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Obecný úvod, představení služeb



MetaCentrum ve zkratce

§MetaCentrum je
§ Národní distribuované (gridové) výpočetní prostředí
§ Koordinováno sdružením CESNET, součást e-INFRA CZ
§ Dostupné celé akademické obci v ČR
§ Bez grantových soutěží, přístup kdykoliv, ihned po schválení přihlášky  
§ Zcela zdarma (děkujte v publikacích projektu e-INFRA CZ ID:90254)

§MetaCentrum nabízí
§ Přístup ke sdíleným HW zdrojům (CESNET, CERIT-SC, AV CŘ, univ., VI Elixir)
§ Licence komerčního SW (Ansys, Gaussian, Matlab, MolPro,…)
§ Účty pro partnery (zahraniční/komerční sféra, řeší se individuálně)
§ Školení (také) pro menší skupinky uživatelů přímo na Vašem pracovišti

https://www.metacentrum.cz/

https://docs.metacentrum.cz/

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/access/terms#acknowledgements-and-publications

https://www.cesnet.cz/

https://www.e-infra.cz/



MetaCentrum ve zkratce

§MetaCentrum mohou použít
§ Jednotlivci (využití výpočetních zdrojů)
§ Skupiny/projekty (sdílení zpracovávaných dat)
§ Instituce (začlenění zdrojů pod centrální správu)

§ Privilegovaný přístup, náhrada během výpadku, extra kapacita při vysoké zátěži

§MetaCentrum neumí
§ Dedikovat zdroje za úplatu 
§ Dlouhodobě a bezpečně ukládat cenná data (tj. archivace dat)
§ Poskytovat extrémní množství zdrojů jednotlivým úlohám
§ Zpracovávat citlivá data (Kubernetes Sensitive Cloud v rámci e-INFRA CZ, 

koordinuje CERIT-SC)
§ OS Windows

https://www.cerit-sc.cz/

https://du.cesnet.cz



JEDNA PŘIHLÁŠKA VLÁDNE VŠEM



Jeden společný účet pro více služeb

§ Registrovaný uživatel získává přístup k několika různým službám
https://metavo.metacentrum.cz/en/application/formKubernetes orchestrátor 

Docker obrazů, Rancher 
dashboard (také CLI), GUI 
prostředí

Systém pro správu úloh a 
přidělování hardwarových 
zdrojů gridových úloh

Infrastruktura pro správu 
virtuálních strojů, CLI 
prostředí

Klasické prostředí 
příkazové řádky (CLI), 
Linuxový systém

Uživatelsky ovládané 
platformy, webové 
rozhraní (GUI)

Webové rozhraní HPC 
systémů  

Webová platforma 
pro zpracování dat

Webová platforma pro 
interaktivní programování

Modulové aplikace, 
Apptainer obrazy, 
NGC, vlastní instalace
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Open OnDemand GUI

§Open OnDemand

§ Webová aplikace nad OpenPBS
§ Spouštění (nejen) GUI aplikací

https://ondemand.metacentrum.cz/
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§Open OnDemand
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§ Spouštění (nejen) GUI aplikací
§ Procházení úložišť (záložka „Files“)
§ Příkazová řádka (záložka „Clusters“)
§ Vytvořit a odeslat dávkovou úlohy (záložka „Jobs - Job Composer“)
§ Plánovaná možnost spouštění virtuálních strojů (OpenStack) a Docker 

obrazů (Kubernetes on OpenStack)



Galaxy GUI

§Galaxy

§ Národní instance e-INFRA CZ
a VI Elixir CZ, hostuje MetaCentrum

§ Webová aplikace nad OpenPBS
§ Systém pro komplexní analýzu dat,

tvorbu a sdílení workflow, výuku atd.
§ Zpracování „-omických“ dat, LLM, ML, materiálové vědy, ekologie, chemie, 

statistické analýzy, humanitní studie, atd.
§ Uživatel se nestará o rezervaci HW

https://usegalaxy.cz/































Gridové výpočty CLI

§Gridové výpočty (OpenPBS)
§ Centrálně spravované HTC/HPC klastry
§ Klasické prostředí příkazové řádky (CLI)
§ „Nejmocnější“ prostředí
§ Dlouhé dávkové úlohy (dny/týdny)
§ Interaktivní úlohy (testovací výpočty)
§ Paralelní a více uzlové výpočty
§ Spouštění kontejnerů (Apptainer), NGC
§ GPU akcelerace (NVIDIA H100)
§ Disková pole a lokální scratch úložiště



Licenční modely

§Umíme pustit téměř vše, co neporušuje lic. podmínky a je pro Linux

§ Většina aplikačního SW je open source, ale…

Neplacená 
licence

Pro všechny 
uživatele/bez 

registrace

Pro 
jednotlivce/s 

registrací

Placená licence

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software



Jak se to správně používá?



Podání přihlášky

§Kdykoliv během roku, manuální schvalování 

§Účty jsou platné do 2. 2. následujícího roku, prodlužování účtů v lednu

§Okamžitý přístup k HW zdrojům
§ Přístup partnerů po předchozí

domluvě (meta@cesnet.cz)
§ Přihlášení skrze instituci (tj. místní

jméno a heslo) z federace eduID
https://docs.metacentrum.cz/en/docs/access/account

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/access/terms

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/concepts
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Čelní uzly (frontend servery)

§ Primární přístupový bod

§ Přístup SSH protokolem a heslem (vytvoření Kerberos lístku)
§ SSH klíče nejsou podporovány
§ Platný Kerberos lístek umožňuje zadávat úlohy a procházet infrastrukturu
§ Pozor na dlouho otevřená sezení – platnost lístku je 10 hodin

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/infrastructure/frontends

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/access/log-in#kerberos
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§Nepočítejte na čelních uzlech
§ Jsou to malé virtuální stoje (skirit 32 jader, nympha 16 jader, zenith 8 jader)
§ Hrozí jejich výrazné zpomalení, případně pád
§ Automatické mechanismy ukončující náročné/dlouhé procesy
§ I pro krátké testování výpočtů je vhodnější interaktivní úloha
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https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/run-basic-job#interactive-job-example
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Úložná disková pole /storage/

§K dispozici několik fyzicky oddělených diskových polí

§Určena pro tzv. živá data
§ Zálohy cenných primárních dat a výsledků na objektové úložiště S3/NRP

§ Dostupné všem uživatelům
§ Příkazy s3cmd/s5cmd pro manipulaci s daty na S3 úložišti
§ Nutnost požádat o vytvoření S3 bucketu („složky“) a uložit si konfigurační soubor

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/infrastructure/mount-storages

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/storage-department

https://docs.du.cesnet.cz/en/docs/object-storage-s3/s3-service
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§Uživatelské kvóty jsou nastaveny na
celkový objem dat a počet souborů
§ Kapacita úložišť není neomezená
§ Pole jsou různě velká, kvóty se nastavují všem stejně
§ Některá pole mají vlastníky s větší kvótou
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Koncept více $HOME adresářů a /storage/

§ Vychází z podstaty gridové (distribuované) infrastruktury

§ Zpravidla se skupinou klastrů v každé geografické lokalitě je také 
diskové pole

§ Výpočetní stroje mají také svůj nativní home (domovský adresář)
§ Výpočetní úlohy mohou běžet na klastrech, kde je jiný home
§Nelze spoléhat na to, že stejná data jsou na všech stojích

§ Protože jiné domovské adresáře…
§ Všechno je stále dostupné, jen třeba napsat cestu/přejít do jiného adresáře
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§ Rozložení zátěže, dostupnost úložišť jinou cestou např. při pádu 
frontendu
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Scratch úložiště ($SCRATCHDIR)

§ Jiný typ úložiště, než klasická /storage/ pro domovské adresáře
§Úložiště, které je přímou součástí každého výpočetního stroje
§Určeno pouze pro data, která se používají v běžící úloze

§ Stará nesmazaná data ve scratchi se mohou kdykoliv smazat bez varování 

§Každá úloha automaticky definuje proměnnou $SCRATCHDIR
§ Přímý přístup k datům pro CPU/GPU
§Každá úloha, které čte vstupní data více než jednou, by měla žádat 

o scratch
§ Snížení síťové provozu
§ Nezatěžuje se diskové pole (/storage/)
§ Úloha je rychlejší a robustnější (např. sítové výpadky)

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/infrastructure/scratch-storages



Scratch úložiště ($SCRATCHDIR)

§ Lze žádat o různé typy scratch adresářů
§ scratch_local

§ Univerzálně na všech strojích, nejčastěji SSD, ale i HDD
§ Cesta na stroji ve tvaru /scratch/USERNAME/job_JOBID

§ scratch_ssd
§ Explicitně požaduje SSD, není na všech strojích, kapacita jednotky TB
§ Cesta na stroji ve tvaru /scratch.ssd/USERNAME/job_JOBID

§ scratch_shm
§ Scratch v RAM paměti
§ Nejrychlejší
§ Rezervace RAM je součet objemu dat (vstup a výstup) a paměťové náročnosti výpočtu
§ Cesta na stroji ve tvaru /dev/shm/scratch.shm/USERNAME/job_JOBID
§ Boolean (ano/ne), rezervace přes qsub parametr :mem



Scratch úložiště ($SCRATCHDIR)

§ Lze žádat o různé typy scratch adresářů
§ scratch_shared

§ Scratch sdíleny v rámci celého klastu
§ Zatím pouze v rámci GPU klastrů Bee (BeeGFS) a Galdor
§ Bez politiky automatického promazávání
§ Vhodné pro úlohy, které zpracovávají jednu velkou datovou sadu/databázi
§ Jiná politika pojmenování adresáře v /scratch.shared/USERNAME/, nesmí začínat jako 

„job_“. 
§ Inicializační úloha kopírující data, další pak již čistě výpočetní



Kopírování dat

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/large-data



Kopírování dat

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/large-data



Kopírování dat

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/large-data

(BOOKWORM)vorel@elmo:~$ qsub -I -l scratch_ssd=1gb
qsub: waiting for job 13372263.pbs-m1.metacentrum.cz to start
qsub: job 13372263.pbs-m1.metacentrum.cz ready
(BOOKWORM)vorel@galdor19:~$ cd $SCRATCHDIR

(BOOKWORM)vorel@galdor19:/scratch.ssd/vorel/job_13372263.pbs-m1$ cp –r \
/storage/brno2/home/vorel/input_data_set .

(BOOKWORM)vorel@galdor19:/scratch.ssd/vorel/job_13372263.pbs-m1$ scp -r \
storage-brno2.metacentrum.cz:~/input_data_set .

(BOOKWORM)vorel@galdor19:/scratch.ssd/vorel/job_13372263.pbs-m1$ rsync -avh \
storage-brno2.metacentrum.cz:~/input_data_set/ .



Příklad skriptu dávkové úlohy

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/run-basic-job#batch-job



Interaktivní úloha

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/run-basic-job#interactive-job



GPU akcelerace

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/gpu-comput/gpu-job



GPU akcelerace

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/gpu-comput/gpu-job



Singularity/Apptainer

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software/containers



Lokální instalace SW

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software/install-software



Lokální instalace SW

§ Snažíme se učit uživatele instalovat SW správcem Mamba
§ Vylepšená verze správce Conda
§ Stejná syntaxe
§ Většina instalací funguje na první pokus

(BOOKWORM)vorel@elmo:~$ mamba create --prefix /storage/city/home/user_name/segemehl-0.3.4 -c bioconda segemehl -y

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software/install-software#condamamba-packages



Pomocné utility

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software/utilities#go-to-scratch

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/jobs/extend-walltime

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/jobs/finished-jobs#older



Interaktivní sestavovač úloh

https://metavo.metacentrum.cz/pbsmon2/qsub_pbspro

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/resources/resources



Interaktivní sestavovač úloh



Zápis do kořenového adresáře

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/quotas#how-to-prevent-the-situation



Mnoho krátkých úloh



Zhodnocení uživatelského dotazníku



Dotazník uživatelské spokojenosti

§ Poslední dotazník za rok 2024, sběr během ledna a února 2025

§ Sbírán za celou e-infrastrukturu e-INFRA CZ
§ MetaCentrum (gridové výpočty)
§ Cloudová služba (OpenStack)
§ Kubernetes (orchestrátor Docker obrazů)
§ Sensitive cloud (OpenStack)
§ IT4I (superpočítačové centrum)

§Metodiky UMUX-Lite a SUS (pro MetaCentrum a IT4I)
§ 443 odpovědí (návratnost 6,8 %), 292 kompletních vyplnění (66 %)

§Analyzováno celkem 297 odpovědí (dalších 5 se 75% vyplněním)



Dotazník uživatelské spokojenosti

Děkujeme všem, kteří se dotazníku zúčastnili,
a zejména těm, kteří nelitovali času a rozvedli své 
odpovědi formou volného vyjádření. Je to pro nás 
cenná informace o tom, ve kterých oblastech jsou 
služby MetaCentra bezproblémové a kde bychom 
naopak měli něco vylepšit.



Odkud jsou?

§Afiliace podle číselníku MŠMT, 50 různých institucí

AV ČR (66)

MUNI (54)

UK (45)

ČVUT (25)

VUT (23)

ZČU (20)

VŠCHT (11)

Ostatní (53)

FZÚ (13)

ÚOCHB (7)

ÚEB (5)

ÚMG (5)

MBÚ (4)

BFÚ (3)

GFÚ (3)

Ostatní (26)



Kdo odpovídal?
157

61

43

21

6 5 4

Výzkumný
pracovník (Ph.D. a

vyšš í)

Mladý výzkumný
pracovník

(doktorand)

Student IT profesionál
(administrátor,

vývojář, podpora)

Neuvedeno a jiné Vedoucí pracovníkDatový specialista
(data steward)



Co dělají?



Co je trápí?

§ Rozsah a aktuálnost dokumentace
„Ohledne dokumentace: prijde mi to chaoticke…“
„Ohledně dokumentace: popravdě, původní forma dokumentace ve 
formě wiki pro mě byla přehlednější a pokud jsem něčemu nerozuměl, 
našel jsem to tam spíše než v nové dokumentaci…“
„dokumentace: pro běžného biologa by měla být ještě o hodně víc 
polopatická“

§ Víme o tom, dokumentace stále prochází procesem vývoje
§ Vzhledová kompatibilita v rámci e-INFRA CZ (odklon od formátu Wikipedie)
§ Rovnováha mezi tím, aby tam bylo všechno, nezastarávalo to a vyžadovalo 

minimum pravidelných zásahů
§ Nechceme přepisovat obecné Linuxové návody

https://docs.metacentrum.cz/



Co je trápí?

§ Rozsah dokumentace pro jednotlivé SW

„Obecně dokumentace ohledně singularit je celkem nedostačující a 
její použití bylo tím celkem komplikované - např. různé možnosti 
příznaků (flagů), o kterých jsem neměl tušení…“

„i kdyz obecne jsem velice spokojen, predevsim v oblasti 
dokumentace kompilatoru apod-ruzne verze openmpi, .. by stalo za to 
dokumentaci mirne vylepsit.“

„Uvítal bych lepší dokumentaci modulů...“
§ Návody pro komplexnější/netriviální SW je nutné výrazně vylepšit
§ Snaha dokumentovat pouze to, co není standardní, jinak informace zastará
§ Nechceme přepisovat manuálové stránky vývojářů daného SW

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software



Co je trápí?

§ Více praktických příkladů

„pro studenty mi chybí nějaký video tutoriál, který by je se všemi 
základními funkcemi srozumitelně seznámil...“

„Chybí jednoduchý start/příklad jak se přihlásit, přenést soubory 
například přes FileZillu nebo ondemand, jednoduše upustit skript buď 
na ondemand nebo přes příkazovou řádku, atd.“

„Obecně by bylo fajn mít nějaký beginner-friendly tutorial pro úplné 
začátečníky s práci s distribuovanými uzly.“

§ Video tutoriály nakonec nebudou
§ Další prostor pro významné rozšíření dokumentace
§ V přípravě kapitola “A comprehensive manual for beginners“

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/basic-tutorial



Co je trápí?

§Možnost instalace vlastního SW

„V dokumentaci jsem nebyl osobně schopen najít, jak si vytvořit vlastní 
virtuální prostředí.“

§Neaktuální a chybějící SW
„Uvítal bych více SW z oblasti kvantové chemie, např. ADF.“

§ Rozšířit část „How to install software“ o další možnosti instalace SW
§ Dotazník není ideální místo pro žádost o instalaci – pište na meta@cesnet.cz
§ Asi nejsme schopni periodicky upgradovat všechny dostupné SW 
§ Aktivněji upgradovat zásadní a vývojový SW

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/software/install-software



Co je trápí?

§Dostupnost a přehled GPU strojů

„Možno spraviť prehladnú samotnú stránku na 
https://metavo.metacentrum.cz/ pre GPU“

„nodes a parametre GPU ktoré su na nych, nech si človek vie prezrieť 
v jednej tabulke“

„Výber grafickej karty by mohol byť prívetivejší. Ocenil by som viac 
examples k tomu, jako si napísať skript pre qsub“

§ Obecný problém s odkazem na vylepšení návodů/ukázek
§ Přehledová tabulku o GPU strojích je k nalezení v dokumentaci
§ Informace o stavu GPU klastrů na https://metavo.metacentrum.cz/pbsmon2/nodes/physical

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/gpu-comput/gpu-job



https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/gpu-comput/gpu-job

Co je trápí?

§Dostupnost a přehled GPU strojů

„Možno spraviť prehladnú samotnú stránku na 
https://metavo.metacentrum.cz/ pre GPU“

„nodes a parametre GPU ktoré su na nych, nech si človek vie prezrieť 
v jednej tabulke“

„Výber grafickej karty by mohol byť prívetivejší. Ocenil by som viac 
examples k tomu, jako si napísať skript pre qsub“

§ Obecný problém s odkazem na vylepšení návodů/úkazek
§ Přehledová tabulku o GPU strojích v dokumentaci
§ Informace o stavu GPU klastrů na 



Naše závěry

§ Relativně nízká návratnost
§ Podpořit motivaci představením konkrétních vylepšení dle minulého sběru
§ Odměna? Navýšení fairshare skóre? Zde je problém anonymity
§ Spoléháme na komunitní přístup

§O nedostatcích víme, je nutné dokumentaci systematicky vylepšovat
§ Zlepšit orientaci v prostředí pro nové uživatele
§ Lépe zdokumentovat použití netriviálního SW
§ S ohledem na trvalou hodnotu informace
§ Plánované vytvoření souboru spustitelných ukázkových úloh

§ Systematičtější komunikace s uživateli o novinkách a plánech



Naše závěry

§ Proaktivní upgrade zásadních SW

§Nastavení aktivnějšího přístupu k uživatelů
§ Výrazně vylepšit návody
§ Nové podrobné návody pro nové uživatele
§ Pravidelně nepravidelná online setkání na předem definované téma
§ Projekt ambasadorů MetaCentra

§ Námi proškolený uživatel působící na fakultě/ústavu/pracovní skupině
§ Ideálně aktivní uživatel se zkušeností práce v MetaCentru
§ Na bázi dobrovolnosti
§ Primární kontakt na daném pracovišti (náhrada za RT komunikaci s podporou)
§ Ví, kam předat složitější problémy
§ Kontakt meta@cesnet.cz



Take-home message

§ Použít MetaCentrum a navazující služby není tak složité, jak by se 
mohlo zdát

§Dokumentace nebude nikdy perfektní a všespásná. Jinak bude tak 
dlouhá, že ji stejně nikdo nebude číst

§Když něco nedává smysl, napište na podporu (meta@cesnet.cz)
§ Piště nám náměty, co vám v dokumentaci chybí a co byste rádi viděli

§ Piště okamžitě, pokud něco nefunguje

§ Připomínejte se
§AI chaty také umí poradit

§Dokumentace má vlastní AI (stále se vylepšuje)

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/support

https://chat.ai.e-infra.cz/
https://docs.metacentrum.cz/en/docs/tutorials/chat-help
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https://docs.metacentrum.cz/en/docs/tutorials/chat-help
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Děkuji za pozornost


