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Hlavni vyzkumné pilire:
I. Vyzkum v oblasti e-Infrastruktur
» e-infrastrukturni/lIT vyzkum — zaméreny na principy a technologie
e-Infrastruktury a jeji optimalizaci
ll. Vyzkumné spoluprace s uzivateli e-Infrastruktury (= partnery)
» kolaborativni vyzkum — synergicky posun informatiky a spolupracujicich
véd
— dostupnost odbornikl/konzultantu jak teoretického (Fakulta
informatiky MU), tak praktickeho (CESNET) zaméreni
— snaha o maximalni zapojeni student

» bakalarského -> magisterského -> doktorského studia

* nejen uzce zamérena a dedikovana pracovni sila, ale pfedevsim
— vychova novych odborniki v oblasti e-infrastruktur
— vychova erudovanych uzivatell e-infrastruktury
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Formy vyzkumu/spoluprace

|. Participace na projektech:
» e-infrastrukturni/lT projekty (tzka spoluprace s CESNET/MetaCentrum NGI)

— projekty zamérené na vylepsovani sluzeb a technologii e-infrastruktury

— DataGrid, EGEE, EMI, EGI InSPIRE, EUAsiaGrid, CHAIN, Thalamos, ...
 aktivni participace (vyzkumna i organizacni — EGI Council Chair)

» kolaborativni projekty
— participace a podpora projektt spolupracujici véd (vyzkumnych partnert)
* navrh a vyvoj novych metod, algoritmi a principt pro realizaci
vyzkumnych infrastruktur a top-level vyzkumu
« vypocetni a ulozné kapacity + know-how pro praci s nimi
— ELIXIR-CZ, BBMRI, Thalamoss, SDI4Apps, Onco-Steer, CzeCOS/ICOS, ...
— KYPO, 3M SmartMeterti v cloudu, MeteoPredikce, ...
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Formy vyzkumu/spoluprace

Il. Vyzkumné aktivity:
» e-infrastrukturni/lIT vyzkum (dzka spoluprace s CESNET/MetaCentrum NGI)
— vyzkum a vyvoj nastroju, technologii a sluzeb pro oblast e-infrastruktur

+ kolaborativni vyzkum
— vyzkum ve spolupraci s uzivateli / vyzkumnymi partnery
— (tymy i jednotlivci)

» Casto prechazi v projektovy vyzkum/spolupraci

» priklady vyzkumu/vyzkumnych spolupraci — viz dale



[ e-Infrastrukturni/IT vyzkum ]




L Rozvrhovy planovaé |. N

Navrzen a vyvinut novy planovac¢ nahrazujici dosavadni frontovy
— navrh realizovan v ramci disertacCni prace
— experimentalni nasazeni od ¢ervence 2014

Hlavni funkce:
— vytvari se plan (rozvrh) spousténi uloh
— mozna predikce doby spusténi/Cekani
— zaplnovani ,dér“ v rozvrhu vhodnymi ulohami
— VySSi vytizeni infrastruktury
— optimalizace rozvrhu vzhledem ke zvolenym kritériim (Cekani,
férovost, ...)

Dil€i vysledek prace: simulator planovani/béhu uloh
— usnadnéni simulace budoucich planovacich mechanismu
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Frontovy (vlevo) vs. Rozvrhovy planovac (vpravo)
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Férove planovani
— cil: zajisténi rovhomérného rozlozeni vyuziti zdroju

v heterogennim prostredi vypocetniho gridu
— probihajici disertacni prace

Fairshare:
— dynamicka priorita zalozena na historické spotrebe

zdroju
— s propocitanym €asem priorita klesa
(aktualni spotfeba zdroju ma vyssi vahu nez historicka)
— navysovani priority pfi vykazani publikaci s podekovanim
MetaCentru/CERIT-SC



SNy
N ,Férové“ planovani |l. aﬁi@;

,Cena“ ulohy — dosavadni pristup:
— zavisly na aktualnim stavu systemu
— nezohledinuje heterogenitu infrastruktury
— jedina metrika: propocCitany Cas

,Cena“ ulohy — novy pristup:
— vypocet se fidi vyhradné pozadavky ulohy (nezavislost na
aktualnim stavu systému)
— ulohy pozadujici cennéjsi zdroje ,,plati“ vic
— vypocet pouziva dominantni zdroj (CPU, pamét, ...)

cost = queue cost * min (node cost ) *min (machine spec)

requested cores requested memory .

max| |% machine cost

machine cores ' machime memory '
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Perun

— systém pro spravu identit, skupin a pristupu na sluzby

— integrovatelny do existujicich prostredi, kde funguje jako
konsolidator uzivatell a skupin

— pracuje s ruznymi typy identit — federovana a socialni
(Facebook, Google) identita, digitalni certifikaty apod.

— vyvijen v uzké spolupraci Centra CERIT-SC se
sdruzenim CESNET (NGI MetaCentrum)



B Sprava uzivatel/sluzeb — Perun I35

— vétsSina sluzeb ceskeé elnfrastruktury a je spravovana systémem Perun
— systém je uspésné nasazovan i v cizine

« Malaysia (Sifulan), Nigeria (NgREN), South Africa (SAGRID), Maroco, Italy
(GARR), EGI - core service, ...
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L GPU akceleratory N7

Vypocty na GPU kartach
— uplatneni pro sirokou skalu aplikaci (vyssi aritmeticky
vykon a pametova propustnost)
— vypocetni kernely (= funkce spoustené na GPU) pracuji
(vstup/vystup) s pomalou globalni pameti
— kernely sdilejici data tyto prenasi zbytecnée
— fuze téchto kernell miaze vypocet vyznamné urychlit
— navrzena metoda a prototyp kompilatoru pro automaticke

spojovani téchto kernelt



[ Kolaborativni vyzkum ]




Rekonstrukce stromu |I.

Rekonstrukce individualnich stromu z laserovych skenu
partner: Centrum vyzkumu globélni zmény AV CR (CzechGlobe) 3

cil projektu: navrh algoritmu pro rekonstrukci
3D modeltl stromu
- z mraku nasnimanych 3D bodu
= strom nasniman laserovym snimaCem LiDAR
» vystupem jsou souradnice XYZ +
intenzita odrazu
- o0Cekavany vystup: 3D struktura popisujici strom
= identifikovat zakladni strukturalni prvky
(kmen a hlavni vétve)
- primarni zamereni: smrky
« hlavni problémy: prekryvy (mezery v datech)




Rekonstrukce stromu |I.

Rekonstrukce individualnich stromu z laserovych skenu

- partner: Centrum vyzkumu globalni zmény AV CR (CzechGlobe)

 cil projektu: navrh algoritmu pro rekonstrukci
3D modeltl stromu
- z mraku nasnimanych 3D bodu
= strom nasniman laserovym snimaCem LiDAR
» vystupem jsou souradnice XYZ +
intenzita odrazu
- o0Cekavany vystup: 3D struktura popisujici strom
= identifikovat zakladni strukturalni prvky
(kmen a hlavni vétve)
- primarni zamereni: smrky
« hlavni problémy: prekryvy (mezery v datech)




Rekonstrukce stromu lIl.

Rekonstrukce stromu — novy pristup
v ramci DP navrzena inovativni metoda rekonstrukce

3D modelu smrkovych stromu
« zakladni myslenka metody:

identifikace zretelnych a souvislych oblasti

rekonstrukce kmene

propojovani identifikovanych souvislych oblasti
odhady tloustky vétvi

zavérecné Cisténi modelu




Rekonstrukce stromu IllI.

Vyuzitelnost rekonstruovanych modelu:
- neinvazivni ziskavani statistickych informaci
o mnozstvi drevité biomasy a o zakladni struktufe stromu
kmeny rekonstruovany s vysokou presnosti
- struktura vétvi rovnéz pomerné vérna
- parametrizované opatrovani zelenou biomasou
- mladé vetve + jehliCky
- navazny PhD vyzkum
- importovani modellu do nastroju umoznujicich analyzu
Sifeni sluneéniho zareni s vyuzitim DART modelu

— vétsSina kroku algoritmu nezavislych na druhu stromu
=> |ze rozsSirit i na dalSi druhy
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Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LIiDAR skenu

S jidlem roste chut® ©
* navazna PhD prace, priprava budouciho spolecného projektu

 cil: co nejvérnéjsi 3D rekonstrukce celych lesnich
porostu z leteckych full-wave LiDARovych skenu

* mozné vyuziti hyperspektralnich skenu, termalnich skenu,
in-situ méreni, ...
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Rekonstrukce lesnich porostu z full-wave LiDAR skenu
— skeny ziskavany leteckym snimanim
— diametralné odliSny problém — extrémni mnozstvi bodu, které
jsou vSak mnohem ridsi -
* nastinené algoritmy
pro presné rekonstrukce

jednotlivych stromu
nelze aplikovat

* nutno revidovat i metody
pro vizualizaci a ulozeni
dat/modelu




Hledani problematickych uzavirek v silnicni siti CR
« partner: Centrum Dopravniho Vyzkumu v.v.i., Olomouc
cil projektu: nalezeni metody pro identifikaci problémovych
uzavirek v silniéni siti CR (aktualné Zlinského kraje)
- identifikace uzavirek vedoucich (dle definovanych ohodnocovacich
funkci) k problémUm v dopravé
- pfevedeny problém: nalezeni vSech rozpadu grafu
- zjednoduSeny problém: nalezeni vSech rozpadt grafu generovanych
N hranami

* hlavni problémy: vypocetni narocnost (NP-tézky problém)
- pfistup ,hrubou silou® selhaval jiz pri uzavreni 3 hran
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Kde je problem?

Pocet kombinaci

(logaritmické Sit’ Zlinského kraje
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¥ \dentifikace problémovych uzavirek [N

Hledani problematickych uzavirek v silniéni siti CR
— vramci DP navrzeny 2 algoritmy zalozené na teorii grafu
« za vyznamné podpory grafovych odbornikt FI MU

— 8irSi moznosti konfigurovatelnosti vypoc€tu (hrany vs. komponenty)
— lze upoditat vSechny rozpady generované az 4 hranami

(cca 1 den vypoctu) nebo vice hranami s omezenim poctu komponent
* puvodné pouze 2 hrany!
— stale existuje prostor pro vylepseni
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Sekvenovani Trifolium pratense (Jetel lucni)
- partner: Ustav experimentaini biologie PFF MU
* cil: optimalizace dostupnych nastroji pro skladani a
opravy chyb v DNA kédech
- analyzy DNA (nejen) jetele vedou k vypocetné narocnym

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

- existuji vétsi vstupy

« v ramci DP paralelizovano a optima-
lizovano az na cca 50% vyuziti pameti




Fotometricky archiv astronomickych snimku I%mﬁg

Fotometricky archiv astronomickych snimkii
- partner: Ustav teoretické fyziky a astrofyziky PFF MU
 cil projektu: vytvoreni a provoz portalu pro ziskavani dat o
svetelnosti proménnych hvézd (projekt SuperWASP)
- databaze cca 18 miliont hvézd

« dosazené vysledky:
- portal v produkénim rezimu: hitp://wasp.cerit-sc.cz
- rozSifen o vykresleni grafu svételné krivky (DP prace)
- provoz systému pro detekci hvézd v hvézdokupé:
http://clusterix.cerit-sc.cz/
- archiv CCD snimku: hitp://wasp.cerit-sc.cz/paw/



http://wasp.cerit-sc.cz/
http://clusterix.cerit-sc.cz/
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Fotometricky archiv astronomickych snimku |

Light curve for: 15WASP J020033.73+275319.2
JO_REF: 2453005.5
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Vypocet konformace molekul z ridkych NMR dat
— partner: Stredoevropsky technologicky institut (CEITEC)
— cil projektu: kombinované vypocetni zpracovani vystupu nékolika
nezavislych experimentalnich metod (vedouci ke zjisténi tvaru

molekuly urcitého vzorku)
« kombinace vystuptd molekulové dynamiky, NMR a SAXS metod

» existuje vyzraly (i komercéni) SW, avsak slozity na pouziti

— nachylnost k chybam (pfi formulaci zadani)

— slozitost pfi kombinaci dat z riznych zdroju
» vlastni vyvoj kombinovanych vypocéetnich metod (rozSireni
existujicich nastroju)

— obohaceni SW pro zpracovani NMR o simulaci molekulové dynamiky

— snaha vystacit s vysledky Casove i financné méné naroCnych variant exper.

EwWewEWV S

rekonstruovanych molekul
— prototypova implementace ve stadiu vyhodnoceni






L : g

Analyza transportnich cest v proteinech

— partner: Loschmidt Laboratories MU
— cil projektu: analyza moznosti transportu molekul ligandu (napf¥.
IéCivo) na aktivni mista protein
* 1j. zajisténi nejen kyzeného ucCinku molekuly na protein, ale zejména
ovéfeni moznosti transportu této molekuly k aktivnim mistiim protein(
* v soucCasné dobé jsou metody analyzy transportu bud nepresné nebo
velmi vypocetné naroé¢né (molekulova dynamika)
* snaha o nalezeni metody pro analyzu energie nutné na prichod
ligandu do proteinu (vyhodnoceni prichodnosti ,tunelu®) méné

naroénym zptsobem
— zejména se zajisténim vérohodnych/pfesnych vysledkd
— implementace ve stadiu prototypu, zatim bez plné automatizace



Vypocetni chemie a biochemie IV.




& %,

B Modelovani mekkych tkani v realnem Case |.5,\[>7¢

» Vyuziti biomechanickych modelu vytvorenych z pre-operativnich dat pacientu
(CT, MRI) pro aplikace v mediciné
e realny cas [25Hz] nebo dokonce hmatova (hapticka) interakce [>500Hz]

= ‘ ‘ N - $
Simulator operace kataraktu  Kryoablace: planovani Laparoskopie: vizualizace
MSICS umisténi elektrody vnitfnich struktur

Pre-operativni planovani Navigace béhem operace

Chirurgické trenazéry

2010 2014 2018

Simulace vyzaduji kombinaci raznych reprezentaci objektu:
— geometrie: detekce kolizi, vizualizace, metriky pro verifikaci a validaci
— fyzika: realistické chovani objektl, deformace, interakce mezi objekty



B Modelovani mé&kkych tkani v redlném &ase 1157504

Nasazeni v léekarské praxi

reseni redlnych problému,
metriky pro vyhodnoceni
benefitu, robustnost,
kompatibilita s normami

Modelovani interakci

Modelovani elastickych
kontaktd

Simulace rezani,Siti, vpichu
jehly

Hapticka interakce

‘N:&\R‘I‘

Mechanické a fyzikalni
modelovani

metoda konecnych prvki, mesh-
less metody, ale také
elektrofyziologie, heat-transfer

Numerické metody Feseni

primé a iterativni solvery, paralelni a
akcelerované algoritmy (napr. GP-
GPU), interpolacni metody a
generovani siti

Validace a verifikace modela

spravné reseni rovnic (porovnani se
standardnim software), reSeni
spravnych rovnic (porovnani s
realitou, experiment)

» mezinarodni spoluprace s instituty (IHU Strasbourg, INRIA France) a univerzitami

(University of British Columbia, Kog¢ University, Istanbul)

- hledani partnera pro spolupraci v ramci CR (biomechanické modelovani, experimenty,
KliniCti partnefi)
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Dal3i spolupréace ... Nl

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

— partner: LF MU, UPT AV, CEITEC
- Bioinformaticka analyza dat z hmotnostniho spektrometru
— partner: Ustav experimentélni biologie PFF MU
- Optimalizace Ansys vypoctu proudéni étyrstuprnovou, dvouhridelovou
plynovou turbinou s chlazenim lopatek
— partner: SVS FEM
« 3.5 milionu ,,smartmetert“ v cloudu
— partner: Skupina CEZ, MycroftMind
- Platforma pro poskytovani specializovanych meteopredikci pro oblast
energetiky
— partner: CzechGlobe, NESS, MycroftMind
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« Centrum CERIT-SC nechce byt jen poskytovatelem

HW zdroju Ci dodavatel informatické sily
— vypocetni a ulozné kapacity jsou pouze nastrojem
« chceme byt vyzkumny partner:

— mame co nabidnout:

« netrivialni/unikatni vypocetni a ulozné zdroje nezbytné pro realizaci
naroc¢nych vyzkumnych cilt

 netrivialni IT know-how + zazemi univerzity (doktorska Skola)
« zkuSenosti s velkymi narodnimi/evropskymi projekty

— spoleCnym vyzkumem chceme pomoci s prekonanim
stavajicich limitd vyzkumu nasich partneru
- atim otevfit dalSi moznosti ,,top-level*“ vyzkumu
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Projekt CERIT Scientific Cloud (reg. no. CZ.1.05/3.2.00/08.0144) byl
podporovan operacnim programem Vyzkum a vyvoj pro inovace, 3 prioritni

osy, podoblasti 2.3 Informacni infrastruktura pro vyzkum a vyvoj.

http:/ /www.cerit-sc.cz
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