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Informacje podstawowe

Obliczenia GPGPU (General-Purpose computing on Graphics Processing Units) to wykorzystanie procesoréw graficznych wspélnie z jednostkg CPU
do przyspieszenia obliczen naukowych i inzynierskich. Infrastruktura PLGrid oferuje swoim uzytkownikom dostep do maszyny zawierajgcej karty GPU.

Lokalizacja ACK CYFRONET AGH
Nazwa systemu Promet heus K40XL Promet heus V100
Nazwa maszyny dostepowej pro. cyfronet. pl pro.cyfronet. pl
Port dostepowy 22 22

Liczba rdzeni obliczeniowych

Liczba kart GPU 144 32

Kolejka pl grid-gpu pl gri d-gpu-v100
Oprogramowanie TeraChem, Gromacs, NAMD, GAMESS, TensorFlow, Keras, PyTorch
Opis konfiguracji zasobéw obliczeniowych www.plgrid.pl/oferta/zasoby_obliczeniowe/opis_zasobow/HPC
Opis systemoéw sktadowania danych www.plgrid.pl/oferta/zasoby_obliczeniowe/opis_zasobow/storage
Informacje rozszerzone Dokumentacja KDM

Kontakt https://helpdesk.plgrid.pl

Parametry kart GPGPU

Parametr Warto$é
Dostepnos¢ Promtheus (plgrid-gpu) Promtheus (plgrid-gpu-v100)
Producent NVIDIA NVIDIA
Model K40 XL V100
Architektura Kepler Volta
Szyna PCI-Express 3.0 16x NVLink
Liczba rdzeni Tensor - 640
Liczba rdzeni CUDA 2880 5120
Maksymalna czestotliwosé 928 MHz 1290 MHz
Moc obliczeniowa (HP) - 31.33 Tflops
Moc obliczeniowa (DP) 1,78 Tflops 7,834 Tflops
Moc obliczeniowa (SP) 5,34 Tflops 15,67 Tflops
Pojemnos¢ i typ pamieci 12 GB GDDR5 32 GB HBM2

Przepustowos$¢ pamieci 288 GB/s 900 GB/s


http://www.plgrid.pl/oferta/zasoby_obliczeniowe/opis_zasobow/HPC
http://www.plgrid.pl/oferta/zasoby_obliczeniowe/opis_zasobow/storage
https://kdm.cyfronet.pl
https://helpdesk.plgrid.pl/

Zlecanie zadan

Dostep do weztéw z GPGPU

Dla zadan korzystajacych w obliczeniach z kart GPGPU przeznaczona zostata specjalna partycja - plgrid-gpu. Aby méc przeprowadza¢ obliczenia z
wykorzystaniem GPGPU na klastrze Prometheus konieczne jest ztozenie wniosku o grant wtasciwy, ktéry przeznaczony zostanie w cato$ci wytacznie
na obliczenia z wykorzystaniem kart GPGPU. Grant taki nie powinien by¢ uzywany do przeprowadzania obliczen w partycjach innych niz plgrid-gpu.
We whniosku o grant nalezy wyraznie zaznaczy¢, ze wymagany jest dostep do partycji plgrid-gpu. Zalecane jest takze (ale nie jest to konieczne), aby
grant taki posiadat w nazwie wyraz gpu (np. obliczeniagpu) - utatwia to identyfikacje grantéw. Kazdy wniosek o dostep do partycji plgrid-gpu jest
rozpatrywany indywidualnie przez dostawce zasobow.

Dodatkowo dla obliczen Al zostata udostepniona partycja plgrid-gpu-v100 posiadajaca karty GPGPU NVIDIA Tesla V100. Dostep do nich realizowany
jest podobnie, jak opisano powyzej dla partycji plgrid-gpu.
Informacje ogéine

Karty GPU w systemie kolejkowym SLURM sg rodzajem tzw. generic resources (GRES), a ich identyfikatorem jest "gpu".
Informacje o tym na ktérych weztach/partycjach znajdujg sie karty GPU mozna otrzymacé np. przy pomocy komendy sinfo:

sinfo -o "W || WN || %

Zlecanie zadan odbywa sig poprzez podanie opcji - - parti ti on=pl gri d- gpu --gres=gpu[: count] systemu kolejkowego.
W przypadku gdy nie ma podanej opcji count, system kolejkowy domysinie alokuje jedna karte na wezle obliczeniowym.

Po zleceniu zadania system kolejkowy automatycznie ustawia zmienng srodowiskowg $CUDA_VISIBLE_DEVICES oraz zezwala na dostep do
zaalokowanych do kart.

Zadania interaktywne

Przyktadowo, gdy chcemy uruchomi¢ zadanie interaktywne na jednym serwerze i zazadac¢ 2 kart GPU:

srun -p plgrid-gpu -N 1 -n 24 -A <grant_id> --gres=gpu:2 --pty /bin/bash -1

Zadania interaktywne MPI

Uwaga! Wyjatkiem jest uruchamianie interaktywnych aplikacji MPI (np. w celach testéw). Z powodu nieco innej obstugi kart GPU niz zwyktych
procesoréw przez system SLURM, uruchomienie zadania interaktywnego wymaga niestandardowej procedury.

Przyktadowo, gdy chcemy uruchomi¢ zadanie interaktywne na dwéch serwerach i zazadac¢ 2 kart GPU na kazdym z nich (tgcznie 4 karty GPU) na
czas 1 godziny:

salloc -p plgrid-gpu -N 2 --ntasks-per-node 24 -n 48 -A <grant_id> --gres=gpu:2 --tine 1:00: 00
Polecenie salloc zaalokowato nasze zadanie i zwrdcito jego numer, przykliadowo 1234.

Nastepnie uruchamiamy srun wymagajac 0 kart GPU w zadaniu o numerze zwréconym przez salloc:

srun --jobi d=1234 --gres=gpu:0 -O --pty /bin/bash -1

Otrzymali$my dostep do powtoki na jednym z wezitéw, teraz po zatadowaniu odpowiedniego modutu MPI mozna juz uruchomi¢ wiasng aplikacje za
pomocg mpirun lub mpiexec. Isotne jest aby podczas uruchamiania aplikacji nie przekazywa¢ zmiennych srodowiska, czyli w przypadku InteIMPI
nalezy doda¢ parametr - genvnoneAplikacja bedzie miata dostep do wszystkich kart GPU zaalokowanych w komendzie salloc, niezaleznie od
wymagania gpu:0 uzytego w srun.

Po zakonczeniu testow nalezy usuna¢ alokacje za pomoca;:

scancel 1234

Zadania wsadowe

Dla skryptu wsadowego dodatkowe zmiany nie sg potrzebne, przyktadowo gdy zgdamy po jednej karcie na wezet obliczeniowy, wystarczy dopisa¢ do
skryptu:

#SBATCH - -partition=plgrid-gpu
#SBATCH - - gr es=gpu

Uwaga: Wszelkie informacje na temat komend SLURMa mozna znalez¢ w manualu, np.: man sbat ch

Przyktadowe skrypty dla systemu kolejkowego



TeraChem (zréwnoleglenie na dwie karty graficzne)

#!'/ bi n/ bash

#SBATCH -N 1

#SBATCH - - nt asks- per - node=1
#SBATCH -p plgrid-gpu
#SBATCH - - gr es=gpu: 2
#SBATCH --tine 1:00: 00

# initializing proper environment for TeraChem
pl grid/ apps/terachen 1.93

# actual job
$TERACHEMRUN ch.inp > ch.log

NAMD

#! / bi n/ bash

# NAMD GPPCGU requires exactly one working node
#SBATCH -N 1

#SBATCH - - nt asks- per - node=24

#SBATCH -p plgrid-gpu

#SBATCH - - gres=gpu: 2

#SBATCH --tine 1:00: 00

nmodul e | oad pl grid/ apps/ nand/ 2. 14- onpi
cd $SLURM SUBM T_DI R
if [ ! -f stnv.tar.gz ]; then
wget http://ww. ks. ui uc. edu/ Research/ nand/ utilities/stnv.tar.gz
Iiar -xvf stnv.tar.gz - C $SCRATCHDI R
cd $SCRATCHDI R/ st nv

sed -i 's/500/5000/g" stmv.nand

sed -i 's/\/usr\/tnp\/stm-output/\$env\ (SCRATCHDI R\)\/stnv-output/g" stnv.nanmd

nandrun st nv. nand
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