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l Narodni centrum pro vyzkum _

Oblasti zajmu

» Glykobiochemie a proteinové » Vlypocetni a teoretické metody,
inZenyrstvi lektint molekulové modelovani

> Interakce RNA/protein » Vlypocetni studie na nukleovych

» NMR spektroskopie kyselinach

» Nanobiotechnologie » Posttranskripcni modifikace a

» Oprava DNA a stabilita genomu degradace RNA
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l Projekty z oblasti V\'/poéetnl’_

» Prof. RNDr. Koca Jaroslav, DrSc.
> Prof. RNDr. Jifi Sponer, DrSc. cca 40 aktivnich uZivateli
» Prof. RNDr. Vladimir Sklenar, DrSc.

Molekulova dynamika Kvantové chemické vypocty

» virtudlni screening » dynamika molekularnich » chemickd reaktivita
systému » interakéni energie
» konformacni premény » NMR parametry
» vazebné a aktivacni volné
energie

narocnost uloh

pocet uloh
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il Hardware e

MetaCentrum

MetaCentrum MetaCentrum
(produkeni) (testbed)

862 CPU 416 CPU
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il Hardware .

MetaCentrum

MetaCentrum perian MetaCentrum
(produkeni) (testbed)

862 CPU 416 CPU

18 % z celkové kapacity MetaCentra
+ rozsireni klastru perian o dalsich 160 CPU
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ll sdileni zdroji NCBR

Klastr perian: Klastr orca:
> virtualni doména 1 > virtualni doména 1
* fronta ncbr * fronta preemptible
e fronta normal * fronta backfill

* fronta short
* fronta backfill

» virtualni doména 2
* fronta orca

> virtualni doména 2
* fronta preempt_ncbr

Prioritni fronty pro uzivatele NCBR: ncbr, preempt_ncbr, orca

Fronty pro ostatni uzZivatele MetaCentra: normal, short, backfill
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lVirtua’Im’ screening (ba_

M meta M meta-testbed W voce

Dvoudenni test:
* autodock vina
* doba vypoctu cca 1-10 minut/ligand
* délka uloh cca 22 hodin
* vlastni nastroje pro distribuci ligand
* celkem 2500 uloh
* cca 900 soubézné bézicich uloh
* rychlost okolo 250 000 ligandUl za den

M hr Mcz sk Mpl Mat W hu
4%

8%
6%

0%
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WlDatova uloziste

/storage/home/<login> [NFS]

e “primarni” ulozisté dat

[software/ncbr [AFS]

* Ulozisté pro vlastni software
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lSoftware & job manage

¢ Vlastni reSeni pro spravu software

L 4

¢ Vlastni nastavbu pro spravu uloh rozsirujici PBS

-—-- Molecular Mechanics and Dynamics --—-————————————— - - — - m

delphi
dynutil

whatif

-—-- Quantum Mechanics and Dynamics -—---—-—————————— - - - e

gaussian
1ink402

--- Docking and Virtual Screening ----——————— - - - - mmm o m

--- Bioinformatics ----—----——---———-—— -

modeller
muscle

-—- Conversion and Analysis ———————————— - — - —

ghull

retinal
wham

--- Vizualization ——————————————— =~

mplayer

pymol

swisspdbv
triton

——= Crystalography —————— === == ——— -

——= NMR SpecCtroSCOpy —= === === === e e e e e e e e e e e e e e e e — ————————— e

amber amber-pmf apbs
amber-atd ambertools cicada
cfour cpmd dftb+
clumo dalton gamess-us
autodock autodock-vina cheminfo
blast copasi clustalw
blast+ cd-hit fasta
3dna cats dnaplots
babel curves inchi
blender gnuplot icm
chimera grace icm-browser
arp warp ccp4 chooch
copps relax sparky
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> NCBR je a bude dlouholetym klicovym partnerem
MetaCentra

» do spolecné vypocetni infrastruktury nabizi okolo 250 CPU,
ktera je ¢astecné dostupna celé uzivatelské komunité
MetaCentra

> vyuziva jednotné spravy vypocetnich zdrojti

> intenzivné vyuziva datové ulozisté MetaCentra (/storage a
/software/ncbr)
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Ml Podékovani

» tym MetaCentra
> tym NCBR

» POSTBIOMIN (financni podpora)
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