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scientific cloud

MetaCentrum VO (Meta VO)

pristupna zaméstnancim a studentum VS/univerzit, AV
CR, vyzkumnym ustavum, atp.
- komercni subjekty pouze pro verejny vyzkum

nabizi:

- vypocetni zdroje

- Ulozné kapacity

- aplikacni programy

http://metavo.metacentrum.cz

po registraci k dispozici zcela zdarma 100%
,placeni“ formou publikaci s podékovanim 1A

soucast e-infrastruktury CESNET
- datova ulozisté, kolaborativni prostredi, ...
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~ MetaVO — publikace s podékovanim I.

forma uplaty za poskytnuti zdroju/sluzeb

doklad pro zadosti o budouci financovani infrastruktury
z verfejnych zdroju (projekty)

dekujici uzivatelé ziskavaji do€asnou prioritu (fairshare)
- publikace rozdéleny do kategorii (rizna vaha)
- navysSeni priority je do¢asné:
- klesa s propocitanym ¢asem (dle vyuzitych zdroja)
- vypocCet vyuziva dominantni zdroj (CPU, pamét, ...)
- vypocCet nezavisi na stavu systému (fizeno vyhradné pozZadavky ulohy)
- vypocet pozadujici cennéjsi zdroje plati vic
- klesa se starim publikace (stari max. 2 roky)
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MetaVO — publikace s podekovanim Il.

Publikace s podékovanim
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/f : . .,
MetaVO — publikace s podekovanim lll.

= Publikac¢ni uspéchy uzivatell (116 publikaci za 2014)

o LL MU: Gora, A., Brezovsky, J., Damborsky, J.: Gates of Enzymes.
CHEMICAL REVIEWS Volume: 113 Issue: 8, 2013. IF 45,661

o CEITEC MU: VSIANSKA, M. and M. SOB. The effect of segregated
sp-impurities on grain-boundary and surface structure, magnetism
and embrittlement in nickel. Progress in Materials Science, Elsevier,
56, 6, 2011. IF 25,87

o LL MU: Sykora, J., Brezovsky, J., Koudelakova, T., Lahoda, M., ...:
Dynamics and Hydration Explain Failed Functional Transformation
in Dehalogenase Design. Nature Chemical Biology 10: 428-430,
2014.1IF 13,217

o UOCHB: L. Pospisil, L. Bednarova, P. Stépanek, P. Slavigek,...:
Intense Chiroptical Switching in a Dicationic Helicene-Like
Derivative: Exploration of a Viologen-Type Redox Manifold of a
Non-Racemic Helquat. Journal of the American Chemical Society,
2014 . IF 11,444
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vypocetni zdroje: 10024 jader (x86_64)
uzly s nizSim po€étem vykonnych jader:
- 2x4-8 jader
uzly se strednim poétem jader (SMP stroje):
- 32-80 jader
pameéet az 1 TB na uzel

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

dalsi ,exoticky” hardware:
uzly s GPU kartami, SSD diskyj, ...

/f , . - , .
Meta VO — dostupné vypocetni zdroje

.\ l
SGI UV 2000
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Meta VO — dostupné ulozné zdroje
cca 1,1 PB (1136 TB) pro pracovni data

~ Ulozisté 2x v Brné, 1x v Plzni, 1x v CB, 1x v Praze, 1x v Jihlavé,
1x v Ostravé

- uzivatelska kvéota 1-3 TB na kazdém z ulozist

- cca 13 PB pro archivni data
- (integrace DU Cesnet)

- https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Archivni data - navod

- prosime, vyuzivejte pro sva dlouhodobé nevyuzivana data
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Meta VO — dostupné aplikacni programy
.~ 300 riznych aplikaci

- viz http://meta.cesnet.cz/wiki/Kateqgorie:Aplikace

prubézné udrZzované vyvojové prostredi
- GNU, Intel, PGI, ladici a optimalizaCni nastroje (TotalView, Allinea), ...

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

komercni i volny software pro aplikaéni chemii
- Gaussian 09, Gaussian-Linda, Gamess, Gromacs, Molpro, Turbomole...

materialové simulace
- Wien2k, ANSYS CFD (Fluent + CFX), Ansys Mechanical...

strukturni biologie, bioinformatika

- CLC Genomics Workbench, Geneious, Turbomole, Molpro, ...
- fada volné dostupnych baliku

- instalace aplikaci uzivateli Ci na zadost (spoluprace na tvorbé dokumentace)
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Meta VO v grafech... I.

Vyvoj poctu CPU
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MetaVO v grafech... Il.

Vyvoj poctu uzivatell
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MetaVO v grafech... lll.

Zebricek uzivateli podle propocitaného ¢asu [cpu rokyl]
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Meta VO v grafech... IV.

Figure 4 Organization by real computed CPU time 2013
CPU years m 2014
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Meta VO v grafech
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[ Co jsme od minula realizovali ]
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' Zprovoznéni produkcniho portalu GALAXY I.

open-source scientific workflow systém
urceny prevazneé pro bioinformatickou komunitu

weboveé rozhrani https://galaxy.metacentrum.cz
autentizace standardné jménod&heslo
manipulace s daty a spousténi uloh primo z webového prohlize€e
navody a tutorialy
https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Galaxy application
podpora vice nez 40 béznych bioinformatickych aplikaci
napr. Blast, Bfast, Bowtie, BWA, Cuff tools, RSEM, TopHat, ...
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Zprovozneéni produkcéniho portalu GALAXY II.

Tools

| search tools

Helio MetaCentrum! I am in grid
Get Data

Send Data

Lift-Owver

Text Manipulation

Filter and Sort

Join, Subtract and Group
Convert Formats

Extract Features

Fetch Sequences

Fetch Alignments

Get Genomic Scores

Operate on Genomic Intervals
Statistics

GraphiDisplay Data
Multivariate Analysis
Evolution

Motif Tools

FASTA manipulation

NGS: and mani tion

NGS: Mapping
NGS: RNA Analysis

NGS: SAM Tools

NGS: Simulation

Phe; Association
NCEBIBLAST+

2.12.2014

Repeat Explorer

Workflows

= All workflows

<|

Galaxy instance is running!. After day of not using .J/login address, log
in by https: .metacentrum.c to renew tickets for the
access of MetaCentrum and for details see hitps:iiwikimetacentrum.cz
hwikilGalaxy application. You can still use old address
hitps:fgalaxy.meta.zcu.czllogin, but there is not valid ssl certificate.

MetaCentrum - Virtual Organization is catch-all virtual organization of the
Czech National Grid Organization MetaCentrum NG

WWFSMD?
grow noodly appendages...

Anpat dutunt 3 rp—

it v

usegalaxy.org

Galaxy is an open, web-based platform for data intensive biomedical research. The
Galaxy team is a part of BX at Penn State, and the Biology and Mathematics and
Computer Science departments at Emory University. The Galaxy Project is supported in
part by NHGRI, NSF, The Huck Institutes of the Life Sciences, The Institute for
CyberScience at Penn State, and Emory University.

History -
Unnamed history

99 bytes Q=% e
1: Hello MetaCentrum! ® & %
1line

format: txt, database: 2

B e Cm »®

Linux lunad43. fzu.cz 3.2.0-0.bpo.4-amdé
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nteraktivni prace s grafickymi aplikacemi .

narustajici mnozstvi vypocCetné narocnych aplikaci vyzadujicich
grafické prostredi
dosavadni zpusob prace (export/tunelovani displeje) nepfilis
vhodny pro interaktivni praci
realizované reseni:

grafické prostredi zalozené na VNC serverech

nikoli nahrada desktopu, vyhradne pro jednorazovou praci

s grafickymi aplikacemi

podpora zabezpeceni SSL (jednodussi ustaveni spojeni) i

SSH tunell

Vice Viz https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Vzdaleny desktop
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Interaktivni prace s grafickymi aplikacemi ll.

$ module add gui
$ gul start

MetaCentrum GUL tookll.ics.muni.cz - TigeNC 5 = = Elg
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Optimalizace planovacich systému |.

CERIT-SC
nasazeni experimentalniho rozvrhoveho planovace
— efektivnéjsi planovani diky implementaci backfillingu
— vytvareni rozvrhu => schopnost odhadnout predpokladany

start ulohy
https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Manual for the TORQUE Re
source Manager with a Plan-Based Scheduler

MetaCentrum
optimalizace algoritmu stfradani zdroju pro Cekajici ulohy za
ucelem zvyseni prostupnosti systemu
doplnéna predikce startu ulohy
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Optimalizace planovacich systému Il.

CERIT-SC - ilustrace zlepSeni vytizeni cluster
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Scratch adresare

riuzné typy scratchii
klasické + SSD
sdilené (clustery hildor, mandos, ramdal a doom)
podpora mnozstevnich jednotek (KB, MB, GB, ...)
-1 scratch=SIZE:TYPE (napf.-1 scratch=50gb:shared )

uzavreni dat jednotlivych uloh do vilastniho adresare
usnadnéni identifikace dat historickych uloh (odmazavani po 14 dnech)
na pfidéleny prostor odkazuje proménna $SCRATCHDIR

uzavreni zakladniho scratch adresare pro zapis

"w s o=

pokus o promazani “rm —-rf S$SCRATCHDIR” mUze vést na hlasku
rm: cannot remove ..: permission denied
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Doporucena kostra skriptu

Vytvoreni utility pro promazavani scratchu (clean_scratch) =>

nova doporucena kostra skriptu:
kromé bezpecného promazani informuje o opomenutych datech na uzlu

#!/bin/bash

# set a handler to clean the SCRATCHDIR once finished

trap ‘clean scratch’ TERM EXIT

# 1f temporal results are important/useful

# trap 'cp —-r $SCRATCHDIR/data SDATADIR && clean scratch' TERM

# copy out the output data
# if copying fails, let data in SCRATCHDIR and inform user
cp $SCRATCHDIR/output.txt $DATADIR || export CLEAN SCRATCH=false
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~  Projektové adresare & sdileni dat

semipermanentni adresare urcené pro sdileni objemnéjsich dat
v ramci skupiny nebo projektu

ulozeno v /storage/projects/XXX

(fyzicka pozice: HSM v Jihlave)

mj. urCeno i pro sdilené databaze SW

napr. pravidelné aktualizované zrcadlo vSech BLAST databazi v
/storage/projects/BlastDB/

Sdileni dat v ramci skupin:
podpora sdileni libovolného NFS adresare (i vdom. adresarich)

unixova skupina + webové rozhrani pro spravu ¢lenu

rozSifeni planovacCe pro moznost specifikace uzivatelské skupiny
gsub .. -W group list=SKUPINA
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Novy systém modulu

transparentné nasazena nova verze modult (modulefiles)
nejvyznamnejsi uzivatelské vyhody:

bash-completion (,,tab-completion®)

snadnéjsi vyhledavani: module avail matl

ll. etapa nasazeni (plan 2015):
transparentni zména struktury modulll a struktury zapisu
matlab-8.4 — matlab/8.4 (kompatibilitu zachovame)

lll. etapa nasazeni (plan 2015):
implementace doplnkovych informacnich funkci

napr. nutnost odsouhlasit licenci, pouziti na nelicencovanych
zdrojich, atp.
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Integrace vlastnich zdroju

Moznosti integrace vlastnich zdroju:
plna integrace — vykonny cluster integrovany do
infrastruktury MetaCentra/MetaVVO

moznost prioritizace vlastnika
sprava v rezii MetaCentra

privatni ¢elni uzel / vypocetni cluster — podpora skupin
s HW (uzel, cluster) nevhodnym pro plnou integraci

poskytnuti obrazu/VM s predpfipravenymi sluzbami a dostupnou SW
vybavou
moznost vyuziti jako vlastni vypocetni uzel a/nebo viastni celni uzel
sprava plné v rezii vlastnika

ze strany MetaCentra pouze zakladni podpora (konzultace, bezpecCnostni updaty,...)
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Informovanost uzivatelu

vyjezdni hands-on seminare
prakticky orientovana skoleni (4-5 hodin)
v Uzkém okruhu zajemcu (do 10 osob)

orientace na Skolenou uzivatelskou skupinu
(praktické pfiklady)

Praha (3x), HK, Pardubice, Brno (3x),
Olomouc (2x), Plzen, Zlin — 100+ uzivatel

odborné seminare
Architektura SGI UV2000, VyuZziti portalu GALAXY
uzce specializovana skoleni

upravy PBSmon portalu (napf. GPU vyuziti, ulozisté) a
dokumentace, rozesilani prubéznych novinek, atp.
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Provozni zmény - ruzné

specifikace odhadu ¢asu ulohy skrze parametr walltime
a zaslani bez specifikace fronty
inteligentni vlastnost infiniband (nodes=..: infiniband)
diskova kvota pro korenovy adresar (1 GB / uzivatel)
ochrana stroju pfed padem kvuli vyCerpani systémového svazku
muUZze znamenat pad série uloh (chybova hlaska zatim nepfilis
srozumitelna)
vytvoreni utility check-local-quota pro nalezeni neporfadku

dokoncen plny upgrade na systém Debian 7
prubézna implementace nového designu stranek MetaCentra
puvodni zewura9-zewura20 prejmenovany na cluster zebra
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CESNET

- )
Co dalsiho planujeme?
(o zavedeni budete informovani aktualitou)
. y,
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Chystané novinky .

Stranka ,,Moje problémy“ na portale:

na jednom miste poskytne informace o pro Vas relevantnich
problémech (a akcich, kterymi je resit)
napfriklad:
- opomenuta data na scratchich (po ukoncenych ulohach)
vyCerpané kofinkové/domovské kvoty
nespustitelné ulohy
neefektivni ulohy
zabité ulohy
staré soubory vhodné k archivaci
atp.
upozornéni na problémy motd/email notifikacemi
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Chystaneé novinky Il.

Experimentalni nasazeni spoluprace planovacu
MetaCentra & CERIT-SC:

testovaci pfiprava pro budouci plné nasazeni (fronta p2ptest)

jakakoliv uloha zafazena do této fronty a zaslana na libovolny planovacé
muze byt predana spolupracujicimu planovaci (pokud vyhovuji pozadavky)

aktualni faze: ladéni poslednich detailu

Sandbox pro ulohy:
tvrdé omezeni CPU (neprekrocitelné ) — uloha nebude zabita

pameét’ zfejmé omezovat nebudeme (probihajici diskuze)

problemy: pfi hornim omezeni pameéti a dosazeni maximalni hodnoty
vypocet stejne spadne, mnohdy s nicnerikajici chybou
zabiti & email Iépe informuji o ddvodech problému
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Chystané novinky lIl.

Ansys RSM:

Ansys Remote Solve Manager upravovan pro spolupraci
s gridovou infrastrukturou

zatim ve stadiu funkcniho prototypu, nutny prechod na
produkcni system

] |J 9 | '} Solve [: ?/ Show Errors 7/ Review Model (Be

|| ® @ | & © My Computer R QX
election v Q\ My Computer, Background [how Vertices
in v @ Stress - DU 2 Linearized Stre
SMP 8
SMP 8 + GPU
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Chystané novinky IV.

Propagacni publikace:
akceptace propagacnich publikaci/vystupt pro navyseni
fairshare

propagacni informace o Vasem vyzkumu realizovaném na nasi
infrastrukture

(odborny/verejny) web, vefejnopravni meédia, propagacni materialy, atp.
po oznameni doCasné zvyseni fairshare
avSak nizSi bonus nez Casopisecké/konferencni ¢lanky

v budoucnu i bonus za vypomocnou ¢innost MetaVO

lokalni podpora konkrétni skupiny, instalace aplikaci, uprava
dokumentace, atp.
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Zaverem ...

infrastruktura se neustale vyviji
zpusoby (efektivniho) vyuZiti se prubézné méni
snaha adaptovat infrastrukturu Vasim potfebam

snaha o udrzeni informovanosti uzivatell
sSkolici seminare
pravidelné oznamy
stranky dokumentace

o Vasi zpéetnou vazbu Vas prosime formou dotazniku
Co se Vam u nas libi/nelibi? Mate napady na vylepSeni? atd. atd.
za jeho vyplnéni budete odménéni malym darkem ©
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Dekuji Vam za pozornost!

rebok@ics.muni.cz

metavo.metacentrum.cz WWW.Cerit-sC.Cz
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