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• Obecná charakteristika
• Dostupné programy

– Licence
• Aplikační podpora
• Nové služby

Obsah
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• Aplikace v MetaCentru různorodé
– různé oblasti výzkumu
– různé aplikační programy
– různé typy výpočetních úloh
§ sekvenční (10 min - 30 dní)
§ paralelní
§ interaktivní

– různé typy paralelní běhu
§ MPI implementace, PVM
§ sdílená paměť, speciální toolboxy

Charakteristika
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• Základní aplikace
– aplikace pořizované Meta či ve spolupráci
– spravované Meta adminy

• Rozšiřující aplikace
– nainstalované na požádání, dostupné všem
– spravované Meta adminy
§ dokumentace, příklady použití

• Uživatelské aplikace
– uživatelem instalované specifické aplikace

pro individuální použití

Programy
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Programy
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Programy
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• Počítačová chemie
§ Amber (bio)molekulární simulace
§ Gaussian elektronická struktura molekul
§ Gromacs molekulová dynamika
§ WIEN2k elektronová struktura pevných látek

• Vývojové nástroje a prostředí
§ Intel a PGI kompilátory C, C++, F77, F90
§ Vampir debuggery
§ MPI různé implementace paralelismu
§ Prolog logický programovací jazyk

Programy
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• Technické a materiálové simulace
§ ANSYS sada inženýrských programů
§ Fluent výpočetní fluidní dynamika
§ MSC.Marc strukturní materiálové studie

• Matematické a statistické modelování
§ Maple komplexní řešení matematických úloh
§ Matlab numerické výpočty, modelování
§ R statistické výpočty a grafika

Programy
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• Rozšiřující aplikace
– na základě zájmu uživatelů/komunit
§ Gamess
§ WIEN2k
§ Gromacs, NAMD, Tinker
§ Vasp, Abinit

• Uživatelské aplikace
– instalovány samotnými uživateli
§ DL-POLY, Dalton, MPQC, ....

Programy
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Propočítaný čas (user time, poslední rok)

Programy
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• Základní koncept
– uživatel používá aplikační software 

(OpenSource či komerční) 
– na základě žádosti, podle licence a zvážení

prospěšnosti pro Meta uživatele pomáháme
instalovat a provozovat software uživatelů

– účast MetaCentra na nákladech pro dokoupení
licencí pokrývajících (pokud možno) celé
MetaCentrum

Programy
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• Příklady licenčních politik
– Gaussian
§ univerzitní licence příslušející dané fyzické adrese

– Amber
§ licence pro akademické pracovníky
§ zpřístupnění všem vlastníkům licencované

kopie programu
– Matlab
§ plovoucí licence z licenčních serverů
§ 150 základních / 50 rozšiřujících / 25 speciálních 

Licence
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• Formy aplikační podpory
– instalace a update programů
– žádosti do RT

• Vývoj uživatelských rozhraní
• Řešení šitá „na míru“

– CharonGUI, Multiple ligand trajectory docking
• Testování trial verzí

– program ADF

Podpora
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• Nadstavby aplikací
– Charon -> CEL -> CharonGUI
– různorodost „high-level“ nástrojů i požadavků

uživatelských skupin
§ webová rozhraní k dávkovému systému 

• PBSWeb
§ generické systémy (CLI plus GUI) 

• Ganga, GridWay, gEclipse
§ portálová řešení

• P-Grade, GENIUS

Podpora
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• Nadstavby aplikací
– každé komunitě vyhovuje něco jiného
§ potvrzeno zpětnou vazbou z ankety

– univerzální nástroj pro všechny neexistuje
– řešení formou nabídky dostupných nástrojů
§ obdoba programu RESPECT

Podpora
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• Dlouhodobý cíl
– uživatelsky řízená infrastruktura

• Prostředek dosažení cíle
– individualizace výpočetního prostředí

za použití virtualizace

Nové služby
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• Přínos virtualizace pro uživatele
– podpora nových způsobu použití
– podpora preempce
§ pozastavení virtuálního stroje a umožnění běhu

vysoce prioritních úloh
– uživatelsky modifikovatelné prostředí
§ až po vlastní operační systém

– mnohonásobně jednodušší správa zdrojů

Nové služby


