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“To jsem nikdy nedělala, 
to mi určitě půjde.”

Pippilotta Viktualia Rullgardina Krusmynta Efraimsdotter Långstrump



Kubernetes

• Stále běžící služba
• Výběr z existujících

• Nebo vlastní vývoj

• Průmyslový standard
• Troška programování 

nutná

Grid-PBS

• Omezená doba 
běhu

• Příkazová řádka
• Dávkové zpracování
• Ruční práce
• Dostupný velký 

výkon
• Predikovatelné

čekání

Claude Code

• LLM nástroj pro 
programování

• Srozumitelný i pro 
neprogramátory

• $20/měsíc
• Běží i v terminálu 

metacentra



Molekulární výpočty
• Je daná molekula dobrým kandidátem na organické polovodiče?

1. Optimalizuj geometrii molekuly
2. Prohledej konformační prostor pro neutrální molekulu
3. Optimalizuj geometrii příslušného kationtu a aniontu
4. Pro optimalizované geometrie vypočti energii neutrální, 

aniontové a kationtové formy





Zadání projektu

1. Automatizace procesu výpočtu
• Oven fronta, správa dat, automatizace čekání na výsledky
• Zabalit to jako webovou službu

• Webové rozhraní (protože koncový uživatel „nemá rád“ CLI)
• Jednoduchý způsob zadávání molekuly
• Zcela automatická sekvence výpočtu
• Dostatečně rychlý výpočet



https://lambda-xtb.dyn.cloud.e-infra.cz/

https://github.com/krupickm/lambda-xtb
P(/C=C/P(C1=CC=CC=C1)C2=
CC=CC=C2)(C3=CC=CC=C3)/
C=C/P(C4=CC=CC=C4)C5=CC
=CC=C5



Co fungovalo

• Claude Code – LLM naučený na stávajících SW projektech

• Kubernetes (k8s) + GitHub 
• Python
• CI/CD

• Úmyslně ani řádka napsaná ručně
• Příkazy pro kubectl, git a gh zadává člověk
• Vývoj na frontendu, VSCode remote, Claude v terminálu
• Pozor – vyprchává Kerberos ticket



Postup

• Claude projekt, návrhová fáze, použít nejlepší dostupný model
• Nutit Claude do Minimal Viable Product (MVP)
• Navrhnout rozhraní (API), ukládání dat
• Aktivně omezovat bobtnání, Claude rád staví velké věci
• Pečlivě prohledat omezení knihoven

• Jako první krok otestovat neobvyklé integrace

Výsledek:
• zadání projektu
• rozsekané na WP
• vyřešená návaznost úloh
• plán pro „coding agent“ Claude code



Žádné větší akce

• Ne autonomní agenti (Hermes, OpenClaw)
• Nepřetěžovat kontext 

• manažer neprogramuje
• jednotlivé WPs pro jednotlivé agenty

• Udržovat know-how společné pro všechny úlohy
• Pravidelný úklid – „Claude verbal diarrhea“

• Kód, komentáře, dokumentace

• Krotit nadšení, dbát o pořádek



Od MVP k lepšímu využití prostředků

• MVP: Jeden kontejner, rezervované 1-4 CPU, výpočet synchronně
• Vylepšení:

• Frontend (0,25 CPU) a výpočetní kontejner (14 CPU)
• Výpočet přes volání API přes http
• Životnost výpočetního kontejneru zajišťuje k8s (na jedno použití)
• Data v SQLite databázi uvnitř frontendu (na PVC)



Běh pro ukázkovou molekulu zhruba 60s





Závěr a poděkování

• Claude Code velmi použitelný
• Vyzkoušení na menším projektu dotaženém do konce
• MVP ~ 20 hodin, vylepšení ~ 20 hodin
• Kubernetes infrastruktura výborně dostupná pro nasazení

TODO já:
• Napojení do PBS pro DFT výpočty
• Mailové upozornění

TODO e-infra:
• Dokumentace pro agenty
• Skills
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