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Davkove systemy
(zaciname)




l Davkové zpracovani

Davkové zpracovani je vykondvani série program( (tzv. davek) na pocitaéi bez ucasti
uzivatele. Davky jsou pfipraveny predem, takze mohou byt zpracovany predany bez ucasti
uzivatele. VSechna vstupni data jsou predem pripravena v souborech (skriptech) nebo
zaddna pomoci parametrl na prikazovém radku. Davkové zpracovani je opakem
interaktivniho zpracovani, kdy uzivatel az teprve za béhu programu poskytuje pozadované
vstupy.

Vyhody davkového zpracovani
= sdileni zdroju pocitace mezi mnoha uzivateli a programy
= odlozeni zpracovani davek do doby, kdy je pocitac méné vytizen
= odstranéni prodlev zpusobenym ¢ekanim na vstup od uZivatele
= maximalizace vyuZiti pocitace zlepsuje vyuZiti investic (zejména u drazsich pocitacl)

zdroj: www.wikipedia.cz, upraveno
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l Nastroje pro davkoveé sp

» OpenPBS
http://www.mcs.anl.gov/research/projects/openpbs/

» Oracle Grid Engine
http://www.oracle.com/us/products/tools/oracle-grid-engine-075549.html

» Open Grid Scheduler

http://gridscheduler.sourceforge.net/
open source

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

> PBSPro
A http://www.pbsworks.com, http://pbspro.org/

\

je pouzit jako davkovy systém na nasich lokanich klastrech, v MetaCentrum VO, i IT4l
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PBSPro

Dokumentace:
http://www.pbsworks.com/pdfs/PBSProUserGuide13.1.pdf




Nezbytna podminka

Prihlasovani bez hesla

Mezi vypocetnimi uzly a serverem (a naopak) je nutné nastavit prihlasovani pomoci ssh bez
explicitniho zadavani hesla.
e nase lokalni klastry (WOLF, ...), IT4l — pomoci ssh kli¢h
 MetaCentrum — v dobé zasilani ulohy prikazem gqsub do davkového systému
musite mit platny kerberovsky listek




pbsnodes -a

gstat -q
gstat
gstat -u <login>

Ve

pripravena uloha
cekaijici uloha
bézici uloha

IX. lekce




lTorque — prikazy, stavy U

qsub zasle ulohu do davkového systému
gstat vypiSe informace o davkovém systému (seznam uloh, seznam front)

pbsnodes vypise informace o vypocetnich uzlech

grls uvolni Ulohu ze stavu holded (pokud to okolnosti dovoluji)
Stavy ulohy:
Q (queued) Ceka ve fronté na spusténi na vypocetnim uzlu
R (running) bézi na vypocetnim uzly

C (completed) uloha byla dokoncena (informace o dokoncenych uloh se zobrazuji
jen omezenou dobu — nejcastéji 24 hodin)

H (holded) uloha byla pozastavena, ulohu je mozné uvolnit prikazem qrls

E (error) doslo k chybé
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l Zadavame ulohy

K zadavani uloh do davkového systému se pouziva prikaz qsub.

$ gsub —qg default uloha.sh

1.ubuntu \ \
'T\ skript ulohy, napt.

jméno fronty, do které #!/bin/bash
chceme ulohu zaradit echo "Hello world from “hostname™!"

prikaz vypise ID ulohy, pokud
zarazeni probéhne v poradku

S 1s soubory jsou
uloha.sh uloha.sh.ol uloha.sh.el € dostupné aZ po

'T‘ '? skonceni ulohy

standardni vystup standardni chybovy
ulohy vystup ulohy
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l Cviceni 1

Jaké fronty davkového systému jsou dostupné na klastru WOLF. Pouzijte prikaz gstat a
volbu dle dokumentace.

2. Jaky je rozdil mezi volbou -Q a -q prikazu gstat?
Jaké ulohy jsou jiz zarazeny v davkovém systému klastru WOLF?

4. Skript ulohy z predchozi ukazky vlozte do samostatného adresare a zaradte jej do
davkového systému. Pouzijte frontu default.

Na jakém vypocetnim uzlu se uloha spustila?

6. Vytvorte novy skript ulohy, ktery umistite do jiného adresare. Skript vypise jméno
vypocetniho uzlu a pozastavi svou ¢innost na 10 minut. Ulohu zafadte do fronty
default.

Monitorujte stav davkového systému prikazy gstat a pbsnodes.

8. Na kterém vypocetnim uzlu se uloha spustila tentokrat?
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Ml Cviceni 2

1. Prihlaste se na Celni uzel MetaCentra onyx.ncbr.muni.cz.

2. Jaké fronty davkového systému jsou dostupné. Pouzijte prikaz gstat.
3. Kolik uloh je aktualné zarazeno do davkového systému?
4

Skript Ulohy z predchozi ukazky vlozte do samostatného adresare a zaradte jej do
davkového systému. Pouzijte frontu default.

5. Na jakém vypocetnim uzlu se uloha spustila? Jak dlouho trvalo, nez se uloha spustila?




l Cviceni 3

Prihlaste se na Celni uzel MetaCentra zuphux.cerit-sc.cz.

2. Jaké fronty davkového systému jsou dostupné. PouZijte prikaz gstat. Proc€ se liSi od
front, které jste vidéli na ¢elnim uzlu onyx.ncbr.muni.cz?

Kolik uloh je aktualné zafazeno do davkového systému?

4. Skript ulohy z predchozi ukazky vlozte do samostatného adresare a zaradte jej do
davkového systému. Pouzijte frontu default. V ¢em se lisi identifikator ulohy od
identifikatoru ulohy zarazené na Celnim uzlu onyx.ncbr.muni.cz?

5. Na jakém vypocetnim uzlu se uloha spustila? Jak dlouho trvalo, nez se uloha spustila?
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Alokace zdroju

https://wiki.metacentrum.cz/wiki/PBS_Professional

zdroje se zadavaji pomoci volby -l prikazu qsub, lze zadat vice specifikaci soucasné
napr:

$ gsub -1 select=1l:ncpus=1:mem=400mb:scratch local=10gb \
skript.sh

nebo

$ gsub -1 select=1l:ncpus=1:mem=400mb:scratch local=10gb \
-1 walltime=10:00 skript.sh




Pocet a typ vypocetnic

select=[Nl]chunk specificationl[+[N2]chunk specificationl]

. \

pocet blokd (chunks)

Priklad:
select=1:ncpus=1:mem=400mb:scratch local=10gb

specifikace bloku

Slouzi pouze k rezervaci vypocetnich zdrojti. To vSéak neznamena, Ze tloha na ptidélenych
vypocetnich zdrojich bude automaticky spusténa. Toto musi zajistit skript ulohy.
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l Pocet a typ vypocetnich u

Seznam alokovanych CPU je dostupny jako seznam vypocetnich uzld uvedenych v souboru,
jehoz nazev je uveden v systémové promenné PBS_NODEFILE. Tato proménna je dostupna
v bézici Uloze:

#!/bin/bash
echo $PBS NODEFILE
cat $PBS_NODEFILE

Priklad:
$ gsub -1 select=1:ncpus=2+1:ncpus=1 skript.sh
Vysledek:

/var/spool/torque/aux//10312644 .arien-pro.ics.muni.cz
zubat2.ncbr.muni.cz
zubat2.ncbr.muni.cz
mandosZ.ics.muni.cz

Seznam CPU slotu je pak dostupny v Uplném popisu ulohy, polozka exec_host:
$ gstat -f <cislo ulohy>




l Pocet a typ vypocetnich uz

Vlastnosti:

Vypocetni uzly mohou mit specifikované vlastnosti. Jedna se o kratké retézce, jejichz
vyznam je zavisly na administratorech systému. Vlastnosti uzl( jsou vypisovany prikazem
pbsnodes polozka resources_available.

UZivatel mlze ve specifikaci vypocetnich zdroji pozadovat pouze takové vypocetni uzly,
které maiji specifikované vlastnosti.

Priklady:
select=1:ncpus=1:brno=True

select=1:ncpus=1:0s=debian80
select=1:ncpus=1:vnode=zubatl

select=1:ncpus=1:vnode="zubatl

/

exclusion
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Dalsi specifikace zdroju
zdoj | Popis

mem velikost paméti, jednotky mb, gb

scratch_local velikost lokdlniho datového ulozisté, jednotky mb, gb
scratch_ssd velikost lokalniho datového ulozisté na SSD, jednotky mb, gb
walltime maximalni doba béhu ulohy ve spojeni s frontou default

V MetaCentru mohou byt ulohy s nedostatecné specifikovanymi pozadavky na zdroje
predcasné ukonceny.
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Kopirovani souboru




l Kopirovani souboru

Torque ma vnitfni podporu pro kopirovani soubori pomoci stagein a stageout direktiv.
Tento zpUsob je vSak prakticky nepouzitelny a uzivatel by mél veSkeré operace souvisejici s
kopirovanim dat na lokalni datové ulozZisté zajistit v ramci ulohy (prikazy cp, scp, rsync).
Tento zpUsob je popsan v dokumentaci MetaCentrum VO.

User Interface (Ul)
(Frontend)
/job/input/dir

scp, cp, rsync

~omputational Node #1
Worker Node (WN)
/scratch/job_id/

scp, cp, rsync




MetaCentrum




l Davkové systémy

MetaCentrum VO se sklada ze dvou oddélenych davkovych systémd:

» arien-pro.ics.muni.cz obsluhuje vypocetni uzly z MetaCentra, vychozi na vSech
celnich uzlech, kromé zuphux.cert-sc.cz

» wagap-pro.cerit-sc.cz obsluhuje vypocetni uzly z CERIT-SC, vychozi na ¢elnim uzlu
zuphux.cert-sc.cz

Oba systémy jsou uzivatelsky kompatibilni (stejné volby), rozdily je moiné najit v
dokumentaci MetaCentrum VO.

Vychozi Torque server lze zménit nastavenim proménné PBS_SERVER, napf.

/ vypise ulohy z CERIT-SC

[kulhanek@zuphux ~]$ gstat
[kulhanek@zuphux ~]$ export PBS SERVER=arien-pro.ics.muni.cz
[kulhanek@zuphux ~]$ gstat -

— vypiSe ulohy z MetaCentra




Spousténi programu gaussian v MetaCentru
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l Cviceni 4
Cilem cviceni je vytvofit model molekuly C,, a vypocitat jeji molekularni vibrace
semiempirickou kvantové-chemickou metodou PM6 v programu gaussian verze 09.

Vysledek nasledujiciho cvi¢eni uvaddéjte do protokolu souhrnné, uvadéjte pouze dllezité
informace.

1. Do porgramu Nemesis nactéte struktur molekuly C60 (File - Import structure from -
XYZ).

2. Vytvorte vstupni soubor pro program gaussian (File = Export Structure as ... -
Gaussian Input). Zvolte metodu PM6 a optimalizaci geometrie. Poté do vstupniho
souboru dopiste klicové slovo FREQ (za klicové slovo Opt) a soubor ulozte s priponou
.com.

3. Vytvoreny vstupni soubor preneste na Celni uzel MetaCentra, pripravte skript ulohy a
ulohu zaradte do davkového systému. Postupujte podle dokumentace MetaCentra,
uloha musi na vypocetnim uzlu pouzivat lokalni datové uloziste.

4. Vysledek ulohy (soubor se zakoncenim .log) preneste na vasi pracovni stanici a
vypocitané molekularni vibrace zobrazte v programu Nemesis, podle navodu
uvedenému dale.




l Nemesis

Spusténi programu:

S module add nemesis

S nemesis
Mys:
Levé tlacitko selekce
Prostredni tlacitko rotace
Levé tlacitko posun
Kolecko zoom
Modifikatory:
Shift XZ -> Y pohyby
Ctrl prepina mezi sekundarnim a primarnim manipulatorem
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l Build Project

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package Elen B == 1ty «) 12:18PM R PetrKulhanek 4%

Structures ®

Structures | Merge = Actions

Name SID Ato
1

Build panel 3]

Basic | General

P Structure 1 (

Number of structures: 1

% %" B W
Active Profile [E5]
Active profile: Profile 1

Profile objects

Name Ty

* Light 1 Light
[l Background 1 Backgrc
& standard Model 1 Standar
~ Freezed Atoms 1 Freezec

HsTtcapopP S ERs

t Lo L= €= =C=

VIstv

y F- C-  Br- -
o= JO- s= s-

stavba/editace molekuly™ * %

% Delete atom Make bond
Break bond Delete bond

optimalizace geometrie i

pomoci silového pole

Geometry ®

Position Distance Angle Torsion

mereni geometrie \

grafické modely

Nastaveni silového pole pro optimalizaci: menu Geometry-> Optimizer Setup
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lTrajectory: Vizualizace

1) Projekt: Trajectory
2) File->Import Trajectory as -> Gaussian Vibrations

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package Een B £ t3 «) 10:08PM 2R PetrKulhanek %
Trajectories ® Properties Manager =
Name Trajectory At X Name Type Description ID

P Trajectory 1 Structure 1

Basic Play  Segments | Filters Referenced by

v

Sl Name Snapshosts Type

o . 1 ethan_freq 180 Gaussian Vibratic
dVOJk|Ik dVOjk|ik

@ Gaussian Vibrations

Basic | Vibrations | Setup

— J ¥ Frequency IR Intensity Scc
Number of trajectories: 1 1 224.6 0.0 .
? ’ : T e
{3-: 34 e % I , . b 2 878.2 0.0 4
Trajectories | Structures ZVO “ I le VI ra ( 3 878.2 0.0 ®
4 1120.0 0.0
Active Profile ® 5 1120.0 0.0 stance Angle Torsion
Active profile: Profile 1 h 6 1137.8 0.0
T 7 1359.3 0.0
rofile objects 8 14082 0.0
Name Ty 1 9 1408.2 0.0
* Light1 Light 1 S T An -

[ Background 1 Backgre
& standard Model 1 Standar

NumQer of vibrations: 24
Freezed Atoms 1 Freezed

ActiveYibrations: 0

| Activjte imaginary | | Deactivate all |

-

_— spustime animaci

2 o 1 |/ [180 G \1




