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Vazeni priznivci supercomputingu,

do rukou se vam dostava nas posledni newsletter za rok
2017. Dékujeme vam za pfizen a za to, ze vyuzivate sluzby
naseho superpocitacového centra. Stejné jako v predeslych
letech i v roce 2017 jsme napnuli své sily k tomu, aby
védecka komunita v Ceské republice méla pristup k vysoce
vykonnym vypocetnim prostredkiim a k sluzbam s nimi
souvisejicim. V roce 2017 se nam podaiilo ziskat zasadni
projekt IT4Innovations — Cesta k exascale, diky kterému
budeme schopni nasi infrastrukturu dale rozvijet a obnovovat.
Na konci roku 2018 se tak dockate prvniho nastupce klastru
Anselm a v roce 2020 pak prijde i naslednik superpocitace
Salomon. Doufam, Ze se nové systémy budou tésit
prinejmensim stejnému zajmu, jako ty stavajici.

Preji vam mnoho Uspéchd v roce 2018.

Vit Vondrak
feditel [T4lnnovations

Vyhodnoceni 11. Verejné grantové soutéze

Celkem 54 999 384 jadrohodin vypocetni kapacity bylo rozdéleno mezi 51 Uspésnych
projektl. Nejvice Uspésnych projektl spada do oblasti materidlovych véd, kterym bylo
pridéleno 74 % vypocetni kapacity. Alokované zdroje jsou k dispozici uzivateldm od zari

2017 do ¢ervna 2018.
Cist dal

6. Vyro¢ni konference IT4Innovations,

1. Konference uzivatell IT4Innovations

a rozhovor s Dr. Paolem Nicolini,
predsedou Vykonného vyboru Rady uzivateld
IT4Innovations

Na prelomu fijna a listopadu jsme poradali dvé konference, na kterych byla zalozena
i Rada uzivatel( IT4Innovations. Predseda Vykonného vyboru Rady uZivatel( Dr. Paolo

Nicolini nam poskytl rozhovor.
Cist dal
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Ucast na letosni konferenci SC17
v americkém Denveru

V listopadu 2017 jsme se zucastnili nejvyznamnéjsi konference z oboru

superpocitacovych technologii.
Cist dal

Studenti Vypoletnich véd nezahali
a objevuji svét diky prestiznim
letnim Skoléam

Nasi studenti se v letoSnim roce zu&astnili tff mezinarodnich letnich Skoleni

zamerenych na supercomputing.
Cist dal

ESPRESO FEM - modul prenosu tepla

Vyvojovy tym masivné paralelni knihovny ESPRESO nedavno dokoncil modul
pro feseni problémd prenosu tepla.

Cist dal

Spoluprace s Bayncore

V listopadu jsme zahdjili spolupraci se spolecnosti Bayncore z Velké Britanie.

Cist dal
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Dalsi kolo verejné grantové soutéze
bude spusténo v Unoru 2018

Na zagatku unora 2018 bude vyhlaSeno 13. kolo verejné grantové soutéze,
kdy si budete moci zazadat o vypocetni Cas na nasich superpocitacich.

Sleduite aktuality na nagich webowych strankach.

InfiniBand, Omni-Path, and High-Speed Ethernet for Dummies

Jedna se o zékladni z dvojice ptldennich tutoridll o sitovych komunikacnich technologiich pro vysokovykonné vypocetni
systémy soucasnych i pristich generaci. Kurz poskytne prehled zejména o technologiich InfiniBand, Omni-Path a High-speed
Ethernet, seznami s jejich specifickymi rysy a porovna je z hlediska vhodnosti pro budovani klastrd, cloudovych platforem &i pro-
stfedi pro Big Data. Hlavni lektor Prof. Dhabaleswar K. Panda z Ohio State University patfi mezi nejvyznamnégjsi odborniky v této
oblasti a jeho tym vyviji propojovaci subsystémy implementované na nejvykonnéjsich superpocitacich.

Kdy: 23. 1. 2018 dopoledne | Misto konanf: Vysoka Skola banska — Technicka univerzita Ostrava, budova IT4Innovations

Uroven: zag4tednik/stfedné pokrogila
Vice informaci

Lektofi: Dhabaleswar K. Panda, Hari Subramoni (The Ohio State University)

InfiniBand, Omni-Path, and High-Speed Ethernet:
Advanced Features, Challenges in Designing,
HEC Systems and Usage

Tento navazuijici plldenni tutoridl bude zaméren na pokrocilé hardwarové a softwarové funkce technologii InfiniBand, Omni-Path
a High-speed Ethernet a rovnéz RDMA over Converged Enhanced Ethernet. SoucCasti kurzu bude také programovani Open
Fabrics RDMA a Libfabrics ¢i infrastruktura pro sprévu a nastroje pro efektivni vyuzivani téchto sitovych komunikacénich systémd.
VWklad bude ilustrovan pripadovymi studiemi a vykonnostnimi udaiji.

Kdy: 23. 1. 2018 odpoledne | Misto konani: Vysoka Skola banska — Technicka univerzita Ostrava, budova IT4Innovations

Uroven: stfedné pokrogild/pokrogila

Lektofi: Dhabaleswar K. Panda, Hari Subramoni (The Ohio State University)
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www.it4i.cz
http://training.it4i.cz/en/IOHED-01-2018
http://training.it4i.cz/en/IOHEA-01-2018

High Performance Distributed Deep Learning

Treti tutorial v podani Prof. Dhabaleswara K. Pandy a jeho spolupracovnika Dr. Hariho Subramoniho z Ohio State University bude
vénovan (distribuovanému) hlubokému uceni (Deep Learning, DL) a jeho zavislosti na modernich hardwarovych architekturach.
Prinese prehled systémU pro DL, jejich vykonnosti i zajimavych trend’ a vyzev. Bude se vénovat také b&hovym prostiedim MPI

z pohledu podpory pro paralelni u€eni hlubokych neuronovych siti (Deep Neural Networks , DNN) a specialné prostredi
MVAPICH2, pro které tym prof. Pandy navrhl komunikacni primitivy umoznuijici skalovatelné uceni DNN.

Kdy: 24.1.2018 | Misto konani: Viysoka Skola bariské — Technickd univerzita Ostrava, budova [T4Innovations

Uroveri: véechny trovné
Vice informaci

Lektori: Dhabaleswar K. Panda, Hari Subramoni (The Ohio State University)

Vysledky 11. Verejné grantové soutéze

Fotogalerie z 6. Vyro¢ni konference a 1. Konference
uzivateld IT4Innovations

Zucastnili jste se Noci védclO dne 6. 10. 20177
Podivejte se na fotogalerii z této akce.

Aktualni volné pracovni pozice

Nabidka kurzd v IT4Innovations

Softwarové baliky nasich kolegl - PermonSVM a PermonQP
byly zverejnény na webovych strankach PETSc

() S () S (&)
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http://training.it4i.cz/en/HPDDL-01-2018
http://www.it4i.cz/jak-ziskat-vypocetni-cas/vysledky-11-kola-verejne-grantove-souteze/
http://www.it4i.cz/portfolio/6-vyrocni-konference-it4innovations-a-1-konference-uzivatelu-31-10-1-11-2017/
http://www.it4i.cz/portfolio/noc-vedcu-6-10-2017/
http://www.it4i.cz/pracovni-prilezitosti/
http://training.it4i.cz/en/kurzy-it4innovations
https://www.mcs.anl.gov/petsc/

VYSLEDKY 11. VEREJNE GRANTOVE SOUTEZE

Uchazedi z Ceskych akademickych a vyzkumnych instituci si zazadali v pribéhu ¢ervna a ¢ervence
2017 celkem o 67 845 284 jadrohodin. Alokacni komise rozdélila mezi 51 Uspésnych projektl

54 999 384 jadrohodin. Nejvétsi ¢ast vypocetnich prostredki byla pridélena projekttim

z oblasti materialovych véd (74 %) a bioved (14 %). Alokované zdroje jsou k dispozici

uzivatelim od zafi 2017 do ¢ervna 2018.

V 11. Verejné grantové soutézi ziskalo vypocetni Cas celkem
23 fakult a ustav(l akademickych a vyzkumnych instituci.
Nejvétsi ¢ast vypocetnich prostiedkl (33 %) byla pridélena
16 projektlim Vysoké skoly barnské - Technické univerzity
Ostrava, pficemz 13 projektd je z vysokoskolskénho Ustavu
[T4Innovations. Projekty Fakulty metalurgie a materialového
inzenyrstvi, Fakulty stavebni a Fakulty strojni VSB-TUO spo-
le¢né s IT4Innovations pokryvaji vyzkumné oblasti jako jsou
materialové védy, biovédy, informatika, fyzika, inZenyrstvi,
védy o Zemi a aplikovana matematika.

Druha nejvétsi ¢ast vypocetnich prostredki (23 %) byla pridé-
lena 11 projektim Akademie véd Ceské republiky (AV CR).
Pracoviété AV CR, kterd u nés v ramci 11. Verejné grantové
soutéze poditayi, jsou Ustav fyzikéini chemie J. Heyrovského,
Ustav organické chemie a biochemie, Ustav informatiky, Ustav
fyziky atmosféry, Ustav fyziky plazmatu a Institut biofyziky. Nej-
vice projektd pritom patii prvnim dvéma zminénym pracovis-
tim. Sest projektt AV CR je z oboru materidlovych véd.
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K dalsim akademickym a vyzkumnym institucim, jejichz
projekty se unasvramci 11. Verejné grantoveé soutéze poditaji,
patfi Fakulta elektrotechnickd Ceského vysokého uéeni
technického v Praze, Ustav fyziky kondenzovanych latek
Masarykovy univerzity a Stfedoevropsky technolgicky
institut — Masarykova univerzita (CEITEC MU), Matema-
ticko-fyzikalni fakulta Univerzity Karlovy, Fakulta informac-
nich technologii Vysokého u¢eni technického v Brné a dédle
napriklad ustavy Fakulty chemicko-inzenyrské Vysoké Skoly
chemicko-technologické v Praze.

Stejné jako v predchozich vefejnych grantovych soutézich byla
nejvetsi ¢ast alokovanych vypocetnich prostiedkd pridélena
19 projektdm z oblasti materidlovych véd. V této vyzkumné ob-
lasti byly nejvySsi alokace pridéleny projektdim zadatel(l z IT4In-
novations (38 %) napriklad na vyzkum v oblasti novych perma-
nentnich magnetd (projekt Dr. Dominika Leguta) a na studium
studeného plazmatu vzacnych plynd, které nachazi vyuziti
v mnoha oblastech mediciny (projekt Ing. Martina Besedy).
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Pro vyzkum v oblasti materidlovych véd ziskalo vypocetni
Cas ve vysSi 9 045 000 jadrohodin celkem Sest projektll Aka-
demie véd Ceské republiky. VV Ustavu fyzikdlni chemie J. Hey-
rovského AV CR studuiji naptiklad viastnosti katalyzator(i na
bazi zeolitu pomoci metod zaloZzenych na teorii funkcionalu
hustoty (projekt Dr. Stépéana Sklendka). Jeden z projekt Ces-
kého vysokého uceni technického v Praze se zabyva vyzku-
mem vicevrstvych kovovych nanokompozitt, jakozto novych
samoregeneruijicich se materialli pro jaderné reaktory (projekt
Dr. Huseyina Senera Sena).

V poslednich dvou letech, a neni tomu jinak ani v 11. Ve-
fejné grantové soutéZzi, pfipadla druha nejvyssi celkova alo-
kace projektlim z oboru biovédy (14 %). Nejvétsi podil vy-
pocetniho Casu byl alokovan projektu prof. Pavla Jungwirtha
z Ustavu organické chemie a biochemie Akademie véd Ceské
republiky (2 550 000 jadrohodin), a to na vyzkum vlivu tvaru
membrany na napétove Fizeny draslikovy kanal. Vyzkum by
ve spojeni s vysledky experimentalnich studii mohl poskyt-
nout lepsi porozumeéni procesu synaptického prenosu (pre-
nosu signald mezi nervovymi burnkami).



Predstavujeme vybrané projekty,

které ziskaly

v 11. Verejné grantové soutézi vypocletni cCas:

Ing. Vojtéch Cima (IT4lnnovations):
Vyvoj novych lé€iv pomoci Deep Learning

Projekt Ing. Vojtécha Cimy ,Deep learning pro navrh novych
lekl“ ziskal 400 000 jadrohodin. Alokované jadrohodiny
budou vyuzity na hluboké uceni pro predvidani pdsobeni
potencialnich 1éCiv a jejich moznych vedlejSich toxickych
ucinkd. Pomoci predikénich algoritm® mlze byt vyvoj lékd

urychlen a zaroven mdze dojit k snizeni nakladdi celého procesu
navrhu 1ékd. Tento vyzkum probiha v ramci projektu EXCAPE,
jehoz cilem je vyvinout algoritmy pro feSeni komplexnich uloh
z oblasti farmakologie.

prof. RNDr. Petr Slavic¢ek, Ph.D. (Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze):
Molekularni simulace materialt na bazi cinu pro extrémni ultrafialovou litografii

Jak dokaze cilené vysokoenergetické zareni zménit material?
K jakym konkrétnim zménam na molekularni drovni dojde?
Chemické zmény material( pod vlivem foton’ o vysoké ener-
gii zkouma tym pod vedenim prof. Petra Slavicka v Laboratofi
teoretické fotodynamiky na Vysoké Skole chemicko-techno-
logické v Praze. Jejich projekt ,Molekularni simulace materia-
I& na béazi cinu pro extrémni ultrafialovou litografii (EUV)“ ziskal
1082 000 jadrohodin.

Cilem projektu je popsat molekularni zmény pfi ionizaci orga-
nocinatych sloucenin (tzv. Sn-O kleci) extrémnim ultrafialovym
zarenim. Tyto slouceniny mohou slouZit jako tzv. fotorezistni
materidly pro EUV litografii. Jedna se o litografii nové genera-
ce pro nanometrové rozmeéry, vyuzitelnou pri efektivni vyrobé
novych pocitacovych &ipl. Metoda je zaloZzena na zméné fy-
zikalné-chemickych viastnosti fotorezistli (napf. jejich rozpust-
nosti) po EUV ozareni. Ozarenim specifickych mist materialu

mUze mit vysledna struktura rozliSeni do 10 nm, coz je hra-
nice dnesnich komercnich Cipd. Znaéna vypodetni naroénost
molekulovych simulaci ionizovanych Sn-O slouc¢enin je dana
bohatou elektronovou strukturou cinu. Simulace jediné tra-
jektorie trvajici pdl pikosekundy vyzaduje témér tyden poci-
taCového Casu na béznych procesorech. Nas superpocitad
Salomon, ktery ma dohromady 76 896 jader (procesory Intel
Haswell a akceleratory Intel Xeon Phi), umozni vyzkumnik&im
provést rozsahlé simulace, které by jinak nebyly prakticky
proveditelné.

Jak dokaze cilené vysokoenergetické zareni zménit material?
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Ing. Petr Vrchota, Ph.D. (Vyzkumny a zkuSebni letecky ustav): IntA

Navrh novych regiondlnich letadel a dopravnich letounl je
ovlivnén predevsim ekonomickymi a ekologickymi faktory. Jed-
notlivé Casti letadel jsou optimalizovany napriklad z hlediska
aerodynamické Udinnosti, spotfeby paliva a emisi. DalSi moz-
nosti snizeni aerodynamického odporu a Uspory paliva jsou op-
timalizované integrované komunikacni antény. Antény obvykle
tzv. vyCnivaji a prispivaji k celkovému odporu letadla.

Projekt ,IntA“ Dr. Petra Vrchoty z VVyzkumného a zkusebniho
leteckého ustavu ziskal 200 000 jadrohodin. Projekt IntA se
zaméfuje na navrh kfidla letadla s integrovanou anténou, ¢imz
by mélo dojit ke zlepseni letovych vykond a aerodynamické
ucinnosti celého letounu, snizeni spotrfeby paliva a ovlivnéni
dopadUl na Zivotni prostredi. Cilem projektu je sniZit aerody-
namicky odpor letadla pomoci integrované antény az o 2 %.

RNDr. Petr Kulhanek, Ph.D. (CEITEC, Masarykova univerzita):

Relativni stabilita pard bazi v nukleovych kyselinach

Védci pod vedenim Dr. Kamily Réblové a Dr. Petra Kulhanka
ze Stfedoevropského technologického institutu (CEITEC) na
Masarykové univerzité ziskali 634 000 jadrohodin pro studium
relativni stability parovani bazi v deoxyribonukleovych kyseli-
nach (DNA).

Retézce dvojité dvousroubovice DNA nesou genetickou in-
formaci, jejiz integrita je zajiSténa pomoci komplementarniho
Watson-Crickova parovani. Pfi replikaci DNA, ke kterému do-
chazi pfi déleni bunék, je tato komplementarita vyuzita pro
vytvoreni dvou identickych kopii DNA. P¥i replikaci v8ak mize
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Kfidlo letadla s integrovanou anténou

dojit k chybam projevuijicim se nespravnym parovanim bazi,
které je rozpoznavano celou fadou opravnych mechanismd.
Jednim z nich je MMR (anglicky: mismatch repair), ve kterém
enzym MutS rozpoznava chybné parovani a pfi jeho nalezeni
spousti kaskadu procest vedouci k jeho opravé.

Ziskany vypocetni Cas na superpocitadich [T4Innovations
umozni védclm uskutecnit molekularni simulace kratkych
molekul DNA a zamérit se na charakterizaci stability parova-
ni vS8ech moznych kombinaci bazi obsahujicich jak spravné
Watson-Crickovo parovani tak i vSechny ostatni kombinace.

Oprava poskozeného parovani bazi



6. VYROCNI KONFERENCE IT4INNOVATIONS

A 1. KONFERENCE UZIVATELU, ROZHOVOR

S PAOLEM NICOLINIM, PREDSEDOU VYKONNEHO
VYBORU RADY UZIVATELU

Zastupci partner( projektu Centra excelence IT4Innovations, realizovaného v letech
2011-2015 v ramci Operacniho programu Vyzkum a vyvoj pro inovace, predstavili na

6. Vyro¢ni konferenci IT4lnnovations vysledky a hlavni sméry a vysledky badani svych
vyzkumnych programd. Tentyz den odpoledne zacala dvoudenni 1. Konference uzivatell
IT4lnnovations, kde nasi kolegové a externi uzivatelé prezentovali vysledky vyzkum(,

pro které vyuzivaji nase superpocitace. Ke zvanym prednasejicim patfili védci z Akademie
v&d Ceské republiky (AV CR), Univerzity Karlovy (UK) a z Ceského vysokého uéeni
technického v Praze (CVUT).

Dr. Michael Komm z Ustavu fyziky plazmatu AV CR prezen- ho termonuklearniho experimentalniho reaktoru na jinu Francie
toval novinky z oblasti vyvoje tokamak, fuznich reaktor(, na v roce 2007. Dr. Komm prednesl na konferenci vyzkum na
kterém se podili. Ustav fyziky plazmatu spolupracuje s mezina- téma vypocetné narocnych PIC simulaci distribuci tepelného
rodni organizaci ITER, ktera zacala s vystavbou stejnojmenné- toku na komponenty stén termojaderného reaktoru.
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Dr. Klara Kalousova z Matematicko-fyzikalni fakulty UK se
zabyva hledanim odpoveédi na otazku, zda by mohl vzniknout
zivot mimo Zemi. Studuje mésice nasSeho planetarniho sys-
tému, na kterych je velké mnozstvi kapalné vody. Na konfe-
renci prezentovala vysledky vyzkumu pfenosu tepla a kapalin
v mocné vrstvé ledu na Ganymedu, nejvétsim meésici Slu-
necni soustavy.

Dr. Antonio Cammarata z Oddéleni pokrocilych materialCi
Fakulty elektrotechnické CVUT seznamil Udastniky konference
s vysledky vyzkumu materidld zaloZzenych na dichalkogeni-
dech prechodnych kovd, které by mohly byt vyuzivany jako
nova sucha maziva.

Nasi kolegové Dr. Lubomir Riha, Dr. Michal Merta a Ing. Milan
Jaro$ informovali pfitomné o vysledcich a pokrocich ve vy-
voji knihovny ESPRESO, knihovny BEM4I a o vyvoji softwaru
BLENDER.

Na konferenci byl prezentovan vyzkum externich uZivatel(
infrastruktury IT4Innovations nejen z Akademie véd Ceské
republiky, Univerzity Karlovy, Ceského vysokého udeni
technického v Praze, ale také z Vysoké Skoly chemicko-
technologické v Praze, ze Stfedoevropského technologického
institutu Masarykovy univerzity a z Vysokého uceni tech-
nického v Brné.
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Predani cen vitéz{m programu PRACE Summer of HPC 2017

Pri prilezitosti konani konference u nas probéhl slavnostni ce-
remonial pfedavani cen jiz patého rocniku programu evrop-
ského sdruzeni vyzkumnych infrastruktur PRACE Summer
of HPC. K cilim tohoto programu patti motivovat studenty
k vyuzivani vysoce vykonnych vypocetnich technologii pro
vyzkum. Letos ziskal cenu za nejlepsi vizualizaci Arnau Miro,
ktery pracoval v italském superpocitacovéem centru CINECA
na projektu Webova vizualizace Stfedozemniho more. Cenu
HPC Ambasador ziskal Mahmoud Elbattah. Nejlépe zviadl roli
popularizatora HPC a jeho prispévky mély nejvétsi ohlas. Na
feckeé Aristotelove univerzité v Soluni pracoval na projektu Au-
tomaticka extrakce metadat z klimatickych simulaci.

Na konferenci byl i¢astniklim predloZen navrh na vznik Rady
uzivateld IT4lnnovations (ddle jen Rady) jako hlavniho ko-
munikacniho nastroje mezi externimi uzivateli infrastruktury
[T4lnnovations a IT4Innovations narodnim superpoditaco-
vym centrem. Predsedou Vykonného vyboru Rady byl zvolen
Dr. Paolo Nicolini z Fakulty elektrotechnické CVUT.

Dr. Nicolini za¢al pracovat v Oddgleni pokrocilych materia-
Il CVUT vedeném prof. Tomagem Polcarem v &ervnu 2013,
Tenkrat pUsobil pouze jako neexperimentalni clen skupiny
a také se snazil najit potfebné vypodetni zdroje pro vyzkum.
Infrastrukturu IT4lnnovations vyuziva praveé od roku 2013.



Dr. Antonio Cammarata

Dr. Michael Komm

Dr. Lubomir Riha

Dr. Klara Kalousova

Dr. Paola Nicoliniho jsme se zeptali na par otazek, které se
vznikem Rady uzivatelll [T4Innovations souvisi.

Jaké jsou vase zaméry s nové ustavenou Radou uzivatel(l
[T4lnnovations? O co bude Rada usilovat?

Nejprve je tfeba splnit nékolik administrativnich povinnosti ty-
kajici se zalozeni Rady uzivatell IT4lInnovations. Je tedy nutné
pripravit dokument, v némz budou stanoveny cile, struktura
a dalsi vnitini pravidla. Rada na tomto dokumentu jiz pracuije.
Poté mizeme oficiélné zahdjit ¢innost Rady. Mame jiz néjaké
napady, které by se snad brzy mohly zacit realizovat. Prikla-
dem mdZe byt vytvoreni platformy, které by usnadnila a upev-
nila komunikaci jak mezi uzivateli a infrastrukturou IT4Innova-
tions, tak mezi uzivateli navzajem. Déle si myslim, Zze se Rada
bude také Ucastnit diskuzi tykajicich se budouciho sméru vy-
voje infrastruktury IT4lnnovations, pfi nichz miize poskytnout
cennou zpétnou vazbu vedeni [T4Innovations. Mame v planu
rozjet mnoho dalSich projektd, o kterych bych se vSak tak
brzy jesté nerad zminoval. Pockejte si a uvidite.

Jak moc dlleZité je podle vas zapojeni vasi skupiny i ostat-
nich uzivatel z akademickeé i aplikaéni sféry v Radé?
Osobné si myslim, Ze je tato Ucast dllezita z mnoha rliznych
ddvodd. Jak uz jsem dfiv poznamenal, ze véeho nejdfive po-
zadame kazdého ¢lena Rady o jeho nazor na to, kam by se
mohla infrastruktura IT4lnnovations dale ubirat. VSichni tak
budeme mit jedinec¢nou prilezitost oteviené vyjadrit svij na-
zor. Toto se tyka i dalSich moznych zlepSeni. Pokusime se
nalézt slaba mista na zakladé zkusenosti uzivatel(l infrastruk-
tury IT4lnnovations, a véfime, Ze timto prispgjeme k jejich
ZlepSeni.

Rada by dle mého nazoru také mohla byt Uzasnou prilezitosti
k provazani réiznych védeckych skupin v ramci Ceské republi-
ky (i s témi zahrani¢nimi). Myslim si, Ze usnadnénim vzajemné
vymeény zkusenosti a informaci mezi uzivateli vzroste i pocet
uspésnych spolupraci jednotlivych skupin, které tak mohou
téZzit z réiznych odbornych znalosti, coz bude v konec¢ném dU-
sledku vést k zasadnéjsim védeckym vysledkiim.

V neposledni fadé povazuiji IT4Innovations, ve srovnani s ji-
nymi evropskymi centry, za excelentni HPC centrum, které
poskytuje jak nejmoderngjsi vypocetni prostredky, tak kvali-
fikovany a rychly systém podpory. Toto by uzivatelé neméli
brat za samozfejmost. Dle mého nazoru je rozumné usilovat
o udrzeni &i dokonce zvySeni stavajici kvality podpory.

Jakou oblasti vyzkumu se zabyvate a pro¢ vas tato oblast
zajima?

Jsem chemik a ma védecka prace se pohybuje na pomezi
chemie, fyziky a materialovych veéd. V mé skupiné se mimo
jiné zabyvame tfenim a mazivy, a to jak z fundamentalniho, tak
aplikacniho hlediska. PokouSime se nejen identifikovat me-
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Prohlidka infrastruktury

chanismy, které stoji za rozptylem energie na atomové urovni,
ale také hledame nové materidly s vylepSenymi tribologickymi
vlastnostmi. Ve vétsiné piipadd jde o velmi zajimavou, napi-
navou praci. Vysledky pocitacovych simulaci vyuzivaji dalsi
Clenové skupiny (Ci jini spolupracovnici) k vyrobé skute¢nych
vzork(, které se tak mohou rychle zacit pouzivat. Na mé praci
me, stejné tak jako asi kazdého védce, bavi hledat odpovédi
na dosud oteviené otazky a posouvat tak hranice poznani.
Dalo by se fict, ze je to spiSe vasen nez prace.

Priblizite nam vas vyzkum, pro ktery aktudlné infrastrukturu
[T4lnnovations vyuzivate?

Samoziejmeé. Momentalné zkoumam mazaci mechanismus
molybdendisulfidu. Ackoliv se toto pevné mazivo pouziva jiz
desitky let, podstata jeho fungovani neni dosud radné vysvet-
lena. Prohloubeni poznatk( o jevu, ke kterému dochézi v tribo-
logickych podminkach, mlze byt zasadni pro nalezeni vztahu
mezi strukturou materialu a jeho mazacimi viastnostmi.

Dékujeme za rozhovor a tésSime se na nasi
budouci spolupraci.
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Posterova sekce prezentace vyzkum(



Nasi kolegové na stanku [T4Innovations na konferenci SC17

UBAST NA LETOSNI KONFERENCI SC17
V

AMERICKEM DENVERU

Superpocitacova konference (Supercomputing Conference, SC) se tradicneé kona
kazdy rok v listopadu. SC je bezesporu nejvétsim celosvétovym setkanim védcl a firem
z oblasti vysoce vykonného pocitani (HPC). Letosni jiz 29. ro¢nik konference se konal

v americkém Colorado Convention Center a navstivilo jej témér 13 000 ucastnikd.

Konference trvala Sest dni a prezentovaly se zde a diskutovaly
nejnovejsi pokroky ve vysoce vykonném pocitani, umélé
inteligenci a ve strojovém uceni. Vladla zde vyjimecna
atmosféra nadSeni a spoluprace charakteristicka pro skupiny
lidi, ktefi se zabyvaji Spickovou védou s vyuzitim excelentnich
strojd. Konference SC nabizi jedine¢nou prileZitost navazat
nové mezinarodni kontakty, ze kterych mohou vzniknout
velmi zajimaveé vyzkumné spoluprace.

Konference SC17 jsmesezUcastnilijakovystavovateljizpopaté.
Na stanku jsme prezentovali infrastrukturu [T4lnnovations

a vyzkum nasich kolegli na ni navéazany. Nasi kolegové
pravidelné predstavovali navstévnikdm knihovny BEMA4I
a ESPRESO, software HyperLoom a nastroj HPC as
a Service pro integraci naroénych vypoctl do klientskych
aplikaci pro usnadnéni pristupu uzivateld k masivné paralelnim
pocitactim.

V posterové sekci konference jsme byli zastoupeni kolegy
z Laboratofe vyvoje paralelnich algoritm( a Laboratore
pro naro¢né datové analyzy a simulace. Na konferenci
predstavili Michal Merta a Jan Zapletal, vyvojari knihovny
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Jan Zapletal na posterové sekci konference

Vojtéch Cima na posterové sekci konference
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BEM4l, vysledky optimalizace metody hrani¢nich prvk(
pro moderni superpocitacové architektury. Vojtéch Cima
prezentoval software HyperLoom pro definici a spousténi
komplexnich vypocetnich plant obsahuijicich velké mnoZstvi
vzajemne propojenych uloh, které je potfeba fesit pomoci
superpoditact.

Na posterovou sekci konference bylo zaslano dohromady 169
prispévkl a k prezentaci jich bylo prijato 98. Odbornou komisi
zaujaly posterové prispévky nasich kolegU natolik, Ze se dostali
do prvni devitky nominovanych na cenu Nejlepsi poster. |
kdyz nominaci nepromeénili v cenu, Uspéch v podobé dvou
prispévkl v prvni devitce nejlepsich posterl v celosvétové
konkurenci je pro nas skvélym vysledkem. Cenu Nejlepsi
poster si odnesl prispévek Tokijské univerzity v Japonsku
a nejvetsi japonské vyzkumné instituce RIKEN s nazvem
,Jméla inteligence a HPC pro klasifikaci nebezpeci
zemétfeseni metodou Monte Carlo*.

U prilezitosti konani konference SC17 byl vyhlasen
aktualizovany seznam nejrychlejSich superpodcitacti na svéte,
Zebricek TOP500. Salomon je po dvou a pUl letech provozu na
87. misté. Stale se drzi v prvni stovce zebficku.



Prvni dvé mista Zebricku patfi ¢inskym superpocitacim. Jiz
rok a pdl patfi prvni misto stroji Sunway TaihuLight z Nérod-
niho superpocitacového centra Wuxi, jehoz vykon je 62na-
sobkem vykonu Salomona. Na druhém misté je Ctyrapll-
ro¢ni stroj Tianhe-2 z Narodniho superpocitacového centra
v Guangzhou. Treti misto patfi Svycarskému superpocitaci
Piz Daint, ktery byl pfed pdl rokem upgradovan. Novinkou
v listopadovém zebfiCku je Ctvrta pricka. Ta patfi japonskému
systému Gyoukou, jehoz vykon byl v letosnim roce zjedenac-
tinasoben instalaci novych akceleratord.

Patym nejrychlejsich superpocitacem svéta je Titan z americ-
ké Narodni laboratofe Oak Ridge. Titan byl pfitom v roce 2012
nejvykonngjSim superpocitatem na Zemi. Prilezitost zapoditat
si na americké superpocitacoveé jednicce méli i nasi kolegove
z Laboratofe vyvoje paralelnich algoritmd. Titan vyuZili pro tes-
tovani a optimalizaci masivné paralelni knihovny ESPRESO,
ktera slouzi mimo jiné pro simulaci problém( prenosu tepla
a jejich optimalizaci. VoIné dostupnou knihovnu predstavovali
potencialnim uzivateldm jeji vyvojari i na konferenci SC17.

Prezentace knihovny ESPRESO na stanku

V prvni stovce letosniho listopadového zebficku TOP500
maiji evropské zemg, stejné jako Amerika, celkem 38 systé-
mU. Asie jich ma 23 a Austrdlie 1. K evropskym zemim s nej-
vyS$Sim poctem superpocitac v tzv. TOP100 patti Francie,
Némecko a Velka Britanie, které maji shodné po deviti strojich.
Prvni pétici nejvykonnéjSich superpoditacl v Evropé provozuiji
Svycarsko, Itélie, Velka Britanie, Spanélsko a Némecko. Nasi
sousedeé Polaci provozuji v Akademickém vypocetnim centru
Cyfronet AGH superpocita¢ Prometheus, ktery je momental-
né na 77. pridce zebiicku TOP500. Cesky Salomon je v sou-
Casnosti 31. nejvykonngjsim superpocitatem Evropy.

ni za vynikajici vysledky v supercomputingu — cena Gordona
Bella, jenz je oznaCovan za prikopnika vysoce vykonného
a paralelniho pocitani. Cena byla udélena tymu z ¢inského
Narodniho superpocitacového centra Wuxi za simulaci nejni-
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Martin Golasowski a Vit Ptosek (ACACES 2017)

STUDENTI VY?OCETNTCH
VED NEZAHALI
A OBJEVUJI SVET

DiKY,PRESTIZNiM
LETNIM SKOLAM

Ondrej Vysocky, Jakub Kruzik, Martin
Golasowski a Vit PtoSek se v letoSnim
roce zucCastnili tfi letnich Skoleni
zamerenych na supercomputing.
VSechna byla sponzorovana poradajicimi
organizacemi a konala se ve Spojenych
statech americkych a v Itéli.

Mezinarodni letni Skola HPC (International HPC Summer
School on Challenges in Computational Sciences, IHPCSS),
Vzdélavaci program Argonne pro extrémni vypocty (Ar-
gonne Training Program on Extreme-Scale Computing,
ATPESC) a Mezinarodni letni Skola pro pokrocilou poci-
tacovou architekturu a kompilace pro vysoce vykonné
a vestavéné systémy (International Summer School on
Advanced Computer Architecture and Compilation for High-
-Performance and Embedded Systems, ACACES).
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Ondrej Vysocky (IHPCSS 2017)



Na tyto letni Skoly se mohou pfihlasit vSichni studenti se
zajmem o High Performance Computing (HPC). Letnich
Skol se mohou zucastnit jen ti nejlepsi studenti, které vybira
poradajici organizace.

Ondrej Vysocky absolvoval tydenni Mezinarodni letni
Skolu HPC (IHPCSS) v &ervnu 2017 ve meésté Boulder
v americkém Coloradu. Gilem IHPCSS je seznamit studenty
vypocetnich véd s vyuzivanim superpocitacll ve svétové
védé. Naklady student( hradi organizatori skoleni: americka
organizace XSEDE, panevropska e-infrastruktura PRACE,
kanadska organizace COMPUTE CANADA a japonska
organizace RIKEN. V roce 2018 bude IHPCSS hostit
[T4lnnovations akonat se bude v Praze. Prihlasky byly spustény
v prosinci. http://www.ihpcss.org/

Dvoutydenniho Vzdélavaciho programu Argonne pro ex-
trémni vypocty (ATPESC) se v srpnu 2017 zucastnil Jakub
Kruzik. ATPESC tentokrat probéhl v americkém St. Charles u

Jakub Kruzik (ATPESC 2017)

mésta Chicago. Ugastnici absolvuii intenzivni trénink z oblasti
supercomputingu. Letni Skola je financovana Ministerstvem
energetiky Spojenych statd americkych, které hradi naklady
Ucastnikl (stravu, ubytovani a kurzovné). Na ATPESC 2018
se zdjemci mohou hlasit od prosince 2017. http://extreme-
computingtraining.anl.gov/

Martin Golasowski a Vit PtoSek absolvovali tydenni Mezi-
narodni letni Skolu na pokrocilou pocitacovou architekturu
a kompilace pro vysoce vykonné a vestaveéné systémy (ACA-
CES), kterou organizuje evropska sit HIPEAC. Letosni rocnik
se konal v italském mésté Fiuggi. ACACES je uren pocitaco-
vym architektlim a vyvojardm softwarll. Zaméruje se na Sireni
pokrocilych védeckych poznatkl a na podporu mezinarod-
nich kontakt(l mezi akademickymi institucemi a préimyslem.
Pri podavani prinlasky si zajemci z instituci, které jsou Clenem
sité HIPEAC, m(zou zazadat o grant. Prihlasky byvaji spusté-
ny na zacatku brezna. http://acaces.hipeac.net
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Absolventi prestiznich letnich Skol nam zodpovedéli
nasleduijici otézky:

Jaka byla vaSe primarni oCekavani, za jakym Ucelem jste na
letni Skolu vyjeli?

Ondfrej Vysocky (IHPCSS 2017): Mym cilem bylo samozfej-
meé navstivit fadu zajimavych prednasek, jesSté atraktivngjsi
v8ak snad byla skutecnost, Zze se Skoly ucastni 80 priblizné
stejné starych studentd z Evropy, USA, Kanady a Japonska,
a tak bylo mozné ziskat mnoho zajimavych kontakt(. Zaroven
i cesta pres ocean pro mne byla novou, lakavou zkusenosti.

Jakub Kruzik (ATPESC 2017): Chtél jsem si rozsifit stavajici
a ziskat noveé znalosti nutné k efektivnimu vyuziti soucasnych,
ale i budoucich nejvétsich superpoditacd.

Jaka byla napln letodnich letnich Skol a co zajimavého jste
se dozvedéli?

Ondfrej Vysocky (IHPCSS 2017): ,Akci tvofilo mnoho pred-
nasek, které predstavovaly zaklady paralelniho programovani,
stejné tak prednasky zamérené predevSim na vyvoj softwaru.
Diky dvéma paralelnim sekcim zde byly informace pro stu-
denty, ktefi se primarné nezaméruji na programovani, ale stej-
né tak bylo mozné zvolit pokrocilejsi témata.

Uvodni dny se neobedly bez poster sekci, ve kterych po-
stupné vsichni studenti prezentovali svlj vyzkum (abecedni
rozdéleni do 4 skupin, tak aby byla moznost vidét postery
ostatnich). Skladba Udéastnikl, ktefi byli z mnoha rozli¢nych
veédeckych odvétvi, udélala tuto ¢ast velmi zajimavou.
Znacné mnozstvi Casu bylo vénovano mentoringu, kdy orga-
nizatori predavali své zkuSenosti, které by mély studentdm
ském studiu obecné. Osobné povazuji tuto ¢ast uziteCnou
predevSim pro magisterské studenty uvazujici o budouci ka-
riéfe ve vyzkumu.”

Jakub Kruzik (ATPESC 2017): ,Mezi pro mé nejzajimavejsi
probirana témata patfily numerické algoritmy a software, ar-
chitektury hardwaru a programovaci modely a jazyky. Kromé
prednasek jsme také vzdy méli moznost vyzkousSet si nové
nabyté znalosti v praktickych cvi¢enich. K tomu jsme méli pri-
stup na nejvetsi superpoditace (napt. Titan, Cori, Mira, Theta)
patfici vypocetnim centrdm pod Department of Energy Office
of Science.

Program je unikatni svym Sirokym zabérem a slozenim
prednasejicich. Ti totiz patii ke svétové Spicce na poli HPC.
V sekci numerickych algoritm{ méli prednasky mimo jiné
J. Demmel, B. Smith, J. Dongarra a D. Keyes. Prednas-
ky vedli ¢asto hlavni autofi daného softwaru nebo modelu.
Takze napriklad prednasky o pokrocilych funkcich MPI vedli
P. Balaji, B. Gropp a R. Thakur — vSichni ¢lenové MPI Forum,
které MPI standard vytvari.”
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Vit Ptosek (ACACES 2017): ,Jednalo se o sadu predem
zvolenych kurzl podle preferenci. Kazdy si mohl vybrat
4 z 12 kurzd, ty pak byly rozdéleny kazdy den do tfech az
Styfech blokd. Zaméreni bylo predevsim na HPC a cloudy,
ale ¢lovek si mohl (jako v mém pripadg) zvaolit i kvantové
pocitani.”

Co vam absolvovani letni Skoly pfineslo?

Ondfrej Vysocky (IHPCSS 2017): Rekl bych, e jsem si z této
akce odnesl presné to, co jsem od ni oCekaval, a predevsim
mnozstvi novych kontaktd je nedocenitelné. BohuZel jsem
se zatim nedostal k pfilezitosti vyuzit nove ziskané technické
znalosti, to se vSak v budoucnu urcité zméni. IHPCSS byla
velmi dobfe zorganizovana se spoustou kvalitnich prednasek
a zajimavych lidi.

Jakub Kruzik (ATPESC 2017): Ziskal jsem informace o tom,
kam superpocitace a zplsob jejich efektivniho vyuZiti sméru-
je. Také jsem se dozvédél o novych metodach a programo-
vacich modelech. Déle jsem navazal mnoho kontaktd, at uz
s prednasejicimi nebo spoluzaky. Kurz je velice kvalitni a navic
zdarma. Urcité ho doporucuiji.

Vit Ptosek (ACACES 2017): Kromé spousty informaci stran
kvalifikovanych prednasejicich i hromadu novych kontaktd
v ramci networkingu. NacCerpal jsem uUplné nové znalosti a
prohloubil jiz nabyté. Navic mi byl poskytnut grant, ktery po-
kryl kompletné vSe kromé cesty.

Doporudili byste toto letni Skoleni dal$im zajemcim?

Ondrej Vysocky (IHPCSS 2017): IHPCSS byla velmi dobre
zorganizovana se spoustou kvalitnich pfednasek a zajima-
vych lidi. Pokud by se nékdo rozhodl pro ucast v pfistim roce,
usetfi si mnoho cestovani, jelikoz nasledujici roénik se bude
konat v Praze, kde ho bude IT4Innovations spoluporadat.

Jakub Kruzik (ATPESC 2017): Kurz je velice kvalitni a navic
zdarma. Urcité ho doporucuii.

Vit PtoSek (ACACES 2017): Kazdopadné. ACACES je velmi
kvalitni letni Skola na urovni zamérena predevsim na high per-
formance a na své si pfijdou jak pfiznivci HW, tak i SW FeSeni.
VSe se kona v pfijemném prostfedi a myslim, Ze je tato Sko-
la pfinosna pro studenty, pracovniky z oboru i prfednasejici.
Organizace byla dle mého velmi povedena.



ESPRESO FEM
MODUL PRENOSU TEPLA

Masivné paralelni knihovna zalozena
na metodé konecnych prvki
pro inzenyrskeé aplikace

Technologicky pokrok v oblasti vypocetni techniky zapficinil
vyraznou zménu koncepce navrhovani novych produktd,
fizeni vyroby nebo autonomnich systémd. V poslednich
nékolika letech jsme svédky vyrazného prechodu na tzv.
virtualni prototypovani a stupnujiciho se tlaku na zapoje-
ni velké Casti spektra primyslového sektoru do tzv. ¢tvrté
pramyslové revoluce.

Hlavnim cilem tymu vyvijejiciho knihovnu ESPRESO je vytvo-
feni uceleného open source baliku, ktery bude mozné apli-
kovat na Siroké spektrum komplexnich inzenyrskych simulaci
z oblasti jako je strojirenstvi, stavitelstvi a energetika. Bezplat-
na licence vyvijeného baliku umoznuje vytvaret nad knihovnou
ESPRESO automatizované simulacni fetézce, jako napfriklad
automatizované systémy pro tvarovou optimalizaci. Pridanou
hodnotou tohoto baliku je vysoce Skalovatelny fesic zalozeny
na metodach domeénoveé dekompozice, ktery umoznuje piné
saturovat vypocetni kapacity nejvykonnéjSich superpocitaci
dneska a resit tak Ulohy o miliardach neznamych, a jednodu-
ché rozhrani pro konfiguraci implementovanych resica.

V téchto dnech byl vyvojovym tymem dokoncen modul pro
feSeni problémd prenosu tepla, ktery byl vyvijen v ramci pro-
jektl IT4Innovations. Vyzkumnici vyuzivaji tento nastroj pfi
feseni smluvniho vyzkumu a jeho dalsi vyvoj je podporen
participaci v nékolika evropskych projektech. ESPRESO FEM
modul prenosu tepla byl napfiklad pouzit pfi feSeni odezvové
plochy pro rdzné variace navrhovych proménnych teplotniho
senzoru ve spolupraci s firmou Continental.

Mozné budouci napojeni na cloudova centra v ramci H2020
projektu CloudiFacturing a na sluzbu HPC as a service, vy-
vijenou nasimi kolegy, usnadni externim partnerdm primarné
z malych a stfednich podnikl vyuzivat moderni technologie
v kontextu virtualniho prototypovani.

V nasledujicim roce se bude tym vyvijgjici ESPRESO FEM
zabyvat vyvojem modulu pro topologickou optimalizaci a in-
tegraci nelinearnich doménovych dekompozic pro akceleraci
nelinearnich vypodta.

Spoluprace s Continental pfi navrhu teplotniho senzoru

Transientni simulace kotoucové brzdy

Rozlozeni latentniho tepla pfi tuhnuti hliniku
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SPOLUPRACE S BAYNCORE

K 1. listopadu 2017 jsme zahdjili spolupraci se spolecnosti Bayncore z Velké Britanie.

K 1. listopadu 2017 jsme zahdjili spolupraci se spole¢nosti
Bayncore z Velké Britanie. Prvni spolecny projekt zahrnuje
smiuvni vyzkum a poradenskeé sluzby v ramci série workshopt
Lntel Al EMEA Roadshow"” konajicich se po celé Evropg,
na Blizkém Vychodé a v Africe. Toto partnerstvi zahrnuje
tvorbu obsahu zameéfeného na strojové uceni a podileni
se na odbornych Skolenich v blizké spolupraci s firmami
Bayncore a Intel. Mezi témata workshop( patfi modernizace
kédd pomoci vyvojarskych nastrojl spolecnosti Intel, Intelem
optimalizované hluboké neuronové sité a strojové uceni
pomoci frameworkd Tensorflow, Caffe a scikit-learn a Intel
Python Distribution.

Za IT4lnnovations je v partnerstvi se spolecnosti Bayncore
zapojena Laboratof pro narocné datové analyzy a simula-
ce (ADAS) a jeji Clenové Jan Martinovi¢, Georg Zitzlsberger,
Vojtéch Cima a Martin Golasowski.

Prvni prispévky IT4Innovations byly predneseny na zacat-
ku listopadu v ramci workshopt uskutec¢nénych v Oxfordu,
Madridu a v PaiiZi. Daldi tfi akce se konaly v pribéhu prosince
v Johannesburgu/Pretorii a Tel-Avivu. Dalsi workshopy jsou
planovany na zacatek roku 2018.

O spolec¢nosti Bayncore:

Weboveé stranky spolecnosti Bayncore:
www.bayncore.com

Intel Al EMEA Roadshow:

www.intel.co.uk/content/www/uk/en/events/ai-emea-roadshow
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Spole¢nost Bayncore Limited nabizi sluZby v oblasti poraden-
stvi a informacnich technologii. Specializuje se na poskytova-
ni platformy pro Spic¢kova technologicka fesSeni v oblasti vy-
soce naro¢nych vypodtt (HPC), technického zpracovani dat
a velkych dat. Bayncore sidli v Londyné a Cambridge ve Velké
Britanii a svou plsobnosti pokryva region EMEA.

Nabidka spolec¢nosti Bayncore, ve vétsiné piipadl prizpl-
sobena kazdému klientovi na miru, se zaméfuje na Ctyri
oblasti sluzeb:

Platforma pro Spickové IT sluzby & poradenstvi
Skolenf

Benchmarking

Vyzkum & Vyvoj

K partnerlim spolecnosti Bayncore patii:

Intel

Microsoft

Polyhedron Software

Computer Laboratory —

University of Cambridge (Velka Britanie)





