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Cerit Projekt OP VVV

scientific cloud

Projekt
» Masarykova univerzita
» trvani 5/2017 — 4/2021
» rozpocet 100+ mil. K&

Inovace kapacit centra
» vétSina hardware z OP VaVpl (2011-14) moralné i fyzicky
zastarava
» komplexni obnova, srovnatelna investice, vy$si vykon diky
Moorovu zakonu (teoreticky 16x)
» SMP a GPU clustery 2017, HD 2018,
Viz http://www.cerit-sc.cz/

Tzv. In-house research — ,vyzkum domaci“
» systematicky rozvoj expertizy potfebné k efektivnimu vyuziti
infrastruktury
» dva hlavni vyzkumné sméry — velka data a intenzivni vypocty
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http://www.cerit-sc.cz/

cer?t Velka data

scientific cloud

Rozsahlé ulozné kapacity mame, uZivejme je smyslupiné
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cer?t Velka data

scientific cloud

Rozsahlé ulozZné kapacity mame, uZivejme je smyslupiné
Analyza velkych dat
» ,Big Data“ jsou vSude

» velka rozsahem, pozadovanou rychlosti a komplexitou
zpracovani

» ale i nedostatkem struktury, nespolehlivosti, vagnosti zadani, ...
Cile vyzkumného programu

» vybudovani obecnych znalosti v oblasti zpracovani a analyzy
objemnych dat

» aplikace v konkrétnich oblastech, jejich kvalitativni posun
s efektivnim vyuzitim infrastruktury
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Cerit Velka data — aplikace

scientific cloud

Kyberbezpec€nost a kyberkriminalita
» inicialné analyzy dat sitového provozu
» postupné i hledani komplexnich souvislosti v heterogennich
datech
> projekty
» CopAS — vytvoreny framework pro analyzy dat v prostiedi

ElasticSearch (Policie CR)
» ANALYZA — Komplexni analyza a vizualizace heterogennich dat

velkého rozsahu (MV CR)
» Cd4e — centrum excelence vyzkumu kyberkriminality (OP VVV)
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D
Cerit Velka data — aplikace

scientific cloud

Energetika (spoluprace s MycroftMind + CEZ)
» komplexni zpracovani dat kritickych infrastruktur (smartmetery)

Védy o zemi (CzechGlobe)
» identifikace vadnych senzor( v méficich datech

Smart Cities (Brno)
» konkretizace témat

Bioinformatika a strukturni biologie
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Databéaze Protein Data Bank
» 3D struktury proteinl + dalsi informace
» 140+ tis. zaznam(, 500+ tis. fetézcl
» Jak moc jsou si podobné?
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Posouzeni podobnosti
» 3D struktura se ,prilis nelisi“
» r(zné metriky
» pouzivame GESAMT Q-score
N2

Q= align
(1 4+ MSD(A, B)/R2)NaNg

» vyvazuje primérnou vzdalenost « uhliku a pocet
» rozsah 0 — kompletné jiné, 1 — identické

» srovnani dvou struktur — 0.01-1 s, naivni prohledani hodiny
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Abstraktni formulace problému
» 10%-10° bodu v mnohorozmérném prostoru

» nejsou absolutné umistény (volnost rotace a posunuti) — nelze
pfimo srovnat

» umime posoudit podobnost ~ vzdalenost dvojice
» pro novy bod hledame nejblizsi

Strukturni biologie — informatika — velka data
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Testovaci data
» 65 tis. fetézcu od spravcli PDB (splehlivé, unikatni)
» filtr na artefakty (havaruje vypocet Q-score)

Orientaéni analyza vlastnosti
» metriky, pokryti prostoru, ¢etnosti vzdalenosti, . ..

Prohledavaci algoritmus
» nemusi byt zcela presny
» tadové rychlejsi
» pouziva predpocitané datové struktury
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Je Q-score (resp 1/Q — 1) metrika?

Difference of Q(i, k) and Q(j, k) depending on Qfi, j)
Qfi, j) > 0.7; k chosen randomly
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Je prostor dostateéné pokryt?

Cumulative proportion of neighbors' Q-scores; for each chain, the highest Q-score selected

Cumulative proportion

Q-score
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Algoritmus
1. Predpocitani Q-score vSech dvojic z referenéni sady R
2. Pro novou strukturu t vyber k ndhodnych kandidatd r; € R,
spocitej g; = Q(t, r;)
3. Prog; > 6 hledejv {r; € R: Q(r;,r;) > 0}
4. Prog; <@ hledejv {rie R: qi—e < Q(r;,r;) < qi+ ¢}

Volbou poctu k, prahu 6 a tolerance ¢ ovliviiujeme presnost a rychlost
algoritmu
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cerin Podobnosti v PDB

scientific cloud

Pfedbézné vysledky (mala sada |R| = 14000)
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D
cerit Intenzivni vypoéty

scientific cloud

Neplytvejme vykonem nasich stroju
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cerit Intenzivni vypoéty

scientific cloud

Neplytvejme vykonem nasich stroju

Optimalizace kédu ze dvou pohledu

» natvrdo — zachovame postup vypoctu
» snazime se maximalné vyuzit kapacitu hardware
» autotuning — vice alternativnich implementaci, za béhu se vybira

nejlepsi kombinace

» nameékko — ménime postup vypoctu i numericky model
» vylou€ime ,zbyte¢né" vypocty
» zmény implementace dovoli agresivnéjsi ,tvrdé” optimalizace
» vysledky jsou jiné, ale ohlidame, Ze to nevadi
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Cerit Rekonstrukce 3D v CryoEM

scientific cloud

Single Particle Analysis
» rychlé zmrazenim vzorku

» amorfni led
» biomolekuly v nativnim stavu

» nahodna konformace a natoéeni v 3D
» nizky odstup signélu od Sumu
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D
Cerit Rekonstrukce 3D v CryoEM

scientific cloud

Komplexni postup zpracovani
» korekce deformace a pohybu vzorku
» klasifikace ve 2D
» zarovnani a pramérovani (potlaceni Sumu)
» rekonstrukce 3D
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D
Cerit Rekonstrukce 3D v CryoEM

scientific cloud

Rekonstrukce 3D
» projekce snimku (2D) do prostoru (3D)
» interpolace pixeltl snimku do 3D m¥izky — scater vs. gather

el o | 0 e
o [T o< e

» primocary postup scatter
» prili§ mnoho zapisu
» konflikty pfi jemnozrnné paralelizaci (GPU)
» Fourierova transformace, hledani nejlepsiho zarovnani, ...
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Cerit Rekonstrukce 3D v CryoEM

scientific cloud

Vysledky
» GPU implementace scatter — zrychleni 2.85x proti CPU
» NVidia P100 vs. 24 jader Intel Xeon E5-2650 v4

» GPU implementace gather — zrychleni 11.4x
» Skaluje na 4x GPU — zrychleni 31.7
» nedava stejné vysledky, rozdily jsou zanedbatelné
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cerin Podékovani

scientific cloud

Jmenovani i utajeni ¢lenové tymu a studenti

Chlebodarci
» OP VVV CERIT-SC, CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001802
» H2020 West-life, 675858

~ Sz
EVROPSKA UNIE & %
Evropské strukturaini a investiéni fondy 2 Z
% &

Operatni program Vyzkum, vyvoj a vzdélavani
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