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Program seminéare INFRA

Novinky z MetaCentra (Miroslav Ruda)

Novinky v datovych ulozistich (David Antos)

Aktualni stav HPC systému, v€etné LUMI (Branislav Jansik)

Cloudoveé sluzby v e-INFRA CZ (Miroslav Ruda)

15:00-15:30 prestavka

Grafické karty a jejich podpora v MetaCentru (Jan Hoidekr)

Spoluprace s uZivateli <.
Umaéla inteligence na KKY ZCU v Plzni a (nejen) v MetaCentru
Vyu?ziti VASP, Molpro, Molcas, Gaussian pro vyvoj material(
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MetaCentrum INFRA

Narodni distribuované vypocetni prostfedi, koordinuje CESNET
vypocetni zdroje umisténé na CESNETu, univerzitach, AV CR
gridové, cloudové a map-reduce vypocty, velka data
NGI v evropske e-infrastrukture EGI, EOSC mandated org.
komunitni pristup, centralni sprava a AAl
cilend podpora velkych projektd (VI, ESFRI)
virtualizaCni platforma pro vysoce dostupné sluzby
Plvodni motivace sdileni zdrojd (HW) stale plati

e preneseni narazove zatéZe na volnéjsi zdroje
a vyuziti jinych zdrojt pfi vypadku : i
poskytnuti vlastnich do¢asné volnych zdroj(i E——y O
zdroje pro nastartovani projektu, ovéreni vhodnosti HW T
drahé komercni licence




e-INFRA CZ INFRA

e MetaCentrum (distributed grid) od roku 1998 soucast CESNET
od za¢atku spoluprace CESNET, MU, ZCU (,UK, VUTBR)
e od roku 2012 VI CESNET a VI CERIT-SC
MetaCentrum integruje CERIT-SC, spolecny vyvoj, véetné cloudu
integruje zdroje dalSich organizaci, véetné VI ELIXIR
e 0od roku 2020 jedina spolecné e-infrastruktura e-INFRA CZ
CESNET, CERIT-SC (MU), IT4Innovations (VSB) o

Identity management, PKI & AAI

Data services

Computing Infrastructure
Data Collaborative

storages 1T41 MetaCentrum | CERIT-SC | || @nvironment

Common communication infrastructure




Vypocetni modely MetaCentra INFRA

e grid, centralné spravované HTC, HPC clustery
davkove, dlouhé, paralelni vypocty (PBSPro)
vCetné interaktivnich dloh, grafické rozhrani
vypocty i v containerech (Singularity)

GPU karty, NVIDIA GPU Cloud so [ware
distribuované clustery ¢lentl e-INFRA CZ a partner(

e MetaCentrum cloud - misto Gloh virtualni stroj nebo container <.
obrazy MetaCentra, EGI, projektové, uZivatelské ¢
cloudové vypocty a sluzby pro vypocty (OpenStack)
Kubernetes pro spravu virtualnich prostredi
Terraform nebo Infrastructure Manager pro virtualnl' clustery

e MapReduce - Hadoop/Spark zpracovani dat
dedikovany cluster nahrazen obrazy v cloudu 3




INFRA
cz

PIONIER

‘Supercomputer

Grid HPC + HTC + Hadoop
HPC Cloud
Object Datastorage
Resources available in EGI

SANET Resources dedicated to
ELIXIR CZ
Virtualizatni platforma
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Pravidla pFistupu INFRA

Primarni je akademickeé uZziti
e vyzkumné, vyvojové a vyukové ucely
o okamzity pristup, bez podavani projektd
¢ "placeni"formou publikaci s podékovanim
e publikace vyuzivany pro urceni priority uzivatele
Sluzby MetaCentra (pro)
« jednotlivce - chtéji pocitat, zpracovavat data ' '
« projekty - cht&ji potitat a potfebuji spolupracovat, sdilet data .

e instituce - chtéji poskytovat svoje vypocetni zdroje prolekbtﬁ%,
svych zdrojl /i




Aplikagni so Dware v MetaCentru INFRA
Rada aplika¢niho so [ware - komeréni
e matematicky so lware (Matlab, Maple, Mathematica),
vyvojové nastroje (Intel, AMD, NVIDIA, Totalview, Allinea)
technické simulace (Ansys Fluent, CFX)
biochemie (Amber, Gaussian, Turbomole)
v ramci e-INFRA CZ pfipravujeme vétsi koordinaci s IT4l
Open-source (life-science, matematika) *
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analyzu DNA

¢ za posledni rok vice jak 100 novych/zménénych programovy (Yo
celkem vice nez 2.000 sw. balikd




IANN O INFRA
Dlouhodoby vyvoj a
2012 2014 2016 2017 2018 2019 2020 2021  4-2022
Pocet 613 1112 1611 1908 2020 2185 2225 2606 1991
uzivatel MC
Novi uZivatelé 312 605 742 732 713 762 774 792 270
(Meta)
Pocet uloh 1,1/ 3,9/ 3,6/ 4,7/ 5/ 8,6/ 13,1/ 12,1/
[milion uloh] n/a n/a 6 7 6,7 6,8 10 9,3
Meta/EGI
CPU ¢as 2500/ 6403/ 9475/ 10572/ 11357/ 13129/ 16630/ 22647/
[CPU let] n/a n/a 5963 4622 4074 4531 9160 9581
Meta/EGI
Pocet CPU 6028 14164 17234 18666 21344 26602 29874 34084 38884

jader vc. EGI

CESNET + 3264
CERIT + 1152




36 000
34 000
32000
30 000
28 000
26 000
24 000
22 000
20 000
18 000
16 000
14 000
12 000
10 000

8000

6 000

4000

2000

Number of CPUs, executed jobs and corresponding CPU years

(Meta VO PBS)

3408417

36 000
34 000
32000
30000
28 000
26 000
24 000
22 000
20 000
18 000
16 000

2 14 000

12 000
10000
8000
6 000
4000
2000

i CPU cores
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Publikace uzivatel (2021)

64 42 30 23 21

Chemistry Physical Chemistry Multidisciplinary Physics Atomic Engineering
Molgrcular Elgtrical Nanoscience
Chemical

63

Materials Science Multidisciplinary 36
Physics Applied 19 16 13 13

Genetics Heredity Computer Chemistry
lence Ingrganic Chemistry
Infomfation Nuclea janic

Systems

18
Multidisciplinary
nfes

53 32 13 9
Biochemistry Molecular Biology Astronomy Astrophysics Plant Sciences

Computer
Scence

17
Evolutionary Biology

AmmRal  Ir
Intelligehgp!ications




Vypocetni zdroje INFRA

e rok 2022: 45.000 CPU jader (x86_64)
HD uzly s menSim poctem jader (2x4-32)
SMP servery - 32-128 jader, do 3 TB RAM
e specializované servery s 6/10 TB RAM
GP-GPU karty - 140+40 uzIt, 370+100 karet
o NVIDIA T4, 1080 Ti, 2080 Ti, A100,
CESNET (17.000 )
CERIT-SC (7.900 )
clustery dalsich partner
VI ELIXIR (5824)
FZU (5190 pro LHC/EGI)
CEITEC, ZCU, JCU, MU, UK
cca 15 PB diskovych prostor na zpracovani dat
NFS, GPFS, CYMFS, CephFS

m? gaa III. j. .
objektova storage Ceph (S3, Swi [, HiCache dlozisté (EGI) Pe ,4<,.12/22.




Hardware 2021 INFRA

e cluster halmir v Brné

31 uzll, 2x AMD EPYC 7543, 1 TB RAM, 15 TB NVMe
cluster galdor v Brné

20 uzlG, 2x AMD EPYC 7543, 512 GB RAM, 15 TB NVMe

rozSireni kapacit diskovych poli
Biocev (500 TB), UOCHB (200 TB), Brno (1200 TB)
rozSireni Kubernetes - CERIT-SC
18 uzI{i, 2x AMD EPYC 7543, 60 TB NVMe, celkem 6xA10
experimenty s distrobuovanym filesystémem pres uzly
fer.natur.cuni.cz - Pfirodovédecka fakulta UK
celkem 24x NVIDIA RTX A4000 o—aff
v souctu jiz 1500 CPU jader, 56 GPU karet ———————jee=e




Novinky za rok 2021 INFRA

e sjednocené AAl pres e-INFRA CZ
viz pfednaska dnes dopoledne

e zpfistupnény nastroje pro vyuziti S3 tlozist DU
¢ posileni podpory pro GP-GPU - NGC, Singularity, AlphaFold

e postupny pfechod na kompilaci so Dware nastrojem Spack o
e bezpecnost - sledovani pfistupl z neobvyklych adres, hesla
e mMoZnost provozovat vypocetni cluster v MS Azure
e zprovoznéni sluzeb Kubernetes a Sensitive Cloud
e druhdverze lehkého portalu pro OpenStack




Plany na dalsi obdobi INFRA

e rok 2022 je posledni rok projektu OP VVV2
dalSi rozSifeni vypocetni kapacity
e HD clustery UMG, Brno (CESNET)
e SMP s GP-GPU v Brné (CERIT-SC)

VI hodnocena jako excelentni, pfipravujeme pokrac¢ovani od 2023
rozSifeni spoluprace v ramci e-INFRA CZ
pfiprava spole¢né dokumentace
prdchodnost mezi MetaCentrem a IT4l - so [ware, filesystémy
dalSi vyuziti sluzeb od DU - objektova storage S3 o @
dalsi instalace OpenStack v IT4l
priprava na integraci s GloZisti z EOSC NDI
moZnost data vytvofit a zpracovat u nas, prenos dat
prechod na novy styl modules (a Spack pro kompilaci so Dware)
rozvoj cloudovych sluzeb - Kubernetes, Sensitive Cloud
viz dal3i prednaska )
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Dékuji za pozornost
https://www.metacentrum.cz



https://www.metacentrum.cz

Zalozni slidy




Ulozné kapacity MetaCentra INFRA

¢ data semi-permanentni = urena pro zpracovani v MetaCentru
zalohy a archivy nutno presunout do sluzeb DU
sdileny /home pro vSechny clustery v jednom mésté

NFS, vétsi instalace s pomoci GPFS
na dalSich clusterech viditelné ve /storage/
zpravidla diskova pole, SSD cache, experimenty s all-SSD

doCasny scratch prostor v kazdém uzlu clusteru o
zpravidla lokalni SSD disk, experimentalné sdileny filesystém o’
ve struktufe /storage/ dostupné i archivy DU '
objektova storage Ceph pro cloudoveé prostiedi OpenStack ..
pres protokol S3 bude dostupné i v gridu, spoluprace $DU
specialni pripady — HDFS pro Hadoop/Spark




Spoluprace s partnery INFRA

Spolupréace s projekty = motivace vyvoje novych sluzeb
e LHC, Auger, CTA, Belle
plvodni motivace gridu, nadéale aktivniv EGI
e ELIXIR (OpenScreen, CCT, Czech Bioimaging)

spolupracuijici VI, zdroje zaclenéné do MetaCentra
spoluprace pfi provozu sluzeb ELIXIRu
life-science je nejvétsi konzument zdrojl

e ELI, BBMRI, CLARIN, ICOS
zejména na urovni EGI
¢ vyzkumna centra CzechGlobe, CEITEC, (Recetox, EIRENE
dlouhodobi uZivatelé, vazba pres CERIT-SC —Q
e ESA-CollGS, Data Relay Hub ] ooad




Vyuziti v roce 2021

INFRA
cz

Storage konec 2021

obsazeno 7,6 PB z celkovych 15 PB

TB z 2 PB, z toho
1,7 PB procitliva data

celkovych 1,4 PB

MetaCentrum 2021 CMZI;TI"‘O meta-pbs cerit-pbs elixir-pbs MetaCentrum Cloud Kubemetes
Podet loh / spusténych VM stroja (2021) | 12 172 476 6575 865 4638 124 943 360 15127 v "'°V°Z“:/";”"a 2021
betiany CPU(;EZ:‘;"a"“me) AU 22 647 11558 4615 1621 4481 (veetné 641 FedCloud) 373
= = o q P - a 86 uzivatelt 176 projektt / 535 P i (A
Pocet uzivatell ke konci prosince 2021 2606 uzivateli MetaVO ELIXIR-CZ VO individualnich G&ta 10 projektovych Gcta
17164 6656 2936 6048 (MUNI, CESNET, CERIT- 1280
Alokovana kapacita CPU jader prosinec 2021 34 084 (6384 CERIT, 112 (plus 160 eli v pbs- | SC, ELIXIR-CZ,...) + 3424 export s
Z toho CESNET 10972 UEB, 160 elixir) cerit) pbs-cerit (2560 HT jader)
ReeR ev'd°‘;ar2;’;hcfzgzﬁam Eelicnc 434 288 20 + 40 2 cloud 0 52 +40 oxportdoPBS 34 2.
6656 2936 6176 (MUNI, CESNET, CERIT. hd
' i N 1344 CcerIT-sSC @
Alokovana kapacita CPU jader duben 2022 38 884 20428 (6384 CERIT, 112 (plus 160 eli v pbs- | SC, ELIXIR-CZ,...) + 3424 export e
Z toho CESNET 14236 UEB, 160 el 3 (2668 s I-g') 'y
, 160 elixir) cerit) pbs-cerit
Pocet evidovanych GPU karet v dubnu 2022 531 368 20 + 40 z cloudu 0 63 +40 exportdoPBS 40 o “/.\
GESEREND (O obsazeno 200 TB z nla freoes \

Publikace s podékovanim MC/NGI z 2021

381 Perun/ 414 WoS

https://metavo.metacentrum.cz/cs/state/stats/2021/

—
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https://metavo.metacentrum.cz/cs/state/stats/2021/

GPU karty v MetaCentru INFRA

CESNET cluster adan, 122x NVIDIA T4,

CESNET cluster galdor, 88x NVIDIA A40

CERIT glados, 35xNVIDIA 1080Ti (15 v cloudu)

CERIT cluster gita, 28x 2080 Ti (16 v cloudu)

CERIT cluster zia, 20x NVIDIA A100

clustery partner(i z NCBR MU, KKY ZCU, NATUR UK
server cha.natur. cuni.cz, 8x GeForce 2080 Ti <
cluster fau.natur.cuni. cz, 8x Quadro RTX 5000 H
cluster fer .natur.cuni.cz, 32x RTX A4000
cluster konos, 32x GeForce 1080Ti
cluster zubat, 16x Tesla K20

OpenStack cloud
20xNVIDIA T4 CESNET, 12xNVIDIA T4 ELIXIR LN e g

Kubernetes CERIT-SC, 24xNVIDIA A40, 6xNVIDIA A10 o267 Py W<




Projekty INFRA

cesnet
metacentrum
cesnet

e-INFRA
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