Astrofizyka: InSilicoLab for Astrophysics (wycofana)

‘ (D Ustuga Astrofizyka: InSilicoLab for Astrophysics zostata wycofana

Krotki opis ustugi

Ustuga InSilicoLab ma na celu wsparcie uruchamiania ztozonych astrofizycznych eksperymentéw obliczeniowych na infrastrukturze PL-Grid. Pozwala
na przygotowanie niezbednych danych wejsciowych (t.j. modutéw zadajacych warunek poczatkowy i parametry symulacji) dla wspieranych kodow
obliczeniowych, wystanie przygotowanych zadan na grid i ich uruchomienie, a nastepnie zebranie plikéw wynikowych i ich wstepna analize.

Dzieki zapisywaniu danych w katalogach sieciowych, mozliwe jest przekazywanie danych z jednego eksperymentu obliczeniowego do drugiego oraz
dostep do nich niezaleznie od komputera, z ktérego zlecono zadania. Mozliwo$¢ zapamietania eksperymentu pozwala na tatwe odtworzenie cyklu
obliczeniowego.

Eksperymenty ustugi InSilicoLab for Astrophysics utatwiajg przeprowadzanie symulacji numerycznych bez koniecznos$ci wlasnorecznej i czesto
bardzo skomplikowanej kompilacji kodéw astrofizycznych. Ustuga przeznaczona jest dla oséb poczatkujacych.

Obecnie wspierane jest przeprowadzanie eksperymentéw kodem obliczeniowym Piernik.

Aktywowanie ustugi

Aby skorzysta¢ z ustugi InSilicoLab for Astrophysics nalezy aktywowac jg w Portalu PL-Grid. Jest ona dostepna w katalogu ustug w dziale "Platforma
dziedzinowa: AstroGrid-PL".

Dodatkowo wymagane jest aktywowanie ustugi "Globalny dostep gLite" dostepnej w katalogu ustug w dziale "Ustugi globalne". Uwaga: Zaraz po
aktywowaniu ustugi "Globalny dostep gLite" informacje na temat konta uzytkownika muszg zosta¢ przekazane do infrastruktury - ten proces moze
trwa¢ maksymalnie do 6 godzin. W tym czasie moze nie by¢ dostepna petna funkcjonalno$é (uruchamianie eksperymentéw oraz pobieranie danych).

Informacje dotyczace ustug i ich aktywowania mozna znalez¢ w rozdziale "Ustugi" niniejszego podrecznika.

Pierwsze kroki
Nalezy potaczy¢ sie z serwerem ustugi
http://insilicolab.astro.plgrid.pl/

Po wejsciu do ustugi otwiera sie ekran. Jesli nie bylismy wczesniej zalogowani do ustugi, dostepny jest dla nas jedynie ekran anonimowego
uzytkownika. Logowanie do wtasnego konta nastepuje po przycisnieciu przycisku Log in... i jest mozliwe jest na dwa sposoby:

® Logowanie poprzez certyfikat zarejestrowany w przegladarce uzytkownika (nasze dane zostang sczytane z certyfikatu)

® Logowanie poprzez zintegrowany system dostgpowy (OpenlD) dla infrastruktury PL-Grid. W tym wypadku zostaniemy przekierowani na
strone OpenlID dla PL-Grid i poproszeni o wpisanie nazwy uzytkownika i hasta (tych samych ktére podajemy w Portalu PL-Grid) lub wystany
zostanie automatycznie certyfikat umieszczony w przegladarce. Jesli ustuga InSilicoLab for Astrophysics nie byta aktywna wczesniej,
zostanie ona aktywowana automatycznie po zaakceptowaniu odpowiedniego komunikatu. Po zalogowaniu zostaniemy automatycznie
przekierowani z powrotem na strone ustugi.


http://portal.plgrid.pl/
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=6227116
http://insilicolab.astro.plgrid.pl/
http://portal.plgrid.pl/
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Welcome
‘Welcome to InSilicoLab Portal

in silinn To take advantage of the full portal functionality (including job submission and LFC directory
Your Experiments management), it is required that you have a valid proxy configured, You can configure it now
- using the left panel, or do it later at any time - by clicking the "Configure proxy..." button in
M & the workspace,
e B | If you choose not to configure your proxy now, you can still access the portal and worl: with
limited functionality. For this purpose, choose one of the options right panel below.

Actions
Configure your proxy
/ Create a new experiment:
+  Piernik

Manage your experiments

Manage your LFC files (only with valid proxy)

¥ Just close this tab
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Filter by name
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W celu przeprowadzenia obliczen niezbedne bedzie skonfigurowanie odpowiedniego certyfikatu proxy przez kliknigcie na link Configure your proxy:

& InsilicoLab - Portal

< s & & | @ hitpsyjinsilicolab.astro.plgrid.pl [ R & =

Proxy configuration

Upload your pri
P v proxy Your proxy expires in

Proxy file | Choose File No file chosen 11 hours

WOMS proxy initialization Uploaded files

Certificate type ) pem ® p12 /pfx usercertkey.plz i

Certificate file uploaded %508_proxy i}

Virtual Organization | vo.plgrid.pl v

Passphrase
Proxy to generate ¥ Standard | Dirac
Use MyProxy

Generate proxy

Certyfikat proxy konieczny jest do przeprowadzania obliczen z wykorzystaniem infrastruktury PL-Grid, a takze przegladania danych zgromadzonych
w zasobach tej infrastruktury. Nie jest natomiast konieczny do przegladania konta uzytkownika i zapisanych przez niego analiz, ani do wstepnego
przygotowania eksperymentu przy uzyciu astrofizycznych kodéw numerycznych.

Istniejg dwie mozliwosci konfiguracji proxy w portalu:



1. Zatadowanie istniejacego proxy - wygenerowanego uprzednio na infrastrukturze. Instrukcja, jak wygenerowac takie proxy, dostepna jest po
kliknieciu w pytajnik w polu Upload your proxy. Jest to opcja bezpieczniejsza dla uzytkownika, ale wymaga kazdorazowego tadowania proxy
po uptywie jego waznosci (12 godzin).

2. Generacja proxy z poziomu portalu. Aby wygenerowac proxy w portalu, nalezy zatadowac¢ do niego pliki certyfikatu i klucza w formacie PEM
(najczesciej sa to usercert.pem i userkey.pem) lub PKCS12 (np. usercert.p12). Jest to czynno$¢ jednorazowa i nie bedzie potrzeby
ponawiania jej w przysztosci, jesli certyfikat uzytkownika nie ulegnie zmianie. Nastepnie nalezy wybra¢ wirtualng organizacje - dla
infrastruktury PL-Grid jest to vo.plgrid.pl, poda¢ hasto do zatadowanego klucza (UWAGA: hasto nie jest przechowywane nigdzie w systemie)
oraz klikna¢ przycisk Generate proxy. Zaznaczenie opcji Use MyProxy da nam mozliwo$¢ automatycznego przedtuzania certyfikatu proxy
dla uruchomionych zadan do 7 dni. Dodatkowe instrukcje (m. in. instrukcje postepowania w przypadku, kiedy certyfikat uzytkownika jest w
formacie innym niz PEM) dostepne sg po kliknieciu w pytajnik w polu VOMS proxy initialization.

W obu przypadkach, jesli proxy zostato skonfigurowane poprawnie, zostanie wyswietlona na zielono ilo$¢ pozostatego czasu wazno$ci proxy w
portalu (w polu Your proxy expires in).

Po skonfigurowaniu certyfikatu proxy mozna przystapi¢ do wiasciwego eksperymentu. W celu uruchomienia symulacji numerycznej z menu Create a
new experiment nalezy wybraé¢ pozycje Piernik.
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W przegladarce otworzy sie karta nowego eksperymentu
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Description
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Identyfikacje eksperymentu wprowadzamy podajac jego krétka nazwe oraz (opcjonalnie) diuzszy opis. W przypadku niepodania krotkiej nazwy
wykorzystane zostanie pole Title formatki aplikacji kwantowochemicznej. Jesli oba pola zostang puste, jako krétka nazwa uzyty zostanie tekst "(no
title)".



Describe your experiment

Short name  |test_otvortex

Description

Podstawowy eksperyment umozliwia uruchomienie predefiniowanego testowego problemu numerycznego z listy Select Problem:

® sedov - warunkiem poczatkowym jest porcja energii umieszczona w jednorodnym gazie. W rezultacie w domenie obliczeniowej powstaje
sferycznie symetryczna fala uderzeniowa.

® otvortex - sinusoidalne zaburzenie pola predkosci gazu i pola magnetycznego prowadzace do wzbudzenia silnych fal uderzeniowych i
turbulenciji - wir Orszaga-Tanga jest dobrze znanym problem do testowania naddzwiekowej turbulencji magnetohydrodynamicznej.

® tearing - warunek poczatkowy zawiera dwie ptaszczyzny pradowe (przeciwnie skierowane wektory pola magnetycznego). Test sprawdza
dziatanie modutu rezystancji magnetycznej, prowadzi do utworzenia sie charakterystycznych "wysp magnetycznych".

W trakcie wykonywania eksperymentu nastepuje zdalne uruchomienie zadania wsadowego, ktére $ciaga biezaca wersje kodu Piernik z repozytorium,
kompiluje go, a nastepnie uruchamia zadanie zgodnie z podanymi parametrami eksperymentu.

Po wybraniu jednego z trzech mozliwych eksperymentéw testowych (otvortex na ponizszym przyktadzie)

r—Input Data Specification

Store
all

Select problem i The default problem is sedow data

sedov in
otvortex ., LFC

) tearing
Runtime USER

parameters

i

- Piernik
Upload Choose File Mo file chosen

bl e Edit
problem.par (i) 1F o file is provided, the default will be used

giﬂ?:i: def Choose File |No file chosen Edit
Upload

L Choose File Mo file chose Edit
initproblem.F90 ‘u‘r\l file chosen !

dane wej$ciowe niezbedne do uruchomienia eksperymentu numerycznego kodem Piernik, t.j.:

1. plik piernik.def konfigurujacy uzywane modutu fizyczne wybierane na etapie kompilacji kodu,
2. plik initproblem.F90 zawierajacy modut w jezyku FORTRAN 2003 opisujacy warunek poczatkowy,
3. plik problem.par z parametrami uzywanymi przez kod na etapie wykonywania symulacji,

zostang $ciagniete z zewnetrznego repozytorium. Pliki domys$ine mozna obejrze¢ i edytowaé bezposrednio w portalu przy pomocy odpowiedniego
przycisku Edit.
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| [ORSSS————
in
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Edit uploaded problem par
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Upload
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Po jego naci$nieciu zostanie otworzone okno zawierajace zawarto$¢ danego pliku
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®min =-1.0
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SHPI_BLOCKS
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/
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/
SRESTART_CONTROL
/
h
$END_CONTROL P
Save

Wszelkie modyfikacje nalezy zatwierdzi¢ klikajac na pole Save w prawym dolnym rogu okna.

Eksperyment uruchomiony z domyslnymi ustawieniami jako rezultat udostepni tylko ostatni plik wynikowy z kodu Piernik oraz szereg plikow z
wizualizacjg danych. W celu zebrania w katalogu LFC wszytkich plikéw wynikowych nalezy zaznaczy¢ pole wyboru Store all data in LFC.

Przed uruchomieniem eksperymentu nalezy wybra¢ zadang liczbe rdzeni obliczeniowych w polu Grid Settings.

Grid Settings
current ¥
Grid job engine ISAGA ¥ piernik program version The default
b g L&) version is
current
Number of CPUs per job iG] Number of CPU cores on one 1

machine

Kliknigciem przycisku Run wydajemy polecenie wystania zadania do wykonania na infrastrukturze PL-Grid. Aktualny stan zadania mozemy $ledzi¢ w

polu Job Execution Status.

r—Job Execution Status

Input Collapse
File
Job 01: . il 1
RUNNING Job ID https: //1b02. grid. cyf-kr. edu.pl:9000/AL3poWA gsfRtHEWULEIew
Status (i)
Additional :RUNNING QUEUED
status SRCHC —
Live lo hitp: //chemportal .grid.cyfronet.pl: 8080/1livelogyging/view.php?
g id=1374490962032-jobh1l
LFC Jgrid/vo.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL_ o.PL-Grid o.
location Uzytkownik_ o.CYFRONET cn.Kacper Kowalik cn.

ploxarth/experiments/experiment-1374490962032/job-01

» Download job files

Collapse Abort all jobs Get All Job IDs

Po zakonczeniu zadania (Status: finished) wyniki s dostgpne po rozwinigciu pola Download job files, natomiast predefiniowane wizualizacje
pojawiaja sie w polu Results. Ponadto standardowe wyjscie oraz standardowe wyjscie btedu (stdout oraz stderr) sa dostepne ikonki "notesika"

znajdujacej sie obok statusu zadania, a takze w polu Download job files, jako plik output.txt.



r—Job Execution Status
Input Collapse
File
Job 01: ) &l Index i
FINISHED Job ID https://1b02. grid. cyE-
kr.edu.pl:S000/t33cKdzBGETLyok 3AMK DA

Status finished (i)

Additional  ;cpch . punaTHG POST STRGING

status = =

Live lo http: f/chemportal .grid.cyfronet.pl flivelogging/view.php?
i id=1375269380520-jobl

LFC Joridsve.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL_ o.PL-Grid_ o.

location Uzytkowmik  o.CYFRONET en.Kacper Kowalik  eon.

ploearth/experiments/experiment-1375265380520/Job-01
» Download job files
Collapse Abort all jobs Download All Job IDs
—Results
4 Job No. Result
otvortex rs4 0004 prei.png
otvortex rs4 0003 prei.png
. otvortex rs4 0000 prei.pn —
1 Result files available = 4 = ) 4=

otvortex rs4 0002 prei.png
otvortex rs4 0001 prei.png
otvortex rs4 0005 prei.png

Domysinie, pliki wynikowe sg dostepne do odczytu dla kazdego uzytkownika majacego uprawnienia do korzystania z katalogu LFC. Jezeli jest to
sytuacja niepozadana istnieje mozliwo$¢ zmiany uprawnien, np. przy uzyciu polecenia Ifc-chmod na serwerze Ul, badz korzystajac z LFC Catalogue:

Welcome LFC Catalogue

Start in Home directory + Custom path (absolute)

-

r—Upload file

File to upload Wybierz plik | Mie wybrano pliku

Upload to home directory
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D sedov_tst_0000_cdenn. png ¥ Metadata information

[ seaov_tst_0000_snen.png No metadata information associated with this file.
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Zaawansowane uzycie

Wybranie w opcji USER z listy Select Problem pozwala uruchomi¢ dowolny problem numeryczny uzytkownika, pod warunkiem wystania poprawnych
plikéw: problem.par, piernik.def, initproblem.F90.

Gdzie szuka¢ dalszych informacji?

® Strony pomocy dla uzytkownikéw PL-Grid
® Strona gtéwna kodu Piernik


https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260602
http://piernik.astri.umk.pl
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