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Prostredi Kubernetes

e Provozovano centrem CERIT-SC v ramci e-INFRA CZ
o K vyuziti staCi uCet v Metacentru
e Vybaveni
o pres 2000 CPU jader
o 512GB pameti na uzel
o GPU karty
m A10, A40, A100 (80GB), A100 MIG, H100
o Pouze SSD
o Infiniband

https://docs.cerit.io



https://docs.cerit.io

Graficka prostredi

e Webové aplikace e Nativni aplikace

o Jupyterhub o Matlab

o Binderhub ® Ansys

o Alphafold o Rstudio
o Obecny desktop
e Scipion
o maxquant
e Pycharm

o Code-server
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Jupyterhub

e https://hub.cloud.e-infra.cz https://docs.cerit.io/docs/jupyterhub.html
e Primarné pro Jupyter notebooky
o Neékolik pfipravenych obrazu

m Minimal notebook, Datascience notebook, Tensorflow
o Qbrazy jsou stabilni
o Moznost pripravit vlastni
e Lze pustit navic Rstudio a Matlab
e Cas b&hu neni omezeny, neaktivni notebooky jsou do tydne ukon&eny


https://hub.cloud.e-infra.cz
https://docs.cerit.io/docs/jupyterhub.html
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Jupyterhub —uloziste

e Moznost pripojeni ulozisté Metacentra

o skrze sshfs — neni extrémné efektivni
e Notebooky mohou mit persistentni domovsky adresar
e Instalace dalSiho SW

o U novéjsich obrazl mozna
B apt-get update; fakeroot apt-get install [package]

@ Neni persistentni
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Jupyterhub

e Z bézZiciho notebooku lze poustét dalsi ulohy
o Trochu problematické predavani proménnych
o Lze pustiti MPI ulohu

e Nelze vyuzivat moduly z AFS
o Moduly z cvmfs jsou v pripravé

e Planujeme nasazeni obdoby github copilot



Jupyterhub — statistiky

@ kuba-mon.cloud.e-infra.cz
B8 Users / Jupyterhub g @® Last2days
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https://kuba-mon.cloud.e-infra.cz/k8s/clusters/c-m-qvndqhf6/api/v1/namespaces/cattle-monitoring-system/services/http:rancher-monitoring-grafana:80/proxy/d/H5q_43FVk/jupyterhub?orgId=1&refresh=30s

Binderhub

e https://binderhub.cloud.e-infra.cz https://docs.cerit.io/docs/binderhub.html
e Opeét Jupyter notebooky
o Obraz pro notebook se sestavi z git repozitare
e Oproti verejné verzi mybinder je nutné prihlaseni
e Binder standardné neumi alokovat zdroje
® soubor . resources v gitu umi specifikovat zdroje véetné GPU

-----

e Vhodnéjsi pro pokrocilejsi uzivatele
© Log ze sestaveni obrazu je k dispozici
® Log z nespoustejiciho se notebooku k dispozici neni


https://binderhub.cloud.e-infra.cz
https://docs.cerit.io/docs/binderhub.html

Alphafold

e hitps://alphafold.cloud.e-infra.cz https://docs.cerit.io/docs/alphafold.html
e Grafické rozhrani k Alphafold predikci proteinu

e Maximalné zjednoduSené bez zadavani skriptu
e Dokonceni vypoCtu oznameno mailem
e \ysledky Ize orientacné zobrazit pfimo v prohlizeci
o Zaroven jsou ukladany na brno12-cerit
e Je integrovan mol* webovy prohlizeC
o Pri znalosti nazvu proteinu Ize zobrazit pfes mol* vSe z EBI databaze


https://alphafold.cloud.e-infra.cz
https://docs.cerit.io/docs/alphafold.html

AlphaFold,

& alphafold.cloud.e-infra.cz

(o] [NCWA i EVCIM Compute Colabfold View Results Running Jobs View CIF Protein

Protein name
Proteins

Max template date
DB Preset

Model Preset
Precomp MSAS
Predictions per model
Run Relax

Make results public
E-mail

Force computation

Version of Alphafold

@INFRA
cz

intricate-burn

>Sequencel

default

full_dbs

monomer

®

5]

@

@
xhejtman@ics.muni.cz
e

Alphafold 2.2.0




Compute Alphafold | Compute Colabfold

& alphafold.cloud.e-infra.cz

View Results | Running Jobs View CIF Protein
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Alphafold

e Podpora pro zakladni Alphafold 2.2.0 a 2.3.1
e V beta verzi podpora Colabfold
e vyuziva vlastni instanci mmseqs search serveru
m Podobné rychla jako verejny server
e \/ pripravé podpora
o Omegafold (Ize vyuzit 80GB karty)
o esmfold
e alpha pull down



Nativni graficke aplikace



Rancher

e Nativni aplikace jsou spoustény pres formular v Rancheru
e https://rancher.cloud.e-infra.cz

e Aplikace jsou zarazeny v katalogu se zakladnim popisem
o Vyplnénim formulare Ize aplikaci spustit a nasledné se k ni pripoijit
o Aplikace se az na vyjimky sama neukonci, je nutné ji smazat


https://rancher.cloud.e-infra.cz

Vzdalena plocha Linuxu

e Zakladni rezimy pristupu
o VNC
o Webovy prohlizeC
e Aplikace ze vzdalené plochy podporuji oba rezimy
e Je mozné vybrat persistentni home
e Lze pripojit ulozisté metacentra
o Je nutné si nastavit pristup https://storagesecrets.cloud.e-infra.cz
m PrihlaSeni jménem a heslem do Metacentra



https://storagesecrets.cloud.e-infra.cz

VNC pristup

e Pripojeni VNC klientem nebo safari prohlizeCem

e Pripojuje se primo na zadanou adresu
o nevytvari se predem ssh tunel

e Pred startem je nutné zvolit prihlaSovaci heslo

e Neni pristupna 3D akcelerace ani vypocetni GPU
o V pripadé zajmu lIze vypocetni GPU pridat

e Potize s utoky na VNC port

e Nekdy jsou potize s DPI a skalovanim obrazu



Webovy pristup

e Pripojeni webovym prohlizeCem
e Podporovan google chrome, Microsoft Edge, Safari
e Pred startem je nutné zvolit jméno a heslo
e Funguje pIlna 3D akcelerace, jak zobrazovani, tak vypocCty
e Funguje zvuk
e Velikost obrazu se umi prizpusobit
o Horsi kvalita dana H264 kompresi



Aplikace vzdalené plochy

e Matlab ve verzich 9.9 a 9.11

e Ansys ve verzich 2019.2, 2020, 2021

e Aplikace podléhaji pravidlim vyuziti Metacentra
e Délka béhu kvdli licencim omezena

e Linux Xfce Ubuntu desktop

e Maxquant, Knime pro proteomiku
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Scipion

e Desktopova aplikace integrujici nastroje pro kryoelektronovou mikroskopii
e Naroky na zdroje

o Terabyty dat

o Velké mnozstvi paméti

o GPU
e Aplikace adaptovana na béh v Kubernetes s grafickym rozhranim
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Aplikace s webovym rozhranim

e Aplikace se po spusténi pouzivaji pres Webovy prohlize¢
e Kdispozici jsou

o rstudio

e pycharm

e code-server



Dekuji za pozornost



