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Infinity

https://lcc.ncbr.muni.cz/whitezone/development/infinity/
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Prehled prikazu

Sprava software:
* site aktivace logickych vypocetnich zdrojl
* module aktivace/deaktivace software

Sprava uloh:

* pqueues prehled front z davkového systému dostupnych uzivateli

* pnodes prehled vypocetnich uzl( dostupnych uzivateli

* pgstat prehled vSech uloh zadanych do davkového systému

* pjobs prehled uloh uzivatele zadanych do davkového systému

* psubmit zadani ulohy do davkového systému

* pinfo informace o uloze

* pgo prihlasi uzivatele na vypocetni uzel, kde se uloha vykonava
* paliases definovani aliasu
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Uloha

Uloha musi splfiovat nasledujici podminky:

* kazda uloha se spousti v samostatném adresari
 vSechny vstupni data ulohy musi byt v adresari ulohy
 adresare uloh nesmi byt do sebe zanorené

» prubéh ulohy je fizen skriptem nebo vstupnim souborem (u automaticky
detekovanych uloh)

e skript ulohy musi byt v bashi

 ve skriptu ulohy se nesmi pouzivat absolutni cesty, vSechny cesty musi byt uvedeny
relativné k adresari ulohy

/home/kulhanek /home/kulhanek
jobl jobl
job2

job2




l Skript ulohy

Skript ulohy muzZe byt uvozen standardnim interpretrem pro bash nebo specidlnim
interpretrem infinity-env, ktery nedovoli spusténi ulohy mimo vypocetni uzel. Druhy
pristup zabranuje pripadnému poskozeni/prepsani/smazani jiz vypoctenych dat nechténym
opétovnym spusténim skriptu.

#!/bin/bash #1/usr/bin/env infinity-env

# vlastni skript # vlastni skript
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Spusténi ulohy

Ulohu spoustime v adresafti tlohy pfikazem psubmit.

psubmit destination job [resources] [syncmode]

destination (kam) je bud"
* nazev_fronty
* nazev_uzlu@nazev_fronty

job je bud:
* nazev skriptu ulohy
* nazev vstupniho souboru pro automaticky rozpoznavané ulohy

resources jsou pozadované zdroje pro ulohu, pokud neni uvedeno, pozaduje se béh na 1
CPU

syncmode urcuje zpusob kopirovani dat mezi adresarem ulohy a vypocetnim uzlem,
vychozim mddem je "sync"
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l Monitorovani behu ulo

K monitorovani prabéhu ulohy lze pouzit prikaz pinfo, ktery se spousti bud' v adresari ulohy
nebo v pracovnim adresari na vypocetnim uzlu. DalSimi moznostmi jsou prikazy pjobs a
pgstat.

Pokud je uloha spusténa na vypocetnim uzlu, je mozné pouzit pfikaz pgo, ktery se naloguje
na vypocetni uzel a zméni aktualni adresar do pracovniho adresare ulohy.
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l Servisni soubory

V adresafri ulohy vznikaji pfi zadani ulohy do davkového systému a dale v prabéhu Zivota
ulohy a po jejim ukonceni servisni soubory. Jejich vyznam je nasledujici:

* info
* infex

* infout

*.nodes
*.gpus
* key

* stdout

kontrolni soubor s informacemi o prubéhu ulohy
vlastni skript (wrapper), ktery se spousti davkovym systémem

standardni vystup z béhu *.infex skriptu, nutno analyzovat pfri
nestandardnim ukonceni tlohy

seznam uzll vyhrazenych pro ulohu
seznam GPU karet vyhrazenych pro ulohu
unikatni identifikator ulohy

standardni vystup z béhu skriptu tlohy
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l Synchronization mode
Vode | weanimg___________

sync Data are copied from the job input directory to the working
directory on the computational node. The working directory is
created on the scratch of the computational node. After the job is
finished, all data from the working directory are copied back to the
job input directory. Finally, the working directory is removed if the
data transfer was successful.

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

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

rsync

Note: default synchronization mode

IR kticky (vod do superpocitani

determined by scratch_type resource token




Spoustime
aplikace




ll pmemd .

pmemd je program urcen pro molekulovou dynamiku. Podrobnéjsi informace Ize nalézt
zde: http://ambermd.org

#'!'/bin/bash

# aktivovat modul amber obsahujici aplikace

# sander a pmemd
module add amber

# spusteni aplikace
pmemd -O —-i prod.in -p topology.parm7 \
-¢ input.rst7
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pmemd

Délka simulace:

Délka simulace (vypoctu) je uréena klicovym slovem (nstlim) uvedenym v souboru prod.in,
ktery urcCuje pocet integracnich krokda.

Vysledkem simulace jsou soubory:

mdout

mdinfo <-- obsahuje statistické informace, napft. kolik ns za den je program
schopen nasimulovat

mdcrd

restrt
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l pmemd — paralelni beh

Pfi paralelnim spousténi se méni jen zadani zdrojl u prikazu psubmit. Ostatni se neméni!
(zGstavaji stejna vstupni data a skript ulohy).

$ psubmit short test sander ncpus=1 $ psubmit short test sander ncpus=2

7
mUZe se vynechat

* stdout * stdout
Module build: amber:12.0:x86_64:single Module build: amber:12.0:x86_ 64:para
Vypocetni uzel: Vypocetni uzel:

5 RCPU MEM TIME+ COMMAND ®CPU SGMEM TIME+ COMMAND




Cviceni




l Cviceni 1

Cilem cviceni je urcit jak dobre skaluje aplikace pmemd v rozsahu poctu CPU, které jsou
nasobky dvou. Urcete skuteCnou a teoretickou délku vypoctu, realné urychleni a realné
vyuziti CPU v procentech. Do grafu vyneste realné urychleni jako funkci poctu CPU.
Nalezenou krivku porovnejte s krivkou pro idealni Skalovani.

Testovaci vypocty mUzete provadét na klastru WOLF. Findlni vypocty pak budete provadét v
metacentru na vypocetnich uzlech stejného klastru.

Vstupni data jsou na klastru WOLF v adresafich:
/home/kulhanek/Data/C2115/Lesson13/pmemd
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