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W Klastry obliczeniowe w ACK Cyfronet AGH
W sposoby dostepu

W praca z tekstowym interfejsem uzytkownika
W dostepne zasoby obliczeniowe i dyskowe
W zarzadzanie Srodowiskiem aplikacji obliczeniowych

W Przeprowadzenie obliczen

W systemy kolejkowe

W skrypty obliczeniowe
¥ obliczenia sekwencyjne i rownolegte
¥ najlepsze praktyki

® Dokumentacja i pomoc dla uzytkownikow
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I Komputery Duzej Mocy

Wszystkie klastry obliczeniowe w PLGrid wykorzystujg Linux
Scientific Linux 6 na Zeusie

CentOS 7 na Prometheusie

Klastry obliczeniowe zawierajg

wezet dostepowy (user interface (Ul))

wezty obliczeniowe

Przeprowadzanie obliczen na wezle dostepowym jest zabronione

Sprawiedliwym dostepem do zasobdw zajmuje sie system kolejkowy

SLURM na Zeusie i Prometheusie



I Komputery Duzej Mocy

SMP

Klaster

CPU CPU CPU CPU CPU CPU CPU CPU

Pamiec Pamieé Pamiec Pamieé

Interconnect Interconnect Interconnect Interconnect




I Komputery Duzej Mocy

ssh user@pro.cyfronet.pl —> Wezet dostepowy <'"---......,_

sbatch -p plgrid -N 8 —-n 32 do science.sh

srun science.bin

—_— -
Przestrzen dyskowa
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I Dostep do klastrow obliczeniowych

Uzytkownik loguje sie na wezet dostepowy (user interface (Ul)) wykorzystujac protokét SSH
nazwy weztow dostepowych:

login@zeus.cyfronet.pl

login@pro.cyfronet.pl

programy do tgczenia sie po SSH

Linux oraz MacOS zawarte w systemie operacyjnym
polecenie ssh w terminalu

Windows
PUuTTY - http://www.chiark.greenend.org.uk/~sgtatham/putty/
KiTTY - http://www.9bis.net/kitty/
Babun - http://babun.github.io/fag.html
MobaXterm - http://mobaxterm.mobatek.net

kopiowanie plikdéw i katalogéw
Linux oraz MacOS zawarte w systemie operacyjnym
polecenie scp w terminalu
Windows
WinSCP - http://winscp.net/




I Pliki i katalogi ’

Czes¢ systemu operacyjnego zajmujgcego sie przechowywaniem danych nazywamy
systemem plikow (file system). Jego zadaniem jest organizacja danych w pliki oraz katalogi

Ciekawostka: w Linuksie wszystko jest plikiem (katalogi, urzgdzenia, powtoka)

By dowiedziel sie gdzie jesteSmy w systemie plikdw wykonajmy polecenie
pwd

Polecenie to wypisuje aktualny katalog roboczy (pwd = print working
directory)

DomysInie powtoka po otworzeniu znajduje sie w katalogu domowym uzytkownika (~/,
SHOME)

Linux/MacOS: /home/nelle, /people/nelle, /Users/nelle

Windows: C:\Documents and Settings\nelle, C:\Users\nelle

Caty system plikdow zaczyna sie od korzenia (tzw. root directory) /



[Piditetsog s /|

Wyswietlanie zawartosci katalogéw

ls [opcje] [argumenty]

Uzywajac flag/opcji mozemy modyfikowac zachowanie programoéw
ls -F
Przydatne opcje polecenia 1s
-a —wyswietla wszystkie pliki, w tym ukryte
—t —sortuje wysSwietlanie wedtug czasu modyfikacji
—-r —odwraca kolejnosc¢ sortowania

-1 —wyswietla dodatkowe informacje w tzw. dtugim formacie

Uzywajac argumentow mozemy wylistowacé zawartos¢ innego katalogu

ls -F slurm

Kazda komenda w systemie linux ma strone pomocy dostepng przez polecenie man

man 1s



I Pliki i katalogi - 1s ’!‘i‘B-.b'-—E‘:' ‘

Listowanie zawartosci katalogow
uzywajac relatywnych sciezek
ls =-F slurm
uzywajac absolutnych sciezek
ls -F /net/people/tutorial/tutorial20/slurm

Zmienianie katalogéow — cd (change directory)

cd slurm

Zmienianie katalogéw
uzywajac relatywnych sciezek
cd tutorial20/slurm
cd
uzywajac absolutnych sciezek

cd /net/people/tutorial/tutorial?20/slurm



I Pliki i katalogi - 1s ’ P,E:, ‘

Przydatne skroty do katalogéow

./ - biezacy katalog
. ./ - katalog nadrzedny
~/ - katalog domowy

)

/ - katalog ,root”, ,korzen” systemu plikow

Autouzupetnianianie

po wpisaniu fragmentu nazwy polecenia, pliku lub katalogu naciskajac klawisz
Tab powtoka

uzupetnia nazwe gdy jest unikalna

podaje mozliwe uzupetnienia nazwy

Przydatne skréty klawiszowe
Ctrl + c przerywa dziatanie komendy/programu
Ctrl + r przeszukuje historie wydanych komend
™ oraz |, przechodzenie po historii uzytych komend

Ctrl + 1 czysciterminal

10
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I Tworzenie nowych plikow i katalogow
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Do utworzenia nowego katalogu w systemie plikdw stuzy polecenie mkdir
mkdir new directory
mkdir /Users/nelle/new directory

mkdir -p /Users/nelle/new directory/another directory

Do tworzenia nowych plikow tekstowych mozna uzy¢ edytora tekstu, np. nano

nano new file.txt

Rozszerzenia plikow — czy sg potrzebne?
type file -—identyfikuje typ pliku

Do kopiowania plikdw i katalogéw stuzy polecenie cp
cp first file backup file

cp —r first directory backup directory

Do przenoszenia plikow i katalogow stuzy polecenie mv

mv first file second file

11

mv first directory second directory
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I Usuwanie plikoéw i katalogow

Do usuwania plikdw katalogu w stuzy polecenie rm

rm file

Do usuwania pustych katalogéw stuzy polecenie rmdir

rmdir empty directory

Do usuwania rekursywnego stuzy flaga —r polecenia rm
rm —r first directory
rm —rl first directory

rm —rf first directory

Usuwanie plikow i katalogdw w powtoce jest nieodwracalne!

12
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I Przegladanie i edycja plikow ’
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Do przegladania plikdw mozna uzy¢
cat file —wyswietla zawartosc pliku na ekranie (na standardowym wyjsciu)
more file —wyswietla zawartosc pliku z opcjg przewijania

less file —wyswietla zawartosc¢ pliku z opcjg przewijania, rowniez wstecz

Dla komend more/less
/wzorzec —wyszukanie wzorca w pliku

q — wyjscie do terminala

Do edycji plikdw stuzg edytory: nano, vim, emacs
nano, podstawowe komendy
Ctrl + x —wyjscie doterminala

Ctrl + c —zapiszmian

Linux/Unix (LF) oraz Windows (CR+LF) rdznie koriczg linie w plikach tekstowych

Konwersja

dos2unix plik

13

unixZ2dos plik



Prawa dostepu do plikow

Ze wzgledu na dostep do plikdow/katalogdw uzytkownicy podzieleni sg na
wiasciciel (user)
grupa, do ktoérej nalezy wtasciciel (group)

pozostali uzytkownicy (others)

Prawa dostepu do pliku/katalogu
odczyt (read, r, 4)
zapis (write,w, 2)

prawo do wykonania (execute, x, 1)

Komenda chmod zmienia prawa dostepu
sktadnia
komu:u (user), g (group), o (others), a (all)
operator: + (dodanie praw), —(odjecie praw), = (ustawienie na podane prawa)
prawa: r (read), w (write), x (excecute)
Uruchomienie programu

./program.exe
14
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Polecenie tar (tape archive)stuzy do pracy z archiwami plikowymi
tworzenie archiwum
tar cvf plik.tar katalogi do spakowanila
tar czvf plik.tar.gz katalogi do spakowania
rozpakowywanie archiwum

tar xvf plik.archiwum

15
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I Kopiowanie plikow na maszyny zdalne

=
ZD:“
£~ (N

[

/ |

Polecenie scp (secure copy) stuzy kopiowania plikow pomiedzy maszynami zdalnymi

przesytanie plikdow na maszyne zdalng
scp plik wuser@server:katalog/
przesyfanie plikdw z maszyny zdalne;j

scp user(@server:katalog/plik

przydatne flagi
-C —wigcza kompresje

-r —kopiuje rekursywnie podkatalogi

przesytanie katalogu na maszyne zdalng
scp -r katalog user@server:katalog/
przesytanie katalogdw z maszyny zdalnej

scp -r user@server:katalog

16



I Potoki i filtrowanie ’

Do odczytania ilosci znakéw/linii w pliku stuzy polecenie wc
$ we -1 plik.txt

Do sortowania w pliku stuzy polecenie sort

$ sort new file.txt

Do wyswietlania wytgcznie poczatku/kornca pliku stuzg polecenia head/tail
$ head new file.txt
$ tail new file.txt

Do wypisywania tekstu stuzy polecenie echo

$ echo I am who am I

Do wypisywania plikow stuzy polecenie cat

$ cat new file.txt other new file.txt

17



I Potoki i filtrowanie ’

Znak * oznacza dowolny symbol(e) w nazwie pliku (tzw. wildcard)

Kazdy proces w systemie posiada swoja tablice deskryptordw plikdw (posiada trzy
standardowe strumienie) do komunikacji:

standardowy strumien wejscia (0, stdin)
standardowy strumien wyijscia (1, stdout)

standardowy strumien bteddw (2, stderr)

Do przekierowania strumienia stdout z programu stuzy symbol > lub >>
wc —1 *.pdb > lines.txt
echo hello >> hello.txt

Do przekierowania strumienia stderr z programu stuzy symbol 2> lub 2>>
wc —1 *.pdb 2> lines.txt
echo hello 2>> hello.txt

Do przekierowania strumienia stdin do programu stuzy symbol <
wc —1 < test.pdb 18
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« Potoki (pipes, |) pozwalajg tatwo potgczyc¢ prace kilku programow w jeden strumien

$ we -1 *.pdb

]

Output in Shell

$ we -1 *.pdb > lengths

lengths
Output in File

$ we -1 * pdb | sort -n | head -1

wec -1 *.pdb our _ N sort -n our » N head -1 our E]

Output in Shell

19
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Petle pozwalajg na wykonanie pewnych zadan na grupie obiektow automatycznie

Schemat petli w powtoce bash wyglada nastepujaco:

for obiekt in grupa

do
przetwarzaj S$obiekt

done

Dzieki petlom mozliwa jest znaczna automatyzacja dziatan (nie trzeba kazdego obiektu z
grupy przetwarzaé osobno).

20



I Skrypty ’

Skrypty pozwalajg na zapisanie kilku komend wykonywanych sekwencyjnie przez powtoke
po uruchomieniu danego skryptu

taczac skrypty, petle i potoki mozna wykonywa¢ automatycznie nieskoficzong ilos¢ operacji
automatycznie na kazdym obiekcie z danej grupy

Czasami lepiej poswieci¢ chwile na napisanie dobrego skryptu, ktory zautomatyzuje prace,
niz wykonywac catosé recznie

Do skryptdw mozna przekaza¢ dodatkowe parametry i odczytac je poprzez zmienne $1,
$2, .., 5@

Skrypty uruchamia sie poprzez podanie ich jako argument powtoki bash

bash scriptname

nadanie praw do wykonywania plikowi skryptu

Dzieki skryptom mozna catkowicie zautomatyzowac swojg prace!

21
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Do przeszukiwania w plikach wzorca stuzy polecenie grep

$ grep wzorzec plik

Do wyszukiwania plikéw/katalogéw stuzy polecenie £ind

$ find directory -name filename

Oba polecenia mozna tgczyé
$ grep wzorzec find directory -name filename’

S grep wzorzec $(find directory -name filename)

22
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Prometheus sktada sie z weztow dostepowych, serwisowych oraz obliczeniowych
wezty obliczeniowe (2 232 weztdw z 2 procesorami Intel Xeon E5-2680v3)
72 wezty z GPPGU (2 karty nVidia Tesla K40XL)

Wtasnos¢ Prometheus
czestotliwos¢ CPU 2.50 GHz
RAM 128 GB
rdzenie na wezet 24

InifiniBand interconnect FDR 56 Gb/s

23
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Zeus sktada sie z wezta dostepowego (Ul) oraz grup weztéw o réznych parametrach
tradycyjne wezty (1198 weztow, w tym 136 weztdw z duzg ilosScig RAM)
GPGPU — wezty zawierajgce procesory graficzne GPGPU (44 wezty, 208 kart GPGPU)

Witasnos¢ Zeus Zeus BigMem Zeus GPGPU
czestotliwos¢ CPU 2.26-2.67 GHz 2.67; 2.30 GHz 2.93; 2.40 GHz
RAM 16, 24 GB 96, 256 GB 72,96 GB
rdzenie na wezet 8,12 12, 64 12
InifiniBand interconnect QDR QDR QDR

dodatkowe - karty GPGPU

24
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I Prometheus — systemy plikow

Sktadowanie danych (nie nalezy uzywac do obliczen gdy duzy 1/0)
SHOME — katalog domowy uzytkownika
quota 40 GB

SPLG GROUPS STORAGE — dodatkowa przestrzen uzyskiwana w ramach
grantéw PLGrid

Przestrzen na dane tymczasowe (tzw. scratch)
SSCRATCH — rozproszony system plikdw Lustre
dostepny z kazdego z weztdéw klastra

Komenda do sprawdzania zajetosci: pro-£fs

25
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Sktadowanie danych (nie nalezy uzywac do obliczen gdy duzy 1/0)
SHOME - katalog domowy uzytkownika
quota 7 GB
codzienny backup
SSTORAGE - dtugotrwate przechowywanie plikow
quota 100 GB

SPLG_GROUPS STORAGE - dodatkowa przestrzen uzyskiwana w ramach
grantéw PLGrid

Przestrzen na dane tymczasowe (tzw. scratch)

STMPDIR - katalog lokalny na wezle obliczeniowym
dostepny jedynie z wezfa, do ktdrego jest podtgczony
dostepny jedynie w trakcie trwania obliczen

SSCRATCH - rozproszony system plikow Lustre
dostepny z kazdego z weztdéw klastra

Komenda do sprawdzania zajetosci: zeus—-£fs

26



Oprogramowanie

Aplikacje czesto wymagajg specyficznego sSrodowiska uruchomieniowego (m.in. zmiennych
sSrodowiskowych, dostepu do bibliotek) oraz wiedzy jak instalowac¢ je najbardziej
efektywnie

Narzedzie Lmod/Modules umozliwia proste ustawianie sSrodowiska uruchomieniowego dla
programow na kazdym z klastrow dostepnych w PLGrid

Zalety
tatwe ustawianie srodowiska uruchomieniowego programoéw
przenoszenie skryptow obliczeniowych miedzy maszynami

mozliwos$¢ tatwego uruchamiania réznych wersji programoéw (czesto o
skonfliktowanych srodowiskach uruchomieniowych)

transparentne dla uzytkownika uruchamianie wersji zoptymalizowanych na
konkretny typ wezta obliczeniowego

Wady

dodatkowa komenda do zapamietania

27
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Zatadowanie srodowiska uruchomieniowego pakietu obliczeniowego

module add <module-name> (np.module add plgrid/apps/gaussian)

module load <module-name> (np.module load plgrid/apps/matlab)
Usuniecie modutu

module rm < module-name > (np.module rm plgrid/apps/gaussian)

module unload <module-name> (np.module unload
plgrid/apps/matlab)

Listowanie wszystkich dostepnych modutow
module avail
module avail plgrid/tools (tylko z gatezi tools)
module avail plgrid/apps/gaussian (wszystkie dostepne wersje Gaussian)
module spider gaussian (wszystkie dostepne wersje Gaussian)
Listowanie zatadowanych modutéw
module list
Usuwanie wszystkich zatadowanych modutow

module purge

28



I Oprogramowanie ’E&‘_S@!. ‘

Kazdy pakiet obliczeniowy zainstalowany na infrastrukturze PLGrid ma swdj modut

plgrid/<gatez>/<software-name>/<wersja>
Rodzaje gatezi

apps - dla wiekszosci pakietow obliczeniowych

libs - dla bibliotek

tools -—dla aplikacji narzedziowych i pomocniczych

Przyktady:
plgrid/tools/intel/16.0.1
plgrid/apps/gaussian/gl6.A.03
plgrid/tools/python/3.4.2
plgrid/apps/abagqus/2016

https://apps.plgrid.pl/

29



I System kolejkowy ’ 10t ‘

System kolejkowy
zarzgdza zleconymi zadaniami obliczeniowymi
zarzgdza zasobami klastra
przydziela zasoby zadaniom obliczeniowym

dba o sprawiedliwg dystrybucje zasobow

Zadania obliczeniowe sg umieszczane w kolejkach i uruchamiane zgodnie z ich priorytetem
i dostepnymi zasobami obliczeniowymi

Priorytet zadania zalezy m.in. od:
wielkosci zasobow przyznanych w grancie obliczeniowym
ilosci zazgdanych przez zadanie zasobdow i ich dostepnosci
szczegOllnie istotny jest maksymalny czas trwania obliczen

zasobow klastra zuzywanych aktualnie przez danego uzytkownika

30



I Systemy kolejkowe w PLGrid ’ !‘1‘5-.%:'

Klastry obliczeniowe dostepne w PLGrid uzywajg kilku odmian systemow kolejkowych
SLURM (http://slurm.schedmd.com)
PBS:

Torque (http://www.adaptivecomputing.com/products/open-source/torque/)

PBS Pro (http://www.pbsworks.com/product.aspx?id=1)

Centrum komputerowe Klaster System kolejkowy
Prometheus SLURM
ACC Cyfronet AGH
Zeus SLURM
Hydra SLURM
ICM
Topola SLURM
Eagle SLURM
PSNC
Inula PBS
Tryton SLURM
TASK
Galera PLus PBS/Maui

WCSS Bem PBS Pro

31
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I System kolejkowy SLURM - komendy

Uzytkownik komunikuje sie z systemem kolejkowym SLURM za pomocg komend
sbatch — zlecenie nowego zadania wsadowego
squeue - wyswietlenie informacji o zadaniach w systemie
scancel —usuwa zdanie z systemu

sinfo/scontrol —wyswietlenie bardziej szczegétowym informacji o kolejkach,
zadaniach i weztach obliczeniowych

srun — uruchamia zadanie interaktywne lub pozadanie w zadaniu wsadowym

Kazde zadanie umieszczone w systemie uzyskuje unikalny identyfikator (70bID)

32



I System kolejkowy SLURM - zlecanie zadania

Polecenie sbatch umieszcza nowe zadanie w kolejce

Wszystkie parametry opisujgce zadanie moga by¢ umieszczone w skrypcie obliczeniowym
odpisujgcym zadanie lub podane jako argumenty polecenia sbatch

sbatch [argumenty] script.slurm

Przyktadowy skrypt

#!/bin/env bash

# Commands that will be run after start of the job

echo "Computation started on work node: "; hostname

module add plgrid/apps/matlab

matlab -nodisplay <matlab.in >matlab.out

33



I System kolejkowy SLURM — monitorowanie zadan

Polecenia squeue oraz pro-jobs wyswietlajg zadania, ktére znajdujg sie w systemie
Stany zadania
PD - zakolejkowane

R — uruchomione

Dodatkowe pomocne flagi
squeue —--user SUSER - informacja o zadaniach uzytkownika SUSER

squeue --start — informacja estymowanym czasie rozpoczecia zadania
pro-jobs -7j <jobID> —informacja o wymienionych zadaniach o jobID
pro-jobs -g/-r —informacja tylko zadaniach o zakolejkowanych/uruchomionych
pro-jobs —h —ekran pomocy

Dodatkowo scontrol oraz sinfo i smap dajg dodatkowg informacje o stanie klastra
scontrol show job <jobID> - informacja o zadaniu <jobID>

scontrol show node <nodes list> - informacja o weztach

34



I SLURM - dostepne kolejki (partycje) ’!Q‘B_rié:'
Partitions max time Information
plgrid-testing 1:00:00 dla testow
plgrid-short 1:00:00 dla krétkich zadan (tzw. back fill)
plgrid 3-00:00:00 domyslna
plgrid-large 1-00:00:00 zadania wykorzystujgce co najmniej 18 weztéw
plgrid-long 7-00:00:00 *
plgrid-gpu 3-00:00:00 wezty z GPGPU*

System kolejkowym SLURM kolejki nazywa partycjami

scontrol show partitions <nazwa partycji> —szczegétowe informacje o
partycji

sinfo —wylistowanie informacji o stanach weztow dostepnych w partycjach

sinfo -p <nazwa parycji>-—wylistowanie informacji jedynie dla wskazanej
partycji

domyslny czas zadania w wszystkich partycjach plgrid* jest ustawiony na 15 minut

* - partycje dostepne za zgdanie (w trakcie negocjacji grantow obliczeniowych lub poprzez
Helpdesk PLGrid)
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#!/bin/env bash
#SBATCH -A tutorial

# Commands that will be run after start of the job
echo "Computation started on work node: "; hostname

module add plgrid/apps/adf

adf < ethanol.in > ethanol.log

Zasoby wymagane przez zadanie mogg byc¢ przekazane systemowi kolejkowemu poprzez
opcje SLURM. Mogg one by¢

podane jako argumenty polecenia sbatch (sbatch [argumenty]
script.slurm)

dotgczone do skryptu obliczeniowego w pierwszych linijkach, ktére powinny
zaczynac sie od dyrektywy # SBATCH

36



SLURM - opcje polecenia sbatch ’!‘i‘B-iE’:'
Polecenie sbatch posiada wiele opcji, ktére dodatkowo opisujg zadanie obliczeniowe
-p <partition>, --partition=<partition> nazwa kolejki/partycji
-J <jobname>, --job-name=<jobname> nazwa zadania
-a, —-—array=<indexes> zadanie macierzowe
—--mail-user=<user’s e-mail> notyfikacje mailowe
--mail-type=<type> informacje kiedy notyfikacje majg by¢ wysytane: na
poczatku (BEGIN), koncu(END) lub przy btedzie wykonania(FAIL)
-A <grantID>, --account=<grantID> informacje o wykorzystywanym

grancie obliczeniowym (gdy pominiete bedzie wybrany domysiny)

Gdy opcja —p jest pominieta zadanie zostanie wtozone do partycji domysinej (plgrid na
klastrze Prometheus)
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Zgtaszanie wymagan zadania
-t, —-—-time=<time> maksymalny czas wykonania zadania
-N, —--nodes=<nodes>ilos¢ weztdw obliczeniowych dla zadani
-n, —--ntasks=<number> ilos¢ podzadan uruchamianych w ramach zadania

--ntasks-per—-node=<ntasks> ilos¢ podzadan na wezet obliczeniowy

—--cpus-per-task=<cores> ilos¢rdzeni na jedno podzadanie (gdy
wykorzystujemy watki np. w OpenMP)

—--mem=<MB/GB> ilo$¢ pamieci potrzebnej na wezle obliczeniowym

—--mem-per-cpu=<MB/GB> ilos¢ pamieci potrzebnej na rdzen obliczeniowy

Formaty

czasu: "min", "min:sec", "hours:min:sec", "days-hours",
"days—-hours:min" and "days-hours:min:sec"

pamieci: B, kB (=1024b), MB (=1024kB), GB (=1,024MRB)
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#SBATCH -J adf.ethanol

#SBATCH -N 1

#SBATCH --ntasks-per-node=1

#SBATCH --mail-type=ALL

#SBATCH --mail-user=<user’s e-mail>
#SBATCH --time=10:00

#SBATCH --mem=24000

#SBATCH -p plgrid

#SBATCH -A tutorial

module add plgrid/apps/adf
cd $SLURM SUBMIT DIR

adf < ethanol.in > ethanol.log

W SLURM zadania sg wktadane do partycji a nie kolejek
argument -p <nazwa partycji> lub --partition <nazwa partycji>

partycje dla uzytkownikow PLGrid: plgrid*
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SLURM - przyktadowe rownolegte zadanie ADF

#SBATCH -J adf.ethanol

#SBATCH -N 2

#SBATCH --ntasks-per-node=24
#SBATCH --mail-type=ALL

#SBATCH --mail-user=<user’s e-mail>
#SBATCH --time=10:00

#SBATCH --mem=24000

#SBATCH -p plgrid

#SBATCH -A tutorial

module add plgrid/apps/adf
cd $SLURM SUBMIT DIR

adf < ethanol.in > ethanol.log
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#SBATCH -J gaussian.parallel
#SBATCH -N 1

#SBATCH --cpus-per-task=24

#SBATCH --mail-type=ALL

#SBATCH --mail-user=<user’s e-mail>
#SBATCH --time=10:00

#SBATCH --mem=24000

#SBATCH -p plgrid

module add plgrid/apps/gaussian
cd $SLURM SUBMIT DIR

g09 input.gjf
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SLURM — zmienne érodowiskowe 56‘55!5
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SLURM udostepnia zmienne srodowiskowe utatwiajgce obliczenia

Zmienna Opis

SLURM JOB_ID identyfikator zadania (jobID)

SLURM SUBMIT DIR katalog, z ktdrego zadanie zostato zlecone
SLURM NTASKS ilos¢ podzadan zleconych w zadaniu
SLURM JOB NODELIST lista weztdw przydzielonych zadaniu

SLURM CPUS_ PER TASK  ilo$¢ rdzeni obliczeniowych na podzadanie
TMPDIR katalog na dane tymczasowe zadania

SCRATCH gtowny katalog uzytkownika na systemie Lustre na pliki tymczasowe

Dodatkowo, gdy modut tools/scratch jest zatadowany

SCRATCHDIR — katalog utworzony dla zadania na na systemie Lustre na pliki
tymczasowe
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Praca interaktywna na klastrze powinna by¢ wykonywana na weztach obliczeniowych
wykorzystujgc zadania interaktywne

srun -p plgrid -A <grant id> -n 1 --pty /bin/bash
Wezet dostepowy nie powinien by¢ wykorzystywany do obliczen

By podtaczyé terminal do dziatajgcego zadania mozna wykorzystac
polecenie srun
srun -N1 -nl --jobid=<jobID> --pty /bin/bash
srun -N1 -nl --jobid=<jobID> -w <nodelD> --pty /bin/bash
polecenie ssh slurm
ssh slurm <jobID> <nodeID> [command]
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SLURM - zadania macierzowe ’
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Zadania macierzowe umozliwiajg zakolejkowanie wielu zadan jednym wykonaniem polecenia

sbatch wykorzystujgc przetagcznik —a, --array=<indexes>
sbatch -a n-m,k,1l script.slurm (np. sbatch —-a 0-9 lub sbatch
-a 2,4,7)

Wszystkie zadania w majg tg samg wartos$¢ zmiennych SLURM SUBMIT DIR oraz
SLURM ARRAY JOB_1ID, ale sgidentyfikowane przez zmienng SLURM ARRAY TASK ID

#!/bin/env bash

#SBATCH -a 0-4,9

#SBATCH --time=5:00
OUTPUTDIR=$SLURM SUBMIT DIR/$SLURM ARRAY JOB ID

mkdir -p SOUTPUTDIR

cd $TMPDIR
hostname > task.S$SSLURM ARRAY TASK ID

mv task.S$SLURM ARRAY TASK ID $OUTPUTDIR

squeue -—a — pokazuje wszystkie zadania nalezgce do macierzy podczas listowania
zadan zakolejkowanych w systemie kolejkowym
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Do ustalania zaleznosci miedzy zadaniami stuzy przetgcznik -—dependency=
<dependency list> komend sbatch/srun

Mozliwe zaleznosci

after:job id[:jobid...] —zadanie rozpocznie si¢ dopiero po
rozpoczeciu zadan job  id

afterany:job id[:jobid...] —zadanie rozpocznie si¢ dopiero po
zakonczeniu zadan job id

afternotok:job id[:jobid...] —zadanie rozpocznie si¢ dopiero po
zakonczeniu zadan job id z btedem

afterok:job id[:jobid...] —zadanie rozpocznie si¢ dopiero po
poprawnym zakorczeniu zadan job id

expand:job_ id -—zadanie zostanie uruchomione jako rozszerzenie zadania
job id

singleton —zadanie zostanie uruchomione po zakoriczeniu wszystkich innych
zadan uzytkownika
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Karty GPGPU sg widoczne w systemie kolejkowym SLURM jako tzw. ,generic resources”
(GRES) z identyfikatorem gpu

By sprawdzic¢ gdzie sg dostepne karty GPGPU
sinfo -o 'SP || SN || %G’

By zazgdacd kart graficznych nalezy dodaé opcje ——gres=gpu [ :count] do polecenia
sbatch/srun

srun -p plgrid-gpu -N 2 --ntasks-per-node=24 -n 48 -A
<grant id> --gres=gpul:count] --pty /bin/bash -1

#SBATCH —--gres=gpul:count]

Karty GPGPU sg dostepne jedynie w partycji plgrid-gpu
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I SLURM usuwanie zadan - scancel

scancel stuzy do usuniecnia niechcianych zadan z systemu kolejkowego

scancel <JobID>

Zadania, ktdre sg zawieszone, a nie mozna ich usunac¢ poleceniem scancel nalezy
zgtaszaé poprzez Helpdesk PLGrid

https://helpdesk.plgrid.pl
helpdesk@plgrid.pl
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pro-jobs ipro-jobs-history moga stuzy¢ do sprawdzania wydajnosci zadan
zuzycie cykli CPU

maksymalne zuzycie pamieci

pro-jobs —dlazadan zakolejkowanych i uruchomionych

pro-jobs-history - historyczne dane dla zadan zakonczonych
przyktady uzycia pro-jobs*

pro-jobs -3 <jobID>-informacje o zadaniuo jobID

pro-jobs —h —ekran pomocy
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I Monitorowanie sprawnosci zadan zeus-jobs*

zeus—-jobs izeus-jobs-history mogg stuzyé do sprawdzania wydajnosci zadan
zuzycie cykli CPU

maksymalne zuzycie pamieci

zeus—-jobs —dlazadan zakolejkowanych i uruchomionych

zeus—-jobs-history - historyczne dane dla zadan zakonczonych

Przyktady uzycia zeus-jobs*
zeus-jobs -e- lub zeus-jobs —e+ -sortowanie po efektywnosci zadan
zeus—-jobs —w—zadania o niskiej wydajnosci
zeus—-jobs -f (<jobID>) —szczegdtowe informacje o zadaniach <jobID>

zeus—-jobs —h—ekran pomocy
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Skryt obliczeniowy SLURM zawsze rozpoczyna prace w katalogu, z ktérego zostat umieszczony

w systemie kolejkowym. Nazwe tego katalogu zawiera rowniez zmienna
SLURM SUBMIT DIR

Zadania wsadowe posiadajg plik(i), w ktdrych zapisywanie sg dane wysytane przez
standardowe strumienie wyjs¢ (stdout oraz stderr). Standardowo jego nazwa to
slurm—-<JobID>.out

plik ten jest tworzony w katalogu SLURM SUBMIT DIR

Gdy skrypt wsadowy przekazuje duze ilosci danych do strumieni wyjscia uzytkownik powinien
przekazac te strumienie do pliku(-6w)

dla standardowego strumienia wyjscia (stdout): command > file.out
dla standardowego strumienia wyjscia btedéw (stderr): command 2> file.err

by zapisa¢ oba strumienie do jednego pliku: command &> file.log
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Przy zlecaniu zadan obliczeniowych uzytkownik zawsze powinien

Pl
\Dj

specyfikowac maksymalny czas wykonania zadania (parametr t /t ime; wartos¢ domysina

to 15 min)
specyfikowac maksymalng ilos¢ pamieci potrzebnej zadaniu przez parametry mem lub
mem-per-cpu (warto$s¢ domysina to mem-per-cpu = 4GB)

w przypadku zadan rownolegtych wykorzystywaé cate wezty obliczeniowe, jesli to
mozliwe

uzywac tzw. checkpointéw do zapisu danych czesciowych

gdy zadanie przetwarza duzg ilos¢ danych pamieta¢ o przechowywaniu plikéw
wejsciowych i wyjsciowych w SSCRATCH

starac sie grupowac zapisy i odczyty z plikdw by byty duze (1MB+)

tworzy¢ wieksze pliki zamiast duzej ilosci matych

w miare mozliwosci wykorzystywac¢ HDF (Hierarchical Data Format)
czyscic¢ katalogi z plikami tymczasowymi po obliczeniach

ustawiac srodowisko obliczeniowe oprogramowania poprzez polecenie module w
skrypcie wsadowym

nie fadowa¢ modutdw w skryptach uruchamianych podczas logowania na maszyne (np.
.bashrc)
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I Dobre praktyki - Zeus ’ P@:» ‘

nie wykorzystywac do obliczen SHOME i SSTORAGE gdy obliczeniowa o duzym I/O

uzywacd katalogéw na pliki tymczasowe tzw. scratch

lokalne dyski scratch (zmienna STMPDIR)
dostep do danych tylko z jednego wezta
duza liczba operacji odczytu/zapisu matych porcji danych (<<1MB na zapis/odczyt)
nieduze pliki (do ~5 GB na wezet)

rozproszony zasob scratch (Lustre; SSCRATCH oraz SSCRATCHDIR)
dostep do danych z wielu weztéw
duze pliki tymczasowe (10+GB)
duze jednorazowe odczyty/zapisy (1+MB)
potrzebny podglad w trakcie wykonywania

czyscic¢ katalogi z plikami tymczasowymi po obliczeni
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Zawsze kompilowaé na wezle obliczeniowym wykorzystujac
zadanie wsadowe komendg sbatch
zadanie interaktywne komendg srun --pty bash
wykorzystywaé moduty (takze dla bibliotek)

Intel® MKL Link Line Advisor: https://software.intel.com/en-us/articles/intel-mkl-link-
line-advisor/

gdy oprogramowanie ma potencjat dla innych uzytkownikéw prosi¢ administratorow o
instalacje globalng

wykorzystywaé IntelMPl (plgrid/tools/impi)i OpenMPI
(plgrid/tools/openmpi) zbudowane przez administratorow

sprawdzac przypinanie procesow i watkéw (i.e. zmienne srodowiskowe KMP AFFINITY)

Flagi kompilacji na procesorach Haswell
GCC: -march=native, —fopenmp
Intel: —xCORE-AVX2 (or —xHost), —qopenmp, —fma-/-no-fma
PGl: -tp haswell, -mp, -fast, -Mipa=fast,inline, -1i8

Gdy pojawig sie problemy nalezy je zgtosic¢ przez PLGrid Helpdesk
https://helpdesk.plgrid.pl/
helpdesk@plgrid.pl
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plgrid/apps/gaussian

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
g09.C.01,g09.D.01,9g09.E.01, gl6.A.03

Uzycie
module add plgrid/apps/gaussian/<version>
g09 input.gjf

Uwagi
duza ilo$¢ zaimplementowanych schematéw obliczen (w tym wiele funkcjonatéw DFT)
rozpowszechnione uzycie w srodowisku naukowym
prosta sktadnia plikdw wejsciowych

dla GO9 nalezy podawac ilos¢ wykorzystywanych rdzeni w pliku wejsciowym
($NProcShared=)

G16 sam ustawia odpowiednio liczbe rdzeni obliczenowych

Ograniczenia uzycia
tylko tryb SMP (do 24 rdzeni @Prometheus, bo obliczenia na jednym weizle)
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plgrid/apps/gqchem

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
4.3,4.4.1

Uzycie
module add plgrid/apps/gchem/<version>

gchem -nt <number of cores> input.inp output.out

Uwagi
duza ilo$¢ zaimplementowanych schematéw obliczen (w tym wiele funkcjonatéw DFT)
Constrained DFT

prosta sktadnia plikow wejsciowych

Ograniczenia uzycia
tylko tryb SMP (do 24 rdzeni @Prometheus, bo obliczenia na jednym wezle)

tryb wieloweztowy MPI w przygotowaniu
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plgrid/apps/adf

Wersje dostepne na klastrze Prometheus

2013.01,2014.07,2014.10,2016.102,2016.107,2017.101,
2017.103,2017.106

Uzycie
module add plgrid/apps/adf/<version>
adf < input.in >& output.log

Uwagi
uzywa baz STO
szeroko stosowany w badaniach zwigzkdw metaloogranicznych
Zeroth Order Regular Approximation (ZORA)
prosta sktadnia plikéw wejsciowych
modut COSMO-RS
dobre narzedzia do analizy wynikdéw (NBO, NOCV, ETS)

ADFView — GUI do wizualizacji wynikow
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plgrid/apps/turbomole

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
7.0,7.0.1,7.1,7.2

Uzycie
module add plgrid/apps/turbomole/<version>
przygotowanie oblczen przez skrypty pomonicze (i.e. x2t, define, cosmoprep)

poszczegdlne obliczenia uruchamiane skryptami (i.e. dscf, ridft, ricc2, jobex,
aofroce, egrad, riper)

Uwagi
szybkie obliczenia | dobre skalowanie z wielkoscig uktadu
obliczenia DFT dla uktadéw periodycznych

dobre zréwnoleglenie
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Molpro

plgrid/apps/molpro

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
2012.1.24,2015.1.4,2015.1.11,2015.1.23

Uzycie
module add plgrid/apps/molpro/<version>
molpro [options] input.inp

--single-helper-server dla zadan na wielu weztach i wymaganej duzej pamieci
Uwagi

Obliczenia stanéw wzbudzonych i.a metodami MCSCF/CASSCF, CASPT2, MRCI, or FClI,
dobre zrownoleglenie metod post-HF, w tym MP2-F12, CCSD(T)-F12
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Wersje dostepne na klastrze Prometheus
2016

Uzycie

module add plgrid/apps/mopac/<version>

mopac.sh input

Uwagi
Program do obliczern empirycznych, metody PM6, PM7
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plgrid/apps/schrodinger

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
2015-3,2016-1,2016-4

Uzycie
module add plgrid/apps/schroedinger/<version>

Jaguar run [options] input.inp

Uwagi
Wysokiej jakosci startowa struktura elektronowa dla uktadéw z metalami przejsciowymi

efekty solwatacyjne z wykorzystaniem metody pola reakcyjnego (SCRF)
Maestro — zaawansowane GUI

automatyzacja zadan poprzez skrypty Pythona

inne programy dostepne w ramach pakietu SMDDS i.a. Desmond, Glide, Qsite, QSAR

Ograniczenia uzycia

tylko tryb SMP (do 24 rdzeni @Prometheus, bo obliczenia na jednym weizle) i
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plgrid/apps/terachem

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
1.91,1.93

Uzycie
module add plgrid/apps/terachem/<version>
STERACHEMRUN input.inp > output.log

Uwagi
szybkie obliczenia wykorzystujagce GPGPUs

HF, DFT, TD-DFT oraz symulacje MD

Ograniczenia uzycia

tylko na weztach z GPGPUs (opcja systemu kolejkowego ——gres=gpu [ :count])
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plgrid/apps/niedoida

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
0.5.3(0.6 w przygotowaniu)

Uzycie
module add plgrid/apps/niedoida
niedoida —--no-cores=XX input.inp
Uwagi

HF, DFT (with DF and RI), TD-DFT oraz Dressed TD-DFT
Znaczyce usprawnienia w wersji 0.6
HF, DFT obliczenia na GPGPUs
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plgrid/apps/cp2k

Wersje dostepne na klastrze Prometheus
2.6.1(3.0.x w przygotowaniu)

Uzycie
module add plgrid/apps/niedoida
$SCP2K RUN -1 geopt.inp

Uwagi

FF, HF, DFT and MP2 dla systemow periodycznych

symulacje MD
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Umiesz liczyc?

LICZ U NAS! G

Rejestracja: https://portal.plgrid.pl

helpdesk@plgrid.pl

+48 12 632 33 55 wew. 312
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