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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
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Prostredi Kubernetes

e Postaveno na distribuci RKE2

o Webové rozhrani Rancher od Suse
e Managed platforma

o Bez eskalace prav
e Integrace navaznych komponent

o Vydavani certifikatu

o DNS jména

o Napojeni ulozist

o Dualstack
Integrovany monitoring a logovani
o Vlastni registry (harbor)
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Vyuziti Kubernetes

e Opravnény uzivatel dostane osobni namespace
e Lze ziskat projekt

o Vice zdroju
e Lze spoustét docker image “bez omezeni”

e Neni mozna eskalace prav (su, sudo)



Co bézi v Kubernetes?

e Webova rozhrani

o Jupyterhub

m Rstudio

e Alphafold

o Vzdaleny desktop
e VNC vzdaleny desktop
e Rancher katalog aplikaci (helm bali¢ky, napf. pycharm)
e VypocCty

o Nextflow, Snakemake

o Vlastni vypocetni systémy



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

e DalSi instance pro vyuku


https://hub.cloud.e-infra.cz
https://docs.cerit.io/docs/jupyterhub.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 externi ulozisté
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
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Compute Alphafold | Compute Colabfold

& alphafold.cloud.e-infra.cz

View Results | Running Jobs View CIF Protein

Computed Results = acchtird v

® Show all atoms
@ Hide atoms

View Result

Click to open Mol* viewer: OPEN

Model Confidence

s Very low (pLDDT < 50)
Low (70 > pLDDT > 50)

B Confident (90 > pLDDT > 70)
B Very high (pLDDT > 90)
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Vzdalené desktopy

e Varianta WebRTC nebo VNC
e WebRTC
Plna 3D akcelerace
Pristup pres webovy prohlize¢
Lehce snizena kvalita obrazu
Funguje Witcher 2
e VNC
Bez 3D akcelerace
NizSi latence
Nutny VNC klient
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Vedecké vypocty

e Rada nastroji s Kubernetes executorem
e Nextflow, Snakemake
e Velké kontejnery bez microservices
e \/yhoda v reprodukovatelnosti béhu
o Stale stejné prostredi
e Pri sprdvném nastaveni prakticky nulova rezie
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Vyzkumné problémy

e Sdileni grafickych karet
e Planovani zdrojl
o LepsSi vyuziti zdroju
e Optimalizace vykonu
e Napojeni tlozist
o K8sGPT
e Al pro pomoc se spravou infrastruktury, Jarvis?
e Bakalarské, diplomové prace
e Disertace



Dekuji za pozornost



