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Vědecké nástroje

Mikroskop Urychlovač částic Vesmírný teleskop
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Superpočítač

Scéna z filmu Marťan
Superpočítač PLEIADES v NASA
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Superpočítače kdysi..

Cray-1 a Seymour Cray (1976)
160 MFLOPS

ENIAC, Los Alamos (1946) 
John von Neumann

Vodíková bomba
500 FLOPS

Bombe, UK (1940)
Alan Turing a lámání šifry 

ENIGMA
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Superpočítače dnes
ÚložištěVýpočetní uzly Síť (Fabric)

Dragonfly a hypercube topologie

CPU

CPU+GPU

FPGA

AI
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Výkon superpočítače
1 FLOP = Floating Point Operation

1 TFLOP = 1012 FLOP 1 PFLOP = 1015 FLOP 1 EXAFLOP = 1018 FLOP

LUMI - 8. místo na světě, 1. v EU (listopad 2024)

Nejvýkonnější na světě - TOP500.org



Registrační číslo IPs EOSC-CZ

CZ.02.01.01/00/22_004/0007682

Superpočítače IT4I



9

Superpočítač LUMI
• 8. na světě, 500 PFLOPS

• Procesory: AMD EPYC 7763  (362 496 jader)

• Grafické karty: AMD Radeon Instinct MI250X (11 912 karet)

• Síť HPE Cray Slingshot-11

• Umístění: Kajaani, Finsko

• Dostupný pro výzkumníky z ČR

• https://www.it4i.cz/pro-uzivatele/jak-ziskat-vypocetni-cas

• Objektové úložiště LUMI-O: 30 PB přes S3 protokol

https://www.it4i.cz/pro-uzivatele/jak-ziskat-vypocetni-cas
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Superpočítače v IT4Innovations
Anselm (0.1 PF)

Salomon (2 PF, #40)

July 2013

July 2015

Barbora (0.8 PF)

October 20192011

August 2021 2025

Karolina (15.7 PF , #69)

LUMI (500+ PF, #8, in Kajaani, FI)

LUMI-Q

Autumn 2021

March 2019

DGX-2 (2 PFAI)
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Superpočítače v IT4Innovations
Anselm (0.1 PF)

Salomon (2 PF, #40)

July 2013

July 2015

Barbora (0.8 PF)

October 20192011

August 2021 2025

Karolina (15.7 PF , #69)

LUMI (550+ PF, #3, in Kajaani, FI)

LUMI-Q

Autumn 2021

March 2019

DGX-2 (2 PFAI)

0,46 
PB

2,56 
PB

29 PB16 PB



EuroHPC JU (Joint Undertaking)
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• Zapojeno 35 evropských států (ČR členem od ledna 2018), 
EU a 3 soukromé subjekty (ETP4HPC,  BDVA a QuIC) 

Aktuální cíle
• Vývoj, nasazení a rozšiřování propojeného a bezpečného 

ekosystému  superpočítačů, kvantových počítačů, služeb a 
datové infrastruktury světové třídy v Evropě.

• Podpora vývoje a zavádění konkurenceschopného a 
inovativního  superpočítačového systému na základě 
uživatelských požadavků včetně vývoje aplikací 
optimalizovaných pro tyto systémy.

• Rozšíření využití superpočítačové infrastruktury a podpora 
znalostí a dovedností pro evropskou vědu a průmysl

• https://eurohpc-ju.europa.eu

Centra kompetence 
(Centers of Competence

CoCs)

Centra excelence 
(Centers of Excellence 

CoEs)

• Evropské sdružení, které mělo v době vzniku cíl v rámci 
spolupráce evropských zemí podpořit cestu k vybudování 
vlastního evropského exascalového superpočítače do 
roku 2022/2023 a tím významně přispět k digitalizaci 
evropské společnosti a průmyslu

https://eurohpc-ju.europa.eu/


EuroHPC JU – Evropské superpočítače 
světové třídy
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• 2 exa-scale a 2 mid-range superpočítae (2024-2026)

• Jupiter (Ge)

• Jules Verne (FR)

• Arrhenius (SE)

• Daedalus (GR)

• 3 pre-exascale superpočítače (2021-2023)

• LUMI - Kajaani (FI)

• Leonardo - Bologna (IT)

• MareNostrum5 - Barcelona (ES) 

• 5 petascale superpočítačů (2020-2021)

• MeluXina - Bissen (LU)

• Karolina - Ostrava (CZ)

• VEGA - Maribor (SI)

• Deucalion - Guiamaraes (PT)

• Discoverer - Sofia (BG)

• Podpora HPC ekosystému:

• Vývoj Evropského procesoru pro HPC a exascale pilotního systému (EPI)

• HPC centra kompetence (CoC) propagující inovace a vzdělávací aktivity ve všech participujících 
státech

• Podpora průmyslu, MSP

• Poskytování výpočetního času

• Přes Open Access výzvy



Česká E-infrastruktura
• Velké národní infrastruktury pro výzkum, experimentální vývoj a inovace podporované 

Ministerstvem mládeže a tělovýchovy

• Poskytování vysoce kvalitních a dostatečně dimenzovaných ICT služeb pro výzkumnou 
komunitu
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https://www.e-infra.cz/o-nas/clenove

https://www.e-infra.cz/o-nas/clenove


IT4Innovations
• Provoz nejvýkonnějších superpočítačových technologií v České republice

• Provozuje několik superpočítačů
• Anselm, Salomon (vyřazeny)

• Barbora

• DGX-2

• Karolina (2021)

• LUMI (2022)

• LUMI-Q (2025)

• Výzkumné a vývojové centrum se silnými mezinárodními vazbami
• Zapojení v řadě mezinárodních projektů

• Výzkumné laboratoře
• Laboratoř pro náročné datové analýzy a simulace

• Laboratoř vývoje paralelních algoritmů

• Laboratoř modelování pro nanotechnologie

• Laboratoř pro kvantové výpočty

• Laboratoř pro výzkum infrastruktury

• https://www.it4i.cz
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https://www.it4i.cz/


Příklady úloh pro superpočítače

16

• Střednědobá a dlouhodobá předpověď počasí, modelování 
klimatických změn

• Bioinformatika, vývoj nových léčiv, analýza DNA sekvencí, 
modelování proteinů

• Zpracování velkých dat, využití pro strojové učení, umělou 
inteligenci (např. velké jazykové modely LLM) 

• Virtuální realita, rendering videa, zpracování obrazu

• Matematické a fyzikální výpočty, materiálové inženýrství 
(nové materiály)

• Simulace v různých odvětvích (CFD)

• Digitální dvojčata (digital twins), např. model lidského 
mozku, model země

• Kvantové počítání, atd.

Černá díra M87*, 5.5 PB dat, Event 
Horizon Telescope



Využití superpočítačů - paralelizace
Návrh software nebo systému tak, aby fungoval 

paralelně a mohl využít výpočetní kapacity

Cíl: paralelní využití výpočetních uzlů a jader

• Různé druhy paralelizace
• Z pohledu algoritmu

• Řešení náročných úloh lze rozdělit na menší úlohy

• Speciální úprava algoritmů (sekvenční vs paralelní přístup)

• Z pohledu komunikace

• Práce s velkými daty nebo náročné úlohy vyžadující 
komunikaci mezi výpočetními uzly 

• Z pohledu množství zpracovaných dat

• Sdílení dat mezi výpočetními uzly (rychlé propojení)
17

Sekvenční

Paralelní

Sekvenční

Typy přístupů
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Škálovatelnost – Amdahl’s law
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EuroHPC JU AI Factories 
• 5 specializovaných AI 

superpočítačů napříč Evropou
• Podpora AI pro výzkumné 

skupiny
• Dostupné pro 

• Veřejné výzkumné 
organizace

• AI startupy
• SMEs

Více na: https://eurohpc-ju.europa.eu/selection-first-seven-ai-factories-drive-europes-leadership-ai-2024-12-10_en
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Kvantový počítač VLQ konsorcia LUMI-Q

• Reálný kvantový stroj
• 24 fyzických supravodivých 

qubitů
• Chlazení na teplotu 10 mK
• Star topologie
• Právě instalovaný v IT4I v 

Ostravě

Více na: https://eurohpc-ju.europa.eu/selection-first-seven-ai-factories-drive-europes-leadership-ai-2024-12-10_en
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Přenášení dat – připojení k síti
• Velmi rychlé sítě jsou 

dostupné

• Důležité je jejich správně 
využití

• Kabelové přiopojení v 
kanceláři 1 Gbit/s max.

• Lokální server až 100 Gbit/s



Typy úložišť v superpočítačových centrech

• Typy technologií jsou dané

• Flash (NVMe, SSD, etc..)

• HDD 

• Pásky

• Způsob přístupu k nim je standardně přes POSIX (soubory/složky)

• Nepraktické pro přenos dat přes internet

• SSH je uživatelsky nepřívětivé

• Objektová úložiště mohou být řešení

• S3 není standardizované, každý výrobce má svou modifikaci

• Jedním z řešením je použití abstrakcí jako iRODS

• Archivní média jako např. pásky není možno používat transparentně

• Archivace a obnova velkých souborů i uvnitř datového centra je časově 
náročná

Storages at HPC 
sites

Data 
temperature

Temp ramdisk

SCRATCH
Parallel filesystem

Shared project 
storage

Large object 
storage

Archive / Tape

TBs
hours

100’s TB
days

5 PB
months

20 PB
years

50 PB
decades



Životní cyklus dat z pohledu výpočetní infrastruktury

Raw data … Computation … models

What happens between ??

Home Spaces

Project Spaces Archive Spaces

Scratch Spaces

• Uživatelský pohled
• Pokud možno automatizovaný přenos s maximálním využitím 

linek
• Součást výpočetního workflow
• Přístup k datům je “in-kind” v rámci alokace výpočetního času
• Jak zajistit přístup k velkým datům napříč ”projekty”?

• Administrátorský pohled
• Nutnost trasování původu a použití dat
• Sběr tzv. provenance údajů pro výsledky 

• Vstupní data – reference

• Výpočetní prostředí, knihovny, hardware
• Audit stopa – kdo, kdy, kde

• Možno využít i pro FAIR



100G+ network

Příklad společného nástroje pro přenášení dat

• Shodný protokol napříč datovými 
centry

• Přesun dat co nejblíže 
výpočetním kapacitám

• Autonomie každého centra musí 
být zachována

• Spolčné AAI a výkonné sítě

iRODS Zone A

iRODS Zone
HPC Center

Storage

iRODS Zone B

Storage

Storage
Storage

Storage

HPC 
Clusters

Federation

Federation

Federation

LUSTRE



Přístup k datům na superpočítačích

• Velké množství (miliony) souborů může 
způsobovat problémy

• Sdílený souborový systém (LUSTRE, GPFS)
• Omezený  počet tzv. inode – reprezentace 

složky/souboru
• Metadatové servery jsou sdílené napříč uživateli
• Listování složek apod. může být časově velmi 

náročné

• Velké soubory rozdělené mezi několik uzlů
• Je nutné dbát na správnou velikost tzv. stripe
• Soubor je pak rozdělen na části, které jsou 

uloženy na nezávislých discích



Přístup k datům na superpočítačích

• Velké množství (miliony) souborů 
• Vlastní souborový systém v jedom souboru
• Zatěžuje pouze daný výpočetní uzel, ze kterého se přistupuje
• Nástroje

• fuse2fs – připojení souborových systémů jako např. ext4
• archivemount – připojení archivů např. tar, zip, rar..

• Mnoho dalších FUSE klientů (např. iRODS nebo S3)

• Doporučení
• Správně strukturovat data do větších bloků
• Ty ukládat na vhodná úložiště (objektové)
• Vhodně přenášet objekty na /scratch složku clusteru a 

přístupovat přes FUSE

fuse2fs

Files.ext4
(image)



Data Management in HPC – selected techniques
• Umělá inteligence není jen trénování sítí...

➢ Konečné množství dat – dávková úloha
➢ Je nutné přenést data co nejblíže GPU –

pro opakované čtení
➢ Vhodným způsobem ukládat výsledky

➢ Dávková úloha i požadavky
➢ Inference jako služba není vhodná pro 

dávkové plánovače – čeká na požadavky
➢ Je nutné efektivně nahrávat modely do GPU 

– vyvarovat se opakovaného nahrávání např. 
pro každý požadavek

HPC Cluster

Training Inference

CPU
Partition

GPU
Partition



Efektivní datová paralelizace

Open-source (MIT-licensed) available at GitHub:
https://github.com/It4innovations/hyperqueue

Motivace
➢ Komplexní workflow v rámci jedné dávkové úlohy jsou náročný úkol

➢ Úkoly jsou heterogenní a tvoří složité topologie
➢ Superpočítače mají různé typy výpočetních uzlů
➢ Není vhodné zasílat velké množství velmi krátkých úloh do 

plánovače typu SLURM (sdílený se všemi uživateli clusteru)

HyperQueue je plánovač optimalizovaný pro běh na HPC clusterech, pro 
efektivní spouštění složitých workflows s mnoha úkoly

https://github.com/It4innovations/hyperqueue


HPC-as-a-Service přístup
• High-End Application Execution Middleware

• Přístup k superpočítačům přes REST API

• Bezpečný a izolovaný přístup

• Vlastní autentizace & autorizace uživatelů

• Monitoring spouštěných úloh, včetně přístupu k logům

https://heappe.eu/



31

Cloud computing
• Poskytování IT infrastruktury přes internet, 

bez nutnosti mít vlastní hardware

• Účtuje se okamžitá spotřeba

• Virtuální instance, kontejnery, sítě

• Zdánlivě nekonečné zdroje – vhodné pro 
škálovaní služeb obsluhujících mnoho 
požadavků

• Populární řešení 
• OpenStack – Virtuální stroje

• Kubernetes, OpenShift - kontejnery

• Komerční: Amazon, Microsoft, Google

• Pro výzkumníky v ČR:
• CESNET Metacentrum Cloud
• IT4I EuroHPC Cloud 

• IaaS (Infrastructure as a Service) –
infrastruktura jako služba

• PaaS (Platform as a Service) – platforma 
jako služba

• SaaS (Software as a Service) – software 
jako služba
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Organizace superpočítače

login[1-4]

karolina.it4i.cz

cn1

cn16

acn1

acn16

...

Login uzly

Výpočetní uzly

/scratch /home /mnt/projXÚložiště

Partitions/
Fronty

qcpu

qgpu

qcpu_exp
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Dávkový plánovač
login[1-4]

karolina.it4i.cz

cn1

cn16

acn1

acn16

...

/scratch /home /mnt/projX

Uživatel
Plánovač
SLURM

job.sh

Popis úlohy

Data

Fronta: qcpu

Počet: 10

Čas: 2h

Specifikace prostředků

Job ID: 125

Job ID: 125
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Přenos dat
• SSH nástroje (rsync/sftp)

• Přes SSH server na login uzlech clusteru
• Vhodné pro menší soubory, není implicitně paralelní, možné paralelizovat ručně
• Příklad: 

• rsync -p -v test10G.dat mgolas@karolina.it4i.cz:/home/mgolas/test10G.dat

• Lokální objektové úložiště S3/iRODS
• Paralelní přenosové protokoly – nutné použít pro efektnivní využití přenosových linek
• Příklad s S3 úložištěm

• Vstupní data od uživatele na S3 úložiště
• s5cmd --stat --credentials-file ./wp.cfg --endpoint-url
https://obj.proj4.it4i.cz cp --sp ~/test10G.dat s3://wp/test10G.dat

• Stáhnutí dat na clusteru (login uzel nebo dávková úloha na 1 uzlu)
• s5cmd --stat --credentials-file ./wp.cfg --endpoint-url
https://obj.proj4.it4i.cz cp --sp s3://wp/test10G.dat ~/test10G.dat

mailto:mgolas@karolina.it4i.cz:/home/mgolas/test10G.dat
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Jak se měří používání superpočítače?

• Výpočetní čas, který úloha stráví v běhu na clusteru je měřen v tzv. uzlo-hodinách 
(nodehour)

• 1 uzlohodina = 1 uzel používaný po celou hodinu

• Většina clusterů má exkluzivní alokaci uzlů – nejmenší možná jednotka, kterou 
uživatel může využít je jeden s nikým nesdílený uzel

• Více na: https://docs.it4i.cz/general/resource-accounting/
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Jak plánovač určuje prioritu úlohy?

Fronty plánovače clusteru Karolina
Vzorec pro výpočet priority úlohy

Fair-share priority is calculated based on 
recent usage of resources. Fair-share 
priority is calculated per project, i.e. all 
members of a project share the same fair-
share priority. Projects with higher recent 
usage have a lower fair-share priority than 
projects with lower or no recent usage.

Více informací na: https://docs.it4i.cz/general/job-priority



Jak získat výpočetní čas na LUMI nebo 
Karolině?
• Zaměstnanci výzkumných 

organizací ČR mají čas dostupný 
zdarma

• Přístup je excellence based – je 
nutné požádat o zdroje na základě 
výzkumného záměru 

• Komerční využití je možné taktéž

• Otevřená soutěž IT4I
• Pravidelné národní výzvy

• Vyhlašované 3x ročně 

• Až na 36 měsíců 

• Instituciální a komunitní přístup

• Rychlý a testovací

• Tématický

• EuroHPC JU výzvy
• Regular call (větší zdroje, delší vyhodnocení)

• Development & Benchmarking (měsíční)

Zpracování velkých dat na superpočítačích 38

Detailní informace zde: https://www.it4i.cz/pro-uzivatele/jak-ziskat-vypocetni-cas



Chcete počítat ihned?

• Podejte žádost do Rychlého a 
testovacího přístup – tzv. Fast Track 
Access (FTA)

• Rozhodnutí max. do 7 dní od podání

• Maximální délka alokace 4 měsíce

Zpracování velkých dat na superpočítačích 39

https://www.it4i.cz/pro-uzivatele/jak-ziskat-vypocetni-cas
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Platforma LEXIS



How to supercompute?

• Pick a supercomputer
• Fill out a request for allocation
• Get it approved
• Set up an account
• Set up a SSH key
• Know how to use Linux terminal
• Login in to the Supercomputer
• Learn how to launch jobs in SLURM
• Learn about modules
• Learn about storages and data transfer
• … finally compute something



Easy and Safe access
• Let’s have a nice web interface
• Allocations at one place
• Across multiple clusters
• Launch applications with a single button
• Get logs
• Manage data in iRODS
• Use common web login
• … and many more

Visit for more: 
docs.lexis.tech
opencode.it4i.eu/lexis-platform



LEXIS Platform

➢ Federation of  European 
computing centres

➢ Hiding of technical and 
operational differences across 
organizations

➢ HPC & Cloud service providers, 
Data providers

➢ Unified & distributed data
management

➢ Orchestration

➢ Federated Authentication & 
Authorization Infrastructure 
(AAI)



LEXIS Platform

Web portal

Public 
REST 
API

Python
library 
SDK

Terminal 
based 

interface



LEXIS Platform
Selected use-cases

LIGATE Project
Application for molecular docking simulation – private IP by DOMPÉ
LEXIS provides access to workflows with this application running on HPC 
Without direct access to the binary or source code

OpenWebSearch.eu
European open web index processed through LEXIS on several HPC locations 

(LRZ, IT4I, CSC, DLR)
Public indices made available trhough the LEXIS Portal



LEXIS Platform
User story - SME DOMPE & LiGen SW

➢ DOMPE has its own code co-developed with POLIMI & CINECA
➢ DOMPE LiGen code IP does not allow to share LiGen SW (even binary) 
➢ DOMPE would like to extend its customer base thanks to LEXIS Platform and EuroHPC

infrastructure without losing IP
➢ DOMPE would like to make available LiGen to non-profit academic research and public 

institutions as a Platform-as-a-Service solution for drug discovery



LEXIS and EXA4MIND Platforms Integration Plan

User interfaces
Web GUI

REST APIs

Resource 
management

MonitoringAAI & User 
management

Workflow 
orchestration

HPC ClustersCloud compute Remote storage

SQL iRODS

S3 Objects
POSIX

HPC Parallel FS

Data staging and transfer for Extreme Data

Indexes

Metadata & 
control APIs

Supercomputing
Centre
Resources

CACHE

Smart 
scheduling

Distributed Data 
Infrastructure



LEXIS Platform User story - Data update

Data
Set



LEXIS Platform User story - Workflow execution

Data
Set

Data
Set



LEXIS Platform User story - Workflow execution

Compute Compute

Data
Set

Data
Set



LEXIS Platform User story - Workflow execution

Compute Compute

Data
Set

Data
Set

Result



LEXIS Platform User story - Result download

Result



LEXIS Workflows

Airflow integration in LEXIS

Apptainer Container

HEAppE Template

Jobscripts

Custom Workflow 
DAG

CWL

LEXIS 
Provider

DDI, HEAppE,AAI 
Operators

LEXIS API 
Plugin

AAI, Container/HEAppE 
templates
TOSCA
CWL

DDI

HEAppE

AAI

UserOrg

Workflow specification

Integration with LEXIS APIs



Federated execution on 4 HPC clusters at once

➢ LUMI
➢ Leonardo (CINECA)
➢ Karolina (IT4I)
➢ E4 AMD Cluster

Executed on 4 locations

Karolina

Leonardo

E4

LUMI

Karolina
Postprocess



OpenWebSearch.eu - Public web indexes



FLOREON+

▪ Uses LEXIS workflows for simulations and 
data processing

▪ Developed since 2006

▪ Decision support system for crisis 
management domain

Hydrology

▪ Monitoring of hydrological situation and flood 
forecasting

Traffic

▪ Monitoring and modelling of traffic situation

Air quality

▪ Monitoring of air quality and simulation of the 
spread of hazardous substances

Landslides and subsidience

▪ Tracking of elevation point movements



Hydrology and traffic interaction



LEXIS Platform Containers & Scripts



LEXIS Platform Containers & Scripts

➢ Run custom R script
➢ Use common EESSI HPC 

module
➢ Workflow & output in GUI



AI workflow demo with Python in Apptainer

Check it out!

Urgent computing federated workflow execution

Check it out!

www.lexis.tech

docs.lexis.tech

portal.lexis.tech

https://youtu.be/4y_KSdi82jo?si=xeuDNkRo3xpE4TfM
https://youtu.be/_Hi3O_FchS0?si=lRi33xq-dEc92owT
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Apache Airflow 
Data orchestration tool



Data orchestration
Data orchestration is the process of

taking siloed data from multiple data

storage locations, combining and

organizing it, and making it available

for data analysis tools. It can also

include tasks like provisioning

resources and monitoring.

Data Pipelines, Workflows, Jobs

CRON + Scripts



Apache Airflow

• Started in October 2014 by Maxime Beauchemin at Airbnb
• Apache top-level project since 2019

• Python based data orchestrator
• Workflow defined as Python code
• Integrations with many APIs, DBs, services…

• Easy to deploy and use

• Nice web UI
• Complete REST API

Extract step

• Run long SQL query
• Stage result to a POSIX file

Transform step

Load step

• Run long running HPC job
• Simulation / Analysis

• Stage results back
• Store in SQL
• Create new Dataset



Motivation
• An online store needs to have a daily report of its customer demography and sold 

products
• Multiple live databases (SQL, Elastic..)

• Proprietary payment platform sends daily report in CSV

• Boss needs a live dashboard and a nice Power Point for daily meetings

• Operators will get an e-mail and Slack message when the report is ready

• Daily index of the internet for up-to-date search engine
• Internet is being crawled daily to TBs of files

• Data needs to be filtered, URLs identified, normalised…

• Index has to be uploaded daily to a dedicated server (GBs)



What data pipeline should do…

Source: https://airflowsummit.org



What the tool for the data pipeline should do…

Source: https://airflowsummit.org
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Děkuji za pozornost.
Kontakt: Martin Golasowski <martin.golasowski@vsb.cz>


