v ¢lanku
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DALSI KOLO
VEREJNE GRANTOVE
SOUTEZE BUDE
SPUSTENO

V UNORU 2019

V tnoru 2019 bude spusténa
16. veiejna grantova soutéz, kdy si
budete moci zazadat o vypocetni
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VZDELAVACI
AKTIVITY

Stale aktualizovanou nabidku
kurzd, které budeme letos
poradat, najdete na odkazu nize.
Napfiklad v bfeznu se mlzete
zUcCastnit kurzu Paralelni
vizualizace védeckych dat
pomoci softwaru Blender.
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RozsSiteni vypocetniho klastru
IT4l. Ceny do soutéze vénuje
dodavatel této modernizace
firma Atos. Navrhy jmen zasilejte

zdroje IT4lnnovations. Sledujte
aktuality na naSich webovych
strankach.

prostiednictvim registracniho
formulare. Kompletni pravidla

a podminky soutéZe naleznete WWW.itdi.cz PP
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Dallas, |hpc

TX |inspires.

OCENENI NEJLEPSi POSTER
NA KONFERENCI SC18
ZISKAL TYM Z IT4l

-
Lubomir Riha s ocenénim
Nejlepsi poster
konference SC18

-
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V listopadu 2018 jsme se ucastnili

30. ro¢niku Superpocitacové konference
,Supercomputing Conference, SC,

jez je nejvetSim celosvetovym setkanim
védcl a firem z oblasti vysoko-vykonnostniho
pocitani (HPC). Konala se vamerickém Kay
Bailey Hutchison Convention Center v Dallasu

a navstivilo ji vice nez 13 tisic uc¢astnikd.

Cenu za nejlepsi poster letosSni konference

ziskali Ondfej Meca, Lubomir Riha a Tomas

Brzobohaty s prispévkem Workflow for Parallel

Processing of Sequential Mesh Databases.
Zvitézili v konkurenci témér 100 poster(, které
byly hodnoceny odbornou komisi na zaklade

kvality vyzkumneé prace a kvality prezentace.

Zeptalijsme se Ondieje Mecy a Tomase Brzobohatého

IT41 se pravidelné ucastni konference
SCavposlednich letech se posterové
pFispévky védci z IT4l dostavaji do
uZsiho vybéru nominovanych na cenu
Nejlepsi poster. V pFedchozich ro¢nicich
zvitézily asijské pFispévky zaméfené na
simulace zemétreseni. Letos vyhral vas
poster. Zatraslo to s vami?

,UpFimné jsme si mysleli, Ze opét zvitézi
prispévek s obdobnou tématikou, jako
je napriklad zemétreseni. O to vic jsme
byli radi a prijemné prekvapeni, Ze jsme
promeénili jiZ nékolikdtou nominaci IT4l
do vitézné podoby.

N&s prispévek se zabyval zdanlivé banalni
véci, a to nacitanim databdzovych soubord
obsahujicich data nestrukturovanych siti,
pro které vyvijime vysoce paralelni resice.
V nasem vyzkumu, ktery je z velké

¢dsti motivovan poZadavky nasich
pramyslovych partnerd, se vSak ¢asto
setkdvdme se sekvencnimi formdty téchto
dat, u kterych neni dopredu pocitano

s jejich paralelnim zpracovanim. Data

v takovychto formdtech jsou béZné
vyuZivdna v kazdodenni inZenyrské praxi
mnoha firem a pfechod na vhodnéjsi
formadt se jevijako neredlny poZadavek,
jelikoZ by to ¢asto vyZadovalo rozsahlou

05

zménu podnikoveé struktury. AZ doposud
se musela vstupni data prevddét do
vhodnéjsiho formatu sekvencné,

coZ pfedstavovalo zna¢nou ¢asovou
bariéru a ztéZovalo efektivni vyuzivani
superpocitacové infrastruktury. Nase
fesSeni tuto pomysinou bariéru odstrarnuje
a znacné urychluje jak konverzi, tak pfimé
nacteni sekvencnich dat a jejich pripravu
pro distribuované pocitani. Testy paralelni
Skalovatelnosti nami navrZzeného pristupu
ukazuji, Ze je mozZné nacist a pripravit
sekvencni data obsahujici stovky miliond
element( béhem nékolika sekund. BéZné
sekvenéni zpracovani miZe trvat fadové

i hodiny.

Ndmi vyvinuté feseni umozriuje pfimé
napojeni struktury dat pramyslovych
partnerd bez nutnosti zasahu do jejich
podnikové struktury a pfechodu na
paralelni formdty. Timto pFistupem se
snaZime minimalizovat veskeré bariéry
potencidlné novych uZivateld HPC
infrastruktur a umozZnit jim jednoduse
vyuZivat nejmodernéjsi dostupné
technologie. Vysledné Feseni je soucasti
masivné paralelni knihovny ESPRESO,
dlouhodobé vyvijené nasim tymem.“



Nasi kolegové na stdnku IT4Innovations na konferenci SC18
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Zeptali jsme se rovnéz Lubomira Rihy, ktery pfispévek prezentoval

Posterova sekce konference trvala

tFi dny. | diky tvému usili se nominace
proménila ve vyhru. MiZes nam priblizit,
jak odbornd porota postupovala pFi
vybéru nejlepsiho posteru?

,Poster sekce se sice konala tri dny,

ale vse se rozhodlo béhem nékolika malo
minut na dterni recepci, kterd zacala

v 17:15 mistniho ¢asu a trvala dvé hodiny.
Porota tentokrate prisla celd najednou asi
20 minut po zahdjeni recepce. Predseda
komise se predstavil a oznamil mi, Ze mam
7 minut na to, abych vysvétlil, o cem nds
poster je a co je jeho hlavnim pfinosem.

V tomto se pFistup zménil oproti mé
zkusenosti z roku 2016, kdy jsme ve velice
podobném tymu takeé bojovali o nejlepsi
poster. Tehdy porotci chodili nezavisle

a povidali jsme si, jak dlouho to uznali

za vhodné. Po necelych deseti minutdch

prisly na Fadu dotazy kaZdého z porotcd.
Témata byla riizna: kde planujeme praci
déle publikovat, zda je mozZné nas pristup
pouZit v dalSich védnich oborech, jaky

je nas prinos oproti state-of-the-art

atd. Nastésti Zadny dotaz neprijemné
neprekvapil.

Samotné vyhlaseni probéhlo na
Ctvrtecnim ceremonidlu, kde se predavala
vsechna ocenéni konference. Nejlepsi
poster se vyhlasoval ve druhé poloviné,
takZe jsem si musel pockat. Prvni pétka
byla celkem silnd na jména, napriklad
NVIDIA, IBM, Oak Ridge National
Laboratory nebo University of Erlangen-
-Nuremberg. Nastésti ale nakonec zaznélo
to spravné.“

Nedilnou soucasti Sestidenni akce SC18
byla nejen konference, jeZ zahrnovala
posterovou sekci, prednasky, workshopy,
diskuzniféra a podobné, ale také
vystava, které se kazdoro¢né tucastni
vyrobci hardwaru, univerzity a vyzkumné
organizace. Jedna se o jedine¢nou
pfilezitost k ziskani nejnovéjsich poznatku
z oblasti supercomputingu z prvni ruky,

k navazani novych kontakti a k objeveni
aktualnich trend v oblasti vyvoje HPC na
celosvétové urovni.

Na leto$ni vystavé Superpocitacové
konference se prezentovalo témér

400 organizaci z 26 zemi. IT4lnnovations
se konference ztcastnilo jako vystavova-
tel jiz poSesté. Navstévnici se tak mohli
dozvédét vice nejen o nasi infrastrukture,
ale rovnéz o souvisejicim vyzkumu.

Na SC18 jsou také sekce Birds of a Feather,
jejichz cilem je poskytnout prostor

pro diskuze o aktudlnich tématech

HPC komunit. Na jedné z nich, a to ve
Strategies for Inclusive and Scalable HPC
Outreach and Education, jsme byli taktéz
zastoupeni.

Na konferenci bylo pfeddano

vysledky v supercomputingu - cena
Gordona Bella, jenz je oznacovan za
prikopnika vysoko-vykonnostniho

a paralelniho pocitani. Cena byla udélena

dvéma tymm z USA. Tym z Oak Ridge
National Laboratory (ORNL) uspél

s ¢lankem na téma vyuzivani
superpocitacu pro boj s opidoidovou
epidemii. Vyzkum ve spolupraci

s Ministerstvem energetiky USA a Spravou
veteranu Spojenych statd reaguje

na zneuzivani predepsanych opioidl
(napfiklad morfin a kodein) v USA

a poruchy vyvolané pouzivanim opioidd
nejen u veterand. ORNL vyvinul novy
algoritmus CoMet, ktery superpocitaciim
umoznuje zpracovavat obrovské mnozstvi
genetickych dat a identifikovat geny,

kvili kterym jsme nachylInéjsi k bolesti

a zavislosti na opioidech, a navrhnout
nejvhodné;jsilécbu. CoMet se v soucasnosti
pouziva v projektech napfiklad z oblasti
bioenergie a klinické genomiky. Druhym
ocenénym je prispévek ,Hluboké ucenina
Urovni exascale pro analyzy klimatu“ tymu
z Lawrence Berkeley National Laboratory.
Pomoci superpocitacl u¢i hlubokou
neuronovou sit identifikovat extrémni
meteorologické jevy, jako napfiklad
tropické cyklony a atmosférické reky, ze
simulaci klimatickych modell s vysokym
rozliSenim.




Pfi pFilezitosti kondni konference byl a Némecko 17 (86 Pflop/s). Vykon vypocetnich systému Té vévodi, diky poctu systémi

vyhlasen aktualizovany Zebricek TOP500 V ZebFitku TOP500 je dostupna také provozovanych IT4lnnovations je vénovan i souhrnnému teoretickému vypocetnimu
nejvykonnéjsich vypocetnich systémd. informace o segmentu, do kterého predevsim c¢eskym vyzkumnym institucim vykonu, Japonsko. Prvni pfi¢cka nicméné
)iz 52. vydani Zebficku obsahuje seznam jednotlivé superpocitace spadaji. a univerzitam, kterym vypocetni ¢as patfi novému némeckému superpocitaci
500 nejvykonngjsich superpocitact Jednd se o sféru akademickou, vladni, pridélujeme v rdmci verejnych grantovych SuperMUC-NG instalovanému v Leibniz
na svété, jejichz souhrnny teoreticky vyzkumnou, primyslovou a ostatni soutézi. Podivejme se blize na situaci Supercomputing Centre (LRZ), ktery 08
vypocetni vykon je 2200 Pflop/s. (vyrobci superpocitact a dalsi v akademické sféfe Zebficku TOP500. ma byt uzivatelGim zpfistupnén v lednu
V seznamu pribylo 153 zcela novych nespecifikované). Z aktudlniho Zebfi¢ku 2019. S témér 6,5 tisici vypocetnimi uzly
systém, celkem 15 z nich je Ize vycist, Ze vice nez 50 % teoretického a dohromady vice nez 300 tisicijadry
provozovano v Evropé. vypocetniho vykonu superpoéitac ma teoreticky vykon 27 Pflops/s.

svéta se vyuziva pro vyzkum a pfiblizné Cesky Salomon s vykonem 2 Pflops/s
Zebtitek ovladla Cina, které patii 30 % pro pramysl. Celkem 10 % spada (1008 vypocetnich uzld, 76 tisic jader)
téméF polovina superpoditacd (229) do akademického segmentu a dalsi pak obsadil vakademickeé sfére Zebricku
se souhrnnym teoretickym vypocetnim nalezi vladdm a ostatnim (napfiklad 13. misto.
vykonem 810 Pflop/s. Spojené staty vyrobctim superpoditacd). Nejvyssi
americké maji v zebfitku 108 systémi pocet superpocitacl (275) je dedikovan
(755 Pflop/s), Japonsko 31 systém primyslovému vyuZiti.

(170 Pflop/s), Velka Britdnie 20
(52 Pflop/s), Francie 18 (66 Pflop/s)

ZebFicek TOP500 dle segmenti Prvnich tFinact evropskych superpocitaci v akademické sféfe Zebficku TOP500
Superpocitac Zemé Poradi v Zebficku TOP500 Vykon v Linpack
v listopadu 2018 benchmarku v Pflop/s
1200 SuperMUC-NG Némecko 8 1948
1000 Marconi Intel Xeon Phi Italie 19 10,38
800 MareNostrum Spanélsko 25 6,47
600 SuperMUC Némecko 64 29
400 SuperMUC Phase 2 Némecko 65 2,81
200 occigen2 Francie 77 2,5
o Lomonosov 2 Rusko 79 248
§ g g g ;.: g g r‘g é g g E %E,J g g % g Cumulus Vevlké Britanie 87 2,27
s = E e E slse < & 3 =19 Mogon Il Iv\lernecko 99 197
£ £ £ = Beskow Svédsko 11 18
- - > > Marconi Intel Xeon Italie 122 1,72
Akademicky VIddni Pramysl Vyzkum Ostatni Prometheus Polsko 131 167
mEmm Souhrnny teoreticky vypocetnivykon v Pflop/s Pocet superpoéitac Salomon Ceska republika 213 146
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Na Vysoké Skole banské - Technické
univerzité Ostrava byla 9. listopadu 2018
podepsdna smlouva na modernizaci HPC
systém pro IT4Innovations narodni
superpocitacové centrum. Jednd se

o rozsiteni klastru Anselm s teoretickym
vykonem presahujicim 800 teraflopt

za sekundu (bude tedy vice nez 8krat
vykonnéjsi nez aktualné provozovany
systém, ktery byl spustén v roce 2013)
adodd jej spolecnost Atos IT Solutions
and Services, s.r.o.

V ndro¢ném soutéznim dialogu, jehoz
vitézem se stala firma Atos, byl kladen
dlraz nejen na cenu, ale také na pou?ziti
nejvyspélejsich momentdlné dostupnych
technologii. Cesti védci tak ziskaji pFistup
k nejmodernéjsi generaci procesort Intel
a také k nejvykonnéjsim GPU
akceleratortim od firmy NVIDIA.
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Podpis smlouvy na modernizaci HPC systém pro IT4Innovations, 9. 11. 2018

»Poptavka ceskych védcl po vypocetnich
zdrojich pfevysSuje nasi momentalni
dostupnou kapacitu zhruba 0100 %.

Tato modernizace navysi nase kapacity

a pomiize nam tento problém resit. Cesti
védci soucasné dostanou k dispozici stroj
s nejmodernéjSimi technologiemi, coz jim
umozni si tyto technologie osvojit a drzet
tak krok se svétem,“ vysvétlil Vit Vondrak,
feditel IT4Innovations.

V Ostraveé pocitaji védci z ceskych univerzit
i prestiznich védeckych center. Vykon
superpocitacl je vyuzit z vice nez 50 %

na vyvoj novych materidld a Iékd, zbyla
kapacita pripada na biovédy, inzenyrské
ulohy, astrofyziku a celou fadu dalSich
védnich obord.

Navyseni kapacit IT4lnnovations je
podporeno Evropskym fondem pro
regionalni rozvoj v rdmci projektu
IT4Innovations narodni superpocitacové
centrum - Cesta k exascale,
€Z.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001791,
realizovaného z Operacniho programu
Vyzkum, vyvoj a vzdélavani Ministerstva
Skolstvi, mladeze a télovychovy CR.

Modernizovana ¢ast systému bude
disponovat celkem 198 uzly:

189 standardnich vypocetnich uzld
(kazdy uzel 2x 18jadrovy procesor Intel
a operacni pamét 192 GB RAM),

8 vypocetnich uzll s GPU akceleratory
(kazdy uzel 2x 12jadrovy procesor Intel,
4 GPU akceleratory NVIDIA V100

s grafickou paméti 16 GB a operacni
paméti 192 GB RAM)), tlusty uzel
(4x12jadrové procesory Intel a operacni

pamét 6 TB RAM). Superpocitac

bude postaven na HPC architekture
BullSequana X a chlazeni standardnich
uzld bude zajisténo pomoci pfimého
chlazeni kapalnym médiem. Vypocetni
sit bude postavena na nejmodernéjsi
technologii Infiniband HDR. Datové
ulozisté pro vypocty SCRATCH bude mit
kapacitu 200 TB a propustnost 28 GB/s
s vyuzitim akcelerace technologii Burst
Buffer. Datové Ulozisté pro vypocty
NVMe over Fabric bude mit celkovou
kapacitu 22,4 TB dynamicky alokovanou
vypocetnim uzlim. Softwarové feseni
provozu a spravy clusteru zajisti Bull Super
Computer Suite, planovac a manazer
zdrojd PBS Pro.



GEORG ZITZLSBERGER
SE STAL AMBASADOREM INSTITUTU
HLUBOKEHO UCENI NVIDIA
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V souvislosti s pldanovanym rozsifenim
systému Anselm o vypocetni ¢ast

s nejnovéjsimi GPU akceleratory NVIDIA
s radosti oznamujeme, Ze IT4lnnovations
se diky Georgovi Zitzlsbergerovi stalo
ambasadorem Institutu hlubokého uceni
NVIDIA. Zitzlsberger ziskal certifikat
instruktora programu NVIDIA Deep
Learning Institute (DLI) v zavéru roku
2018.

Nas kolega Georg Zitzlsberger

Institut hlubokého u¢eni NVIDIA

(NVIDIA Deep Learning Institute) nabizi
praktické kurzy vyvojafrim a védeckym
pracovniktim, ktefi chtéji fesit naroéné
problémy pomoci hlubokého uceni.
Institut vyucuje nejnovéjsi techniky pro
navrhovdni, u¢eni a nasazovani strojového
uceni zalozeného na neuronovych

sitich v rGiznych aplika¢nich oblastech,

a to prostfednictvim kurz( vedenych
certifikovanymi instruktory. Uéastnici
kurzl prozkoumaji Siroce pouzivané
open-source nastroje a nejnoveéjsi
platformy hlubokého uceni akcelerované
pomoci grafickych procesor NVIDIA.

Zeptali jsme se Georga Zitzlsbergera

Gratulujeme k ziskani certifikace. Na jaky
kurz se miizeme v leto$nim roce tésit?

»Dékuji. Mdm radost, Ze se IT4Ilnnovations
stalo soucdsti programu Institutu
hlubokého uc¢eni NVIDIA a ziskalo status
univerzitniho ambasadora NVIDIA. Nas
Ustav je jednou z prvnich instituci ve
visegradském regionu, kterd tento status
ziskala. UzZivatelim infrastruktury IT4l tak
nabidneme moZnost absolvovat kvalitni
kurzy a vyuZit rozsifené sluZzby v oblasti
nejnovéjsich architektur spolecnosti
NVIDIA pro vysoko-vykonnostni vypocty
a hluboké ucent.

Na zdkladé ziskané certifikace pldnujeme
zorganizovat celodenni skoleni na téma
Zaklady hlubokého uceni pro zpracovani
obrazovych dat (Fundamentals of Deep
Learning for Computer Vision). NapIni
Skoleni ur¢eného védciim a vyvojarim
bude predstaveni hlubokého uceni pro
zpracovani obrazovych dat, osvojeni

aimplementace metod hlubokého
uceni, jako napfriklad klasifikace obrazu
a detekce pfedmétu, experimentovani

s daty, parametry uceni, strukturou sité
a dal$imi strategiemi pro zvyseni vykonu
a schopnosti siti a vyuZiti neuronovych
siti pro Feseni redlnych problémd.
Skoleni se bude konat v prvni poloviné
letosniho roku, kdy bude spustén i novy
modernizovany systém.

Prvni Uspésné ziskand certifikace je
nasim odrazovym mustkem k dlouhodobé
spolupréci s NVIDIA. BEhem roku 2019
planujeme ziskat dalsi certifikace, diky
kterym budeme moct nabidku kurzd
rozsifit. Bude se jednat napriklad

o programovani na grafickych kartdch

s vyuZitim CUDA a OpenACC a o hluboké
uceni na vétsim poctu grafickych
procesori.“

weboveé stranky kurzd.




EVROPSKA KOMISE NOMINOVALA
HYPERLOOM A INTELIGENTNI NAVIGACE
NA CENY ZA INOVACE
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Inovacniradar je iniciativou Evropské
komise. Jejim cilem je identifikovat
evropské inovatory a inovace podporené
evropskymi projekty z oblasti informac-
nich technologii. Letos vybrala iniciativa
48 nejlepsich inovaci, které byly rozdéleny
do 5 kategorii. Dvé prace nasich kolegl

z Laboratore pro naro¢né datové analyzy
a simulace byly nominovany ve dvou
kategoriich.

V kategorii Excelentni vyzkum byl
nominovan software HyperLoom, ktery
slouzi pro jednoduché zpracovani dat na
superpocitacich. Pomoci HyperLoomu
dokazou uzivatelé jednoduse definovat
zavislosti mezi jednotkami az miliony
vypocetnich dloh a vytvofit plan, ktery
pak na superpocitaci efektivné spusti.
Software byl vyuzit napfiklad na dlohach
z farmaceutického primyslu a stavebniho

inZenyrstvi.

HADID

MLOTA

V kategorii Inovace v rané fazi byl
nominovan a do uzsiho vybéru ctyr
finalistd se diky online hlasovani dostal
inteligentni navigacni systém pro
obcany, na kterém jsme spolupracovali se
spolecnosti Sygic za Gi¢elem sniZeni rizika
dopravni zacpy. Za pomoci superpocitaci
je navigace schopna poskytnout fidi¢dim
nejaktualnéjsi data v co nejkratsim case
az globalniho thlu pohledu za ucelem
snizeni celkové doby jizdy vozidla.

Celkem 20 finalist( se seslo na zacatku
prosince ve Vidni na konferenci ICT 2018,
kde prezentovali své inovace odborné
poroté. Hlavni cenu vyhrala Svycarskd
spole¢nost Gr3n za svou technologii pro
znovupouziti odpadl z PET.
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Ve 14. verejné grantoveé soutézi si uchazeci
o vypocetni ¢as zazadali o vice nez

93 miliond jadrohodin. Pozadované zdroje
prevysily vyhrazenou kapacitu, jez ¢ini

48 miliond, 0 94 %. Alokacni komise tedy
musela pristoupit ke snizeni alokaci
vétsiny hodnocenych projekti. Mezi

56 Gspésnych projektd bylo ve 14. vefejné
grantové soutézi rozdéleno celkem

57 541 000 jadrohodin.
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Alokace v milonech jadrohodin

Projekty, které prosly technickym
hodnocenim i hodnocenim alokaéni komise

Celkové 93 % prerozdélenych vypocetnich
zdrojl ziskalo 35 projektd, které prosly
technickym hodnocenim i hodnocenim
alokaéni komise. Nejcastéjsim védnim
oborem jsou materidlové védy

(17 projektd) nasledované biovédami (8).
Dohromady 15 projektti ziskalo alokace
vy$$i nez 1 milion jadrohodin. Resiteli
téchto ,,milionovych“ projektd jsou
vyzkumni pracovnici z IT4l, Akademie

véd CR, CEITECu, Univerzity Karlovy,
Masarykovy univerzity a z Ceského
vysokého uceni technického v Praze.

B Vypocetnivédy (3 projekty)
B InZenyrstvi (9 projektl)
m Fyzika (2 projekty)
m Védy o Zemi (7 projekt()
Aplikovana matematika (8 projekt()
m Biovédy (8 projekt()

B Materidlové védy (19 projekti)

21

Projekty, které prosly jen
technickym hodnocenim

Projekty zdjemcd, ktefi si zazadali

0 400 tisic jadrohodin ¢i méné,

prosly pouze technickym hodnocenim

a pozadované zdroje jim byly alokovany

v pIné vysi. Téchto 21 projektd ziskalo
celkem 7 % z celkového poctu alokovanych
jadrohodin. Nejvice projektl pritom
spada do inzenyrské oblasti vyzkumu

(7 projekt() a aplikované matematiky (5).

Co se organizaci tyce, jednu ctvrtinu
z celkovych prerozdélenych vypocetnich
zdroju ziskaly projekty zadatel(

z VSB-TUO (pfevazné z IT4lnnovations).
Druhd ¢tvrtina byla alokovana projektim
tstavil Akademie véd CR. Nejvice projekti
uspésnych ve 14. grantové soutézi patri
Zadateldim z Univerzity Karlovy. Celkem
14 projektl této univerzity ziskalo vice
nez 8 miliont jadrohodin. Kromé univerzit
a vyzkumnych organizaci uvedenych

v grafu ziskaly vypocetni ¢as i 3 projekty
Vyzkumného a zkuSebniho leteckého
ustavu a projekty Vysoké Skoly chemicko-
-technologické v Praze, Ostravské
univerzity, Univerzity Tomase Bati ve
Zliné, Univerzity Palackého v Olomouci

a Univerzity Pardubice, které maji

shodné po 1 projektu.

m VSB-TUO (13 projekti)

m Ustavy Akademie véd CR (9 projektti)

B CEITEC - Masarykova univerzita (4 projekty)
Univerzita Karlova (14 projektt)

B Masarykova univerzita (2 projekty)

m  Ceské vysoké uceni technické v Praze (3 projekty)

B Vysoké uceni technické v Brné (3 projekty)

B Ostatni (8 projekt()
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knihovna

Schéma virtualniho
G
prohleddvani knihoven ?x’:"&%

prof. Ing. Pavel Hobza, DrSc., FRSC
Akademie véd CR

POCITACOVE
NAVRHY NOVYCH LEKU

Hlavnim FeSitelem projektu zaméfeného na vyvoj metody pro navrhovani novych lékd
pomoci poéitactl je Pavel Hobza z Akademie véd CR. Jedna se o jeho devaty superpocitacovy
projekt, kterému byly pfidéleny vypocetni zdroje IT4Innovations. Cilem praci jeho vyzkumné
skupiny je vytvorit spolehlivou vypocetni strategii pro identifikaci novych ligandd, které se
vazou na terapeuticky relevantni proteiny, jako jsou napf. HIV protedza, cyklindependentni
kinazy a aldo-keto reduktdzy. V souc¢asné dobé se zaméfuji na vyvoj spolehlivych protokolt
pro virtualni prohledavani knihoven sloucenin, které mohou obsahovat i nékolik miliondi
chemickych latek. Pro virtudIni hledani léciv tentokrat ziskal tym profesora Hobzy vice nez
6 miliond jadrohodin.

Peptid penetrujici buriku

prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.
Akademie véd CR

UCINKY BIOMECHANICKYCH
VLASTNOSTI LIPIDOVYCH MEMBRAN

Na vyzkum makroskopickych vlastnosti lipidovych membran se zaméri prof. Pavel jJungwirth
z Ustavu organické chemie a biochemie AV CR. S pomoci superpotitace a vyuziti molekularni
dynamiky bude simulovat chovani lipidovych dvojvrstev. U plazmatickych membran je
dalezité nejen jejich chemické slozeni (napriklad jakeé typy lipidd je tvofi), ale také jejich
tvar. Jungwirthlv tym se pokusi zjistit, jak tvar dvojvrstvy ovliviiuje interakce v membrané.
Nové poznatky o tvarech membrany pfinesou dalsi moznosti pro regulace enzym a dalsich
proteinl v bunkach.
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Structures

Schéma: Strojové uceni pro popis zeolitd

Mgr. Miroslav Rubes, Ph.D.
Akademie véd CR

STROJOVE UCEN{ PRO POPIS ZEOLITU

Vyzkumnou oblasti, do které spadaji projekty s nejvy$simi alokacemi nejen u nas, jsou
materidlové védy. Do této oblasti patfi i projekt Miroslava Rubese z Ustavu organické chemie
a biochemie Akademie véd CR, ktery ziskal témé&F 2 miliony jadrohodin. Zaméfuje se na
zeolity, které se vyuzivaji jako detergenty, katalyzdtory a adsorbenty. V roce 2017 €inil trh se
zeolity ve svété asi 30 miliard dolart. Cilem Rubesova projektu je vyuZzit algoritmy strojového
uceni pro vytvoreni modelu, ktery méze pomoci hlubSimu porozuméni jevi probihajicich

v zeolitickych materialech.
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Zavislost potencidlu stfedni sily na vzdalenosti tézist ligandu a receptoru (Link domény proteinu TSG-6)
vypocteného metodou umbrella sampling (teckované ¢ary udavaji smérodatné odchylky). Ligandem

je oligosacharid kyseliny hyaluronové (Cervené, 2 riizna vazebna mista) nebo jeho neutralni analog
obsahujici glukézu misto kyseliny glukuronové (modre, 1 vazebné misto)

RNDr. Marek Ingr, Ph.D.
Univerzita Tomase Bati ve Zliné

KYSELINA HYALURONOVA: STRUKTURA,
INTERMOLEKULARNI INTERAKCE A INTERAKCE
S PROTEINOVYMI RECEPTORY

Kyselina hyaluronova je prirodni polysacharid obsazeny napfiklad v pojivovych tkanich

a kloubnim mazu. Ma velké mnozstvi biologickych funkci a vyuziva se nejen v kosmetice,
ale i ve zdravotnictvi prilécbé kloubnich onemocnéni (osteoartritidy) a hojeni ran Ci
popalenin. Kyselina hyaluronova reaguje s proteinovymi receptory a zprostfedkovava
mimo jiné bunécné signdly. Podili se tak pravdépodobné na rozvoji rliznych onemocnéni
véetné rakoviny. Vyzkumem kyseliny hyaluronové a mechanismem vazby jejich molekul na
proteinoveé receptory se zabyva i Marek Ingr z Univerzity Tomase Bati ve ZIiné, ktery ziskal
vypocetni as v nasi12. i14. vefejné grantoveé soutézi. Na superpocitaci provadi simulace
molekulové dynamiky s cilem odhalit napfiklad klicové interakce hyaluronanu s proteiny.
Ziskané poznatky mohou byt vyuzity pfi navrhovani novych lékl i kosmetickych pfipravka.
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Mgr. Michal Belda, Ph.D.
Univerzita Karlova

KONVEKCE A KLIMATICKE SIMULACE

DUllezitym nastrojem pro posouzeni klimatickych zmén jsou globalni i regionalni klimatické
modely, které vSak maji stale relativné nizké rozliSeni a moznost jejich vyuziti pro lokaIni
aplikace je proto omezena. Nizké rozliseni vétSiny modeld neumoznuje implicitni posouzeni
jevi, jako jsou vzestupné pohyby (konvekce) a s nimi spojené intenzivni srazky. Tyto jevy

je tfeba v modelech reprezentovat parametrizacemi. Od roku 2016 spolupracuji védci

z témér 30 instituci z celé Evropy na pilotni studii schvalené poradnim tymem World
Climate Research Programme (WCRP), ktera vyuziva pro vytvareni klimatickych scénard
regiondlni modely v nehydrostatickém rezimu ve vysokém rozliSeni (3 km a méné), u nichz
je predpoklad implicitniho zahrnuti mechanismu konvekce. V budoucnu tak budeme mit
mnohem podrobnéjsi scénare dopadu klimatickych zmén na regionalni a lokalni Grovni.

Michal Belda z Univerzity Karlovy, ktery je do pilotni studie WCRP zapojen, ziskal v nasi
14. verejné grantové soutézi 1 milion jddrohodin na simulace dlouhodobého klimatu

v minulosti, jeZ budou slouZit jako zédklad pro posouzeni budoucich klimatickych scénafu.
Belda se zaméFi na alpsky region i Ceskou republiku.

CFD simulace
vodniho ¢erpadla

Mgr. Tomas Kratky
Univerzita Palackého v Olomouci

OPTIMALIZACE ROTACNICH STROJU POMOCI
VYPOCETNI DYNAMIKY TEKUTIN

Tomas Kratky z Univerzity Palackého v Olomouci ziskal ptl milionu jadrohodin na vyvoj

plné automatizovaného modelu pro CFD simulace rotacnich strojii. Tento novy model bude

zaloZeny vyhradné na open-source softwaru (OpenFOAM, Python) a umozni konstruktérim
optimalizovat tvary rotacnich strojt pro nejlepsi mozny hydraulicky vykon. Ziskaji tak lepsi

navrhy rotacnich strojt za kratsi Cas.

Novy vypocetni postup bude vyuzit pfi ndvrhu cerpadla, které by svymi vykonnostnimi
parametry mélo predcit ty momentalné pouzivané. Vyzkumné a vyvojové prace v oblasti
numerickych simulaci pro optimalizace tvar( jsou klicové pro spolecnosti vyrabéjici cerpadla
a turbiny. Firmy mohou diky rychlejSimu a levnéjSimu vypocetnimu postupu pro hydraulické
navrhy zefektivnit pfizplsobovani vyrobk{ pfesné na miru zakaznikam.
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Bé&hem nasi sedmileté historie jsme se zapojili
do rady aktivit, které prispivaji k rozvoji
spoluprace podnikd se superpocitacovymi
centry. Jsme, ¢i jsme byli, ¢leny konsorcii
nékolika mezinarodnich projektd, jez maji za
tikol pomoci malym a stfednim podnikiim

s prekondnim bariér, které jim brani v pfistupu
a vyuziti superpocitacu pro jejich vlastni
inovace a rozvoj. Jmenovité jsou to projekty
SESAME NET, InnoHPC, CloudiFacturing,
TETRAMAX a Centrum excelence v HPC POP 2,
ale také program na podporu malych

a stfednich podnikd vyzkumné infrastruktury
PRACE s ndzvem SME HPC Adoption
Programme in Europe (SHAPE).

Nase aktivity smérem k primyslovym
podnikdim byly uznany Evropskou komisi,
kdyz jsme ziskali statut uspésné fungujiciho
Digitdlniho Inovacniho Hubu (DIH) v oblasti
vysoko-vykonnostnich vypoctl, umélé
inteligence a pokrocilych datovych analyz.

S konkrétnimi pfiklady nasi spoluprace
s primyslem se mlzete seznamit v nové
publikaci IT4lnnovations digitdIni inovacni hub:
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DEN NARODNICH VYZKUMNYCH
INFRASTRUKTUR 2018

Treti ro¢nik konference Den narodnich vyzkumnych infrastruktur
se vroce 2018 uskutecnil u nds. Odborné debaty ke stéZzejnim

a aktudlnim otdzkam tvorby politiky a financovani velkych
vyzkumnych infrastruktur CR se Gi¢astnilo téméF 100 osob,

které privital feditel superpocitacovych sluzeb Branislav Jansik.
Na konferenci vystoupil feditel odboru vyzkumu a vyvoje
Ministerstva Skolstvi mladeze a télovychovy Lukas Levak, ktery
Ucastnik@im predstavil navrh financovani velkych vyzkumnych
infrastruktur (VVI) pro obdobi 2020-2022.

Navrh financovani reflektoval vystupy mezinarodniho hodnoceni

z roku 2017, kterym proslo 58 VVI a také 17 nové predlozenych
navrhd VVI. Excelentni ohodnoceni ziskalo 21 stavajicich
infrastruktur véetné IT4lnnovations a také 3 nové navrhy VVI.
Velmi dobré hodnoceni ziskalo 24 VVI a 4 ndvrhy. Od roku 2020
navic dojde ke slouceni 7 infrastruktur do 3 projektt. Jednim

.

znich bude jedna ucelena e-infrastruktura, kterd vznikne
sloucenim IT4lnnovations s CESNET a CERIT-SC (e-INFRA CZ).

Financovani 48 velkych vyzkumnych infrastruktur z vefejnych
prostiedkil CR v obdobi do roku 2022 bylo schvaleno 12. prosince
2018. U¢elova podpora poskytovana MSMT dosahne kazdoroéni
vyse 1,89 miliard K¢ a celkova investi¢ni podpora, kterou bude
mozné erpat z vyzev Operacniho programu Vyzkum, vyvoj

a vzdélavani, bude Cinit 3 miliardy K. V navaznosti na zmény VVI
chce MSMT v roce 2019 aktualizovat i Cestovni mapu €R velkych
vyzkumnych infrastruktur.

Reditel odboru vyzkumu a vyvoje
Ministerstva Skolstvi mladeze

a télovychovy Lukas Levak
https://www.it4i.cz/portfolio/den-narodnich-vyzkumnych-infrastruktur-2018/

https://www.vyzkumne-infrastruktury.cz/2018/11/na-it4innovations-probehl-3-rocnik-narodniho-dne-velkych-vyzkumnych-infrastruktur-cr/
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KONFERENCE UZIVATELU IT4INNOVATIONS

Na druhém roc¢niku konference uzivatell IT4lnnovations jsme privitali témér 100 tcastnikd, ktefi méli moznost

poslechnout si odborné pfednasky z rliznych védnich oblasti a vymeénit si uzivatelské zkusenosti. Na konferenci

byl prezentovan vyzkum nasich kolegti i externich uzivateld infrastruktury IT4lnnovations, naptiklad z Akademie

véd Ceské republiky, CEITECu, Univerzity Karlovy, Vysoké $koly chemicko-technologické v Praze, Ceského vysokého

uceni technického v Praze a z Univerzity Tomase Bati ve Zliné. V priibéhu konference zaznélo 20 pfednasek

a probéhlai posterova sekce prezentace vyzkumd.

RICHARD
WUNSCH

Zaznély napfriklad 2 prispévky
uzivateld z Astronomického
stavu AV CR. Richard Wiinsch
prednesl vyzkum na téma Kulové
hvézdokupy: Vznik hvézd

v nejextrémnéjsich podminkach.
Na nasem superpocitaci simuloval
s kolegy vznik druhé generace
hvézd. Vypracovali model, podle
kterého vznikla druha generace
hvézd v kulovych hvézdokupach
z materialu hvézdnych vétra -
proudu &astic, ktery unika

z atmosféry hvézd prvni generace.

TAYLOR
RHYS

0 vyzkumu opticky tmavych
oblakd neutralniho vodiku

v kupé galaxii v souhvézdi Panny
povidal Taylor Rhys. Superpocitac
Salomon vyuzil pro sérii simulaci
modelujicich vyvoj turbulentniho
oblaku. Vysledkem jeho prace je,
Ze v navrzeném systému nelze
dosahnout stabilniho stavu.

V zdvislosti na poc¢atecnich
podminkdch zacne pomérné
rychle oblak napfiklad

kolabovat ¢i tvofit hvézdy.

JIRI
KLIMES

Jifi Klime$ z Matematicko-
-fyzikalni fakulty Univerzity
Karlovy predstavil metody, které
pouziva pro vypocet vlastnosti
molekuldrnich pevnych latek.

Ty hraji dilezitou roli v pFirodé

i primyslu. Superpocita¢ Salomon
vyuzivd jeho vyzkumnad skupina
napfiklad pro ziskani vazebnych
energii vybranych molekularnich
krystald.

https://events.itdi.cz/event/11/

https://www.it4i.cz/portfolio/2-konference-uzivatelu-7-listopadu-2018/

MICHAL H.
KOLAR

Michal H. Kolaf z Vysoké Skoly
chemicko-technologické v Praze
prispél do programu konference
predndskou z oblasti biologie,
konkrétné na téma ribozomy

a peptid VemP, jehoZ strukturalni
a dynamické vlastnosti studuje

i s pomoci superpocitace Salomon.

STELLA
SKIADOPOULOU

Nase kolegyné Stella Skiadopoulou
prednesla prispévek z oblasti
materidlovych véd zaméreny

na magnetoelektrickd
multiferoika, nadéjné kandidaty
pro vyuziti v novych hybridnich
technologiich. Pfedstavila studium
dynamické magnetoelektrické
vazby ve vybranych polarnich
antiferomagnetech, a to kombinaci
nékolika pristupt véetné vypoctl
na superpocitaci.




VYROCNi KONFERENCE CENTRA EXCELENCE ITAINNOVATIONS

Ve Ctvrtek 8. listopadu 2018 u nds probéhlo kazdorocni setkani s partnery projektu Centrum excelence IT4lnnovations

(2011-2015), s Ostravskou univerzitou, Vysokym ucenim technickym v Brné, Slezskou univerzitou v Opavé a Ustavem http://ce.it4i.cz
geoniky Akademie véd Ceskeé republiky, se kterymi pokracujeme ve spolupraci v obdobi udrzitelnosti formou projektu

Narodniho programu udrzitelnosti Il (2016-2020). Zastupci partnert pfedstavili na 7. vyrocni konferenci IT4Innovations

hlavni sméry a vysledky badani svych vyzkumnych programt za posledni rok.

https://www.it4i.cz/portfolio/7-vyrocni-konference-it4innovations
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V pondéli 24. zafi jsme spole¢né

s Technickou univerzitou v KoSicich
organizovali seminai HPC pro malé

a stfedni podniky, ktery mél za cil rozsiFit
povédomi o potencidlnich pfinosech

HPC mezi malymi a stfednimi podniky.
Seminafe se ztcastnilo celkem 17 zéstupct
malych a stfednich podniku a organizaci
podporujicich podnikani.

Semindr byl financovén z prostredku projektu
Superpocitace pro efektivni inovace v Podunaji
(InnoHPC, DTPI-1-260-1.1.) Dunajského
nadndrodniho programu Interreg, jenz je
spolufinancovany z fondt Evropské unie (ERDF, IPA).

Uéastnici byli seznameni nejen

s nejmodernéjsimi trendy v oblasti

HPC, ale také se schopnostmi ¢eského

i slovenského HPC centra podporovat

s pomoci superpocitacd inovativni rozvoj
malych a stfednich podnikl. N&s kolega
Tomas Karasek a Filip Holka z Vypocetniho
centra Slovenské akademie véd predstavili
konkrétni pfiklady spoluprace podnik

s HPC centry. O moznych modelech
spoluprdce a moznostech financovani
inovaci hovofil Martin Duj¢dk z Technické
univerzity v KoSicich.
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PFisli k nam na exkurzi, seminar, verejnou akci

apod. V poslednich meésicich minuléeho roku

jsme dvere Ustavu otevreli verejnosti

i v ramciakce Noc védctl a prezentovalinasi

jedinecnou infrastrukturu na Dnech NATO.
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NOC VEDCU

Na vice nez 30 mistech v Ceské republice probéhla v patek
5.Fijna 2018 Noc védcl, védecko-popularizacni akce, ktera
zabavnou formou ddva lidem pfileZitost poznavat védu.
Narodnim koordindtorem letosniho rocniku, ktery navstivilo
vice nez 60 tisic lidi, bylo seskupeni 3 ostravskych instituci
(VSB-TUO, Ostravska univerzita a Dolni Vitkovice - Svét
techniky).

My jsme se do akce zapojili jiz potfeti a privitali jsme

732 navstévnikd, pro které jsme pripravili pestry program
plny chytré zabavy. BEhem péti hodin, kdy byly dvere
naseho Ustavu oteviené Siroké verejnosti, si zajemci

mohli poslechnout prednasky védcd. O vyvoji softwaru

pro zpracovani obrazki z mikroskop( na superpocitacich
jim povykladal Pavel Tomancdk z Max Planck Institutu

v Drdzdanech. Jifi Jaros z Vysokého uceni technického v Brné
se podélil o novinky ve vyvoji pocitacem Fizeného ultrazvuku
pro operace a stimulace mozku. Karel Janko z Akademie

véd CR / Ostravské univerzity posluchac@im priblizil vyzkum
klondlniho rozmnozovani v pfirodé a k cemu jeho tym vyuziva
superpocitac. Posledni predndsku o vyzvdch, kterym celi
védci pfi vyzkumu lithium-kovovych baterii, prednesl nas
kolega Dominik Legut.

Navstévnici méli moznost zhlédnout nasi podplrnou
infrastrukturu a dozvédét se, co vSechno superpocitac pro
provoz potrebuje. Pro déti, a nejen pro né, byla nachystdna
hra o péti tikolech, kterou navstévnici s détmi oznacili za
nejldkavéjsi cast programu. Dale si mohli zahrat pocitacové
hry Mars Mania a Shooting Stars a dozvédét se o panevropské
vyzkumné infrastrukture PRACE, jejimz cilem je posilit
konkurenceschopnost evropské védy, vyzkumu a priimyslu.

https://www.it4i.cz/portfolio/noc-vedcu-2018/

ITélnnovations
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DNY NATO

Podruhé jsme prezentovali infrastrukturu a vyzkum
IT4lnnovations na Dnech NATO v Ostravé, nejvétsi
bezpecnostni show v Evropé. Na 18. ro¢nik Dnl NATO,

ktery byl oslavou 100 let Ceskoslovenska, zavitalo 220 tisic
navstévnikd. Vikendovy program zahrnoval nejen dynamické
ukdazky letecké a pozemni techniky, ale i stankové prezentace
partnerl akce.

Pocasi pralo a my jsme méli moznost oslovit bezpocet
navstévnikd. Cilem nasi Gicasti na akci bylo zvysit povédomi
verejnosti o IT4lnnovations. Navstévnici méli jedinecnou
prilezitost projit se virtudlné datovym salem, prohlédnout
si klastr Permonik a také vétsi vypocetni klastr.

i
b suprpe Latase
| camtrus
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