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Podstawowe informacje

B Mechanizm Modules umozliwia tatwa i dynamiczng modyfikacje zmiennych powtoki ($ciezki wyszukiwania aplikaciji itp.) dostosowuijac jg do
specyficznych wymagan danego pakietu oprogramowania.

® Dla kazdego z pakietéw oprogramowania dostepnego w Infrastrukturze PLGrid zdefiniowano odpowiadajacy mu modut (lub moduty, jesli
istnieje wiecej niz jedna wersja danego pakietu).

@ Zalecamy wykorzystanie Katalogu Aplikacji i Ustug do wyszukiwania dostepnego w PLGrid oprogramowania oraz modutéw.

Komenda module

Dla komendy nodul e nalezy poda¢ parametr okreslajacy akcje. Najczesciej wykorzystywane opcje to:

nodul e add <nbdu> lub modul e | oad <nmpbdu> — zatadowanie modutu danego programu

nodul e rm <nmpdu> lub nmodul e unl oad <nmpbdu> — usuniecie modutu danego programu

nodul e |i st —wyswietlenie listy aktualnie zatadowanych modutéw

nodul e avai | —wysSwietla liste wszystkich dostepnych modutéw

nodul e avai | <nazwa>— wyswietla liste wszystkich dostepnych wersji oprogramowania o nazwie rozpoczynajacej si¢ od <nazwa>
nodul e pur ge — usuniecie wszystkich zaladowanych modutéw

nodul e show <npdu> lub nodul e di spl ay <npdu> — wyswietl informacje nt. danego modutu

nodul e swi tch <npdu- 1> <npdu- 2> — wymiana modutéw w powtoce

Schemat nazw modutow

Nazwy modutéw dla aplikacji naukowych budowane sa wedtug schematu pl gri d/ apps/ nazwa- pr ogr anu/ wer sj a.

W przypadku bibliotek schemat ma posta¢ pl gri d/ | i bs/ nazwa- bi bl i ot eki / wer sj a, a dla programéw narzedziowych (np. jezyk
oprogramowania Python) pl gri d/ t ool s/ nazwa- nar zedzi a/ wer sj a.

Zaréwno dla pakietow oprogramowania jak i bibliotek przygotowano wersje tez domys$ing i przy jej tadowaniu ostatni czton modutu (tj. wer sj ) mozna
pomingg¢.

Przyktadowe uzycie

® Zatadowanie domysinej wersji kompilatora Intel

nmodul e add plgrid/tools/intel

® Zatadowanie kompilatora Intel w wersji 13.0

nodul e add plgrid/tools/intel/13.0

® Spis wszystkich dostepnych wersji kompilatoréw Intel

nodul e avail plgrid/tools/intel

® Zamiana wersji Matlab z wersji R2012b na R2013b


http://aplikacje.plgrid.pl

modul e switch plgrid/apps/ matl ab/ R2012b pl gri d/ apps/ mat | ab/ R2013b

® Usuniecie $Sciezek do kompilatora Intel w wersji 13.0 z Srodowiska

modul e rmplgrid/tools/intel/13.0

® Przyktadowy skrypt SLURM wykorzystujacy polecenie Module do zatadowania programu Matlab w domysinej wersji i wykonania obliczen
zawartych w pliku matlab.m (skrypt to matlab.pbs)

#! / bi n/ bash

#SBATCH -N 1

#SBATCH - - nt asks- per - node=2
#SBATCH -t 10: 00

#SBATCH -p plgrid-testing

#przejdz do katal ogu na pliki tyntzasowe zadani a
cd $TMPDI R

#ust aw srodowi sko uruchoni eniowe dla Matlab w wersji donysl nej
nodul e add pl gri d/ apps/ mat| ab

#uruchom program
matlab < $SLURM SUBM T_DI R/ mat | ab. m > $SLURM SUBM T_DI R/ nat | ab. out

#skasuj katal og tynczasowy:
rm-rf $TMPDI R

Dokumentacja pakietu Lmod wykorzystywanego na klastrze Prometheus oraz Zeus: https://kdm.cyfronet.pl/portal/Prometheus:Lmod, http://|
mod.readthedocs.io oraz https://www.tacc.utexas.edu/research-development/tacc-projects/Imod/user-guide

Uwagi

® Zaleca sie tadowa¢ moduty jedynie w skryptach obliczeniowych, a nie w skryptach uruchamianych przy logowaniu na
maszyne dostepowg lub wezet obliczeniowy. Dzieki temu tatwiej kontrolowac srodowisko uruchomieniowe oprogramowania, ktére ma
zostac¢ uzyte oraz unikng¢ konfliktéw pomiedzy zatadowanymi modutami.

® Komenda nodul e avai |l <nazwa> znajduje jedynie moduty zaczynajgce sie od ciggu znakéw <nazwa> dlatego, jezeli poszukuje
sie modutéw zawierajacych gdziekolwiek cigg <nazwa> nalezy wykona¢ polecenie nodul e spi der <nazwa>

Wykorzystanie wtasnych modutow (Zaawansowane)
Pakiet Lmod umozliwia réwniez tworzenie wtasnych modutéw (TCL lub Lua). W tym celu nalezy wykona¢ polecenie:
nmodul e use /path/to/ personal /modul efiles

Podana $ciezka okresla katalog w ktérym uzytkownik przetrzymuje wtasne moduty. Program Imod automatycznie sprawdzi nowe zainstalowane
moduty i doda je do listy dostepnych. W modutach mozna wykorzystywac funkcje jezykéw TCL lub Lua.


https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/17629700/matlab.m?version=1&modificationDate=1423148067000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/17629700/matlab.pbs?version=1&modificationDate=1423148052000&api=v2
https://pl.wikipedia.org/wiki/Tcl_(jzyk_programowania)
https://pl.wikipedia.org/wiki/Lua
https://pl.wikipedia.org/wiki/Tcl_(jzyk_programowania)
https://pl.wikipedia.org/wiki/Lua
https://kdm.cyfronet.pl/portal/Prometheus:Lmod
http://lmod.readthedocs.io
http://lmod.readthedocs.io
https://www.tacc.utexas.edu/research-development/tacc-projects/lmod/user-guide

Przyktadowy modut w LUA

-- -*- lua -*-
| ocal pkgNane nmyModul eNane()
local full Version = nyMdul eVersion()

whati s("Name: "..pkgNane)

whatis("Version "..full Version)

whati s("Category: apps/chem stry")

whati s("Description: Mlcas@U 8.0 (v.15-06-18) quantum chemistry chem stry package")
whatis("URL: http://ww.kvant.kem . uu. se/ nol cas/i ndex. htm ")

whati s("Keyword: QC, chemistry")

-- add path to Ml cas to PATH environmental variable and set MOLCAS environmental variable

prepend_pat h(' PATH , '/ net/ ar chi ve/ groups/ pl g******/ sof t war e/ npl cas. uu. 8/ nol cas- 8. 0- 15. 06. 18_Cent OS_7.
0_x86_64/bin")

setenv(' MOLCAS' , '/net/archivel/groups/plg******/sof t war e/ nol cas. uu. 8/ nol cas- 8. 0- 15. 06. 18_Cent OS_7. 0_x86_64")
add_property("state","testing")

require "math"

-- set Mlcas scratch dir accordingly to SLURM envi ronnent
if (os.getenv('SLURMJOB ID ) ~= nil) then
set env(' MOLCAS_WORKDI R, o0s. getenv(' SCRATCHDI R ))
el se
setenv(' MOLCAS_WORKDI R, os. getenv(' SCRATCH ))
end
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