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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 zdroju
* 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
* psync manualni synchronizace dat




Uloha

Uloha musi splfiovat nasledujici podminky:

e 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 adresafri ulohy

/home/kulhanek

/home/kulhanek

jobl job1

job2

job2
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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




Spusténi ulohy

Ulohu spoustime v adresafi tlohy pfikazem psubmit.

psubmit destination job [resources]

destination (kam) je bud"
* nazev_fronty
e alias

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




l Specifikace zdroju (nejd
zdoj | |Popls

ncpus celkovy pocet pozadovanych CPU

ngpus celkovy pocet pozadovanych GPU

nnodes pocet vypocetnich uzl( (WN)

mem celkova velikost poZzadované paméti (CPU), jednotky mb, gb
walltime maximalni doba béhu ulohy

workdir typ pracovniho adresare na WN

place zpUsob obsazovani vypocetnich uzl

props pozadované vlastnosti vypocetnich uzl{




l Monitorovani behu ul

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

Pokud je uloha spusténa na vypocetnim uzlu, je mozné pouzit prikaz pgo, ktery pfrihlasi
uzivatele na vypocetni uzel a zméni aktualni adresar do pracovniho adresare ulohy.

UZivatelsky interface (Ul) ‘/
/—-\-

/any/directory

bez argumentu

/job/input/dir

Vypocetni uzel (WN)
/working/directory/

pgo job id

Monitoring ulohy v terminalu.
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l Servisni soubory

V adresari ulohy vznikaji pri zadani ulohy do davkového systému a dale v pribéhu Zivota
ulohy a po jejim ukonceni servisni soubory. Jejich vyznam je nasledujici:

*

*

*

*

*

*

*

*

.info kontrolni soubor s informacemi o pribéhu ulohy
.infex vlastni skript (wrapper), ktery se spousti davkovym systémem

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

.nodes seznam uzll vyhrazenych pro dlohu

.mpinodes seznam uzld vyhrazenych pro ulohu ve formatu pro OpenMP
.Epus seznam GPU karet vyhrazenych pro ulohu

key unikatni identifikator dlohy

.stdout standardni vystup z béhu skriptu ulohy
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l Synchronizace dat

Vychozi pracovni rezim

e

workdir=scratch-local Data se zkopiruji ze vstupniho adresare ulohy do pracovniho
adresare ve vypocetnim uzlu. Pracovni adresar je vytvoren na
zaCatku ulohy davkovym systémem. Po dokonceni ulohy se
vsechna data z pracovniho adresare zkopiruji zpét do vstupniho
adresare ulohy. Nakonec bude pracovni adresar odstranén,
pokud byl prenos dat Uspésny.

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

datain=copy-master
rsync

~omputational Node #1
Worker Node (WN)

dataout=copy-master /scratch/job_id/
rsync
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l Synchronizace dat, p

Vhodné pro analyzy

o wamam

workdir=jobdir Data ulohy jsou na sdileném ulozisti.

sdilené ulozisté

User Interface (Ul)
(Frontend)

/job/input/dir

Computational Node #1
Worker Node (WN)
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Spoustime
aplikace




l Pozadavek/vyuziti zdr

Davkovy systém

Nativni davkovy systém (PBSPro)

* uzivatel urcuje pozadované vypocetni * uzivatel musi zajistit, aby uloha
zdroje prirazené vypocetni zdroje vyuzila
Infinity
e uzivatel urcCuje pozadované vypocetni » prostredi Infinity zajisti spravné
zdroje spusténi ulohy (pouze vybrané
aplikace)

* (ostatni ulohy) uzivatel musi zajistit,
aby uloha prirazené vypocetni zdroje
vyuzila
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ll pmemd =

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

Skript pro béh aplikace na CPU:

#'!'/bin/bash

# aktivovat modul amber obsahujici aplikaci

# pmemd
module add amber

# spusteni aplikace
pmemd -O —-i prod.in -p 6000.parm7 \
-c 6000.rst7




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 default rum.sh ncpus=l $ psubmit default run.sh ncpus=2

Y
mUzZe se vynechat

* stdout * stdout
Module build: amber:16.0:x86 64:single Module build: amber:16.0:x86 64:para
Vypocetni uzel: Vypocetni uzel:
. ]
S %CPU sMEM TIME+ COMMAND . S %CPU %MEM TIME+ COMMAND
R 99.7 0.2 0:06.41 pmemd R 100.0 0. 0:03.64 pmemd.MPI
S 0.3 0.0 0:00.01 ssl R 100.0 0:03.64 pmemd.MPI
R 0.3 0.9 0:00.09 top R 0.3 0:00.06 top
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gaussian, manual script

The gaussian package contains tools for quantum chemical calculations. Detailed
description can be found on http://www.gaussian.com

#!/bin/bash

# activate gaussian module
module add gaussian:09.C1

# execute g09
g09 input

input file input.com must contain specification for number of CPUs requested for parallel
execution (this number MUST be consistent with resource specification via psubmit
command).
SNProcShared=4 <

—~>

$ psubmit short test gaussian ncpus=4




lgaussian, manual script

The gaussian package contains tools for quantum chemical calculatigns. Detailed
description can be found on http://www.gaussian.com Q,
#!'/bin/bash ‘Qés

# activate gaussian module @é

module add gaussian:09.C1 o

# execute g09 é’

g09 input Q'

input file input.com must contain specification for num®der of CPUs requested for parallel
execution (this number MUST be consistent with resource specification via psubmit
command).
SNProcShared=4 <

—~>

$ psubmit short test gaussian ncpus=4
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gaussian, autodetection

The ABS subsystem is able to recognize the gaussian job type. The job script is
automatically created and the input file is automatically updated according to requested

resources.

$ module add gaussian
$ psubmit short input.com ncpus=4

e

gaussian input file (must have .com extension), this is NOT job script!

Autodetection:

* job script is created automatically with correct gaussian binary name (g98, g03, g09)
* %NProcShared is added or updated in the input file
* check if only single node is requested (parallel execution is limited to a single node)

[kulhanek@perian test]$ psubmit short input.com

Job name

Job title

Job directory
Job project
Site name

Job key

: input
: input((Job type: gaussian)
: perian® r.muni.cz:/home/k anek/Tests/test

: —none- (Collection: —-none-)
: metacentrum (Torque server: arien.ics.muni.cz)
: 384e3beb5-9dac-405e-b235-74609%9ae4c486
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l gaussian — single/paralle

The only difference between sequential and parallel execution is in the resource
specification during psubmit. The input data are the same!

$ psubmit short input.com ncpus=1

/1
it can be omitted

Computational node:

®CPU %MEM TIME+ COMMAND

5

$ psubmit short input.com ncpus=4

Computational node:
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l Cviceni 1

1. Vypoditejte molekularni vibrace molekuly fulleren v programu gaussian. Ulohu zadejte

na klastr WOLF pomoci prostredi infinity. VyuzZijte autodetekce typu ulohy. Zdroje

(velikost paméti a diskového prostoru) nastavte na hodnoty nalezené pfi spusténi ulohy
v MetaCentru.




Ml Cviceni 2

Vstupni data ulohy jsou na klastru WOLF v adresari:
/home/kulhanek/Documents/C2115/data/chitin/cpu

1. Cilem cviCeni je urcit jak dobre skaluje aplikace pmemd v rozsahu poctu CPU, které jsou
nasobky dvou. Urcete skute¢nou 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.

2. Ulohy zadavejte pomoci prostfedi Infinity s prom&nnym mnoZstvim ncpus. KaZdy test
spoustéjte v samostatném adresari. Bez ohledu na pocet ncpus vidy pozadujte cely
uzel (place=excl) a pouzivejte stejny vypocetni uzel (vnode=wolf30).

Zpusob zadani ulohy:

S psubmit default run.sh ncpus=8 place=excl vnode=wolf30

Viz nasleduji stranka s poznamkami
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l pmemd

Délka simulace:

Délka simulace (vypoctu) je uréena klicovym slovem (nstlim) uvedenym v souboru prod.in,
ktery uréuje pocet integracnich krok. Velikost nstlim zvolte tak, aby doba béhu ulohy byla
cca 60 minut na 1 CPU.

Vysledkem simulace jsou soubory:

mdout

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

mdcrd

restrt




