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Exascale Compound Activity Prediction
Engines

Exascalové aplikace strojového učení na úlohy ve farmaceutickém průmyslu

Problém: Jak predikovat chování 
chemických sloučenin při vývoji nových 
léků?

http://excape-h2020.eu/

Chemogenomika, 
modelování interakce 
chemických sloučenin s 
biologickými organismy



Centrum kompetence MOLDIMED 
HPC platforma pro masivně paralelní sekvenování dat

• Jednoduchý a intuitivní přístup k 
HPC prostředkům

• Modulární HPC architektura 
• Integrace nástrojů bioinformatiky
• Anotační a analytické nástroje
• SW pro vyhodnocení NGS 

diagnostických výsledků

HPC-as-a-Service



HPC-as-a-Service pro pokročilé 
zobrazování v biologii a lékařství

Registrace	obrazu

Fiji (Fiji Is Just ImageJ) open 
source software na zpracování 
obrazu odvozený od ImageJ

Drosophila	embryo

FIJI Hackathon proběhne na 
IT4I 17-30. 1. 2019



Vizualizace a Virtuální Realita
• Plánování operací (virtuální operace)
• Tvorba 3D modelů
• Vizuální interpretace medicínských dat ve VR
• Vizuální analýza výpočtů nad medicínskými 

daty 



Rekonstrukce pomocí fotogrammetrie
• Rekonstrukce 3D modelu lebky ze sekvence fotografií
• Využití jako možná reference pro měření velikosti spodiny očnice z CT (probíhající 

spolupráce s FNO – MUDr. Timkovič)
• Případný přesah fotogrammetrie do jiných oborů, např. léčba popálenin


