eScience - Laboratorium HPC

Korzystanie z Infrastruktury obliczeniowej PCSS

W ramach laboratorium omoéwiony zostanie dostep do infrastruktury obliczeniowej PCSS za
pomocng systemu kolejkowego SLURM oraz za pomocg narzedzi QCG utatwiajgcych
dostep do mocy obliczeniowej. Ponadto zaprezentowana zostanie funkcjonalnos¢ katalogu
aplikacji i ustug PLGrid.

Katalog Aplikacji i Ustug

Portal internetowy prezentujgcy informacje o aplikacjach i ustugach dostepnych na klastrach
obliczeniowych zrzeszonych w ramach polskiej infrastruktury Gridowej PLGrid.
Strona: https://aplikacje.plgrid.pl

SLURM

Jeden z najpopularniejszych systemow kolejkowych instalowanych na klastrach
obliczeniowych, zarzadzajacy takze zadaniami zlecanymi na kaster Eagle. Dostarcza szereg
narzedzi klienckich.

Dostep do klastra Eagle: ssh plg****@eagle.man.poznan.pl

QCG-Client

Zestaw polecen zblizonych do polecen systemu kolejkowego (np. SLURM) z rozszerzeniami
pozwalajgcymi m.in. na zlecanie zadan na wiele klastréw.
Strona: https://docs.plgrid.pl/gcg-client

QCG-Portal

Narzedzie dostepne przez przegladarke internetowg. Pozwala uruchamia¢ zadania
obliczeniowe na klastrach obliczeniowych z dowolnego miejsca, bez koniecznosci
instalowania jakiegokolwiek oprogramowania.

Strona: https://gcg-portal.man.poznan.pl

QCG-Now

Aplikacja graficzna umozliwiajgca intuicyjne zlecanie zadanh obliczeniowych bezposrednio z
komputera uzytkownika na klastry obliczeniowe. Dostepna na systemy operacyjne Windows,
OS X oraz Linux.

Strona: http://www.qoscosqgrid.org/gcg-now
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|. Katalog Aplikaciji i Ustug
gdzie jest oprogramowanie, ktdérego potrzebuje?

https://apps.plgrid.pl

STRONAPLGRID  PORTALPLGRID  [ONALCRTIXNITIES

Katalog Aplikacji i Ustug

Pokaz wszystkie

Statystyki
Aplikacje 641
Wersje 1549
Instancje 2161
Ustugi 99

Zadania do wykonania:
1. Sprawdzi¢ czy i gdzie w infrastrukturze znajduja sie pakiety oprogramowania R i
MatLab.
2. Sprawdzi¢ jaka jest najnowsza wersja pakietu R i MatLab w PCSS.
Sprawdzi¢ jaka wersja pakietéow R i MatLab jest domysIna na klastrze eagle.
4. Wyszukac¢ oprogramowanie, ktérym jest sie zainteresowanym.

w


https://apps.plgrid.pl/

ll. SLURM

Zestaw zadan do wykonania

Do wykonania zadan laboratoryjnych wymagane jest posiadanie konta PLGrid z
odpowiednio skonfigurowanym dostepem do ustug QCG: grant testowy, certyfikat,
zawnioskowany ,Globalny dostep QosCosGrid”.

|. Korzystanie z systemu kolejkowego SLURM

1. Potrzebny bedzie klient protokotu SSH, np. putty

https://the.earth.1li/~sgtatham/putty/latest/w64/putty.zip

2. Po rozpakowaniu archiwum i uruchomieniu programu PUTTY pojawi sie okno z
konfiguracjg

%2 PuTTY Configuration ey

Category
=|-Session Basic options for your PuTTY session

Logaging ;

& Terminal Specify the destination you want o connect to
Keyboard Host Mame (or IP address) Port
Bell [ | |22

Features

Connection type:

= WIT;:LEHHEE (JRaw (Telnet (JRlogin @SSH () Sepal

Behaviour Load. save or delete a stored session
Translation )
Selection Savgd Sessions
Colours [
= Connacton

Data
Proxy
Telnet
Rlogin

5 SSH Delete

|- Senal

;'anault Satings | Load

Save

Close window on exit
() Always () Never (@) Only on clean exil

Bbou Cancel


https://the.earth.li/~sgtatham/putty/latest/w64/putty.zip

3. W polu ‘Host Name’ prosze wpisac ponizszy adres i wcisnaé przycisk Open (przy
nawigzywaniu potgczenia moze wyskoczy¢ okno z prosbg o potwierdzenie klucza
SSH)

eagle.man.poznan.pl

4. Po pojawieniu sie linii login as: prosze wpisa¢ swoj identyfikator PL-Grid (pIgXXXX)
oraz potwierdzi¢ enterem. W kolejnym kroku pojawi sie prosba o podanie hasta do
swojego konta - po jego wpisaniu i potwierdzeniu klawiszem enter, sesja SSH na
wezet dostepowy klastra Eagle powinna zosta¢ utworzona.

EP eagle.man.poznan.pl - PuTTY - O >

Aby zwiekszy¢ rozmiar czcionki prosze klikng¢ prawym przyciskiem na belce okna i wybraé
opcje ‘Change Settings’. W zaktadce ‘Appearance’i sekcji ‘Font settings’ wcisng¢ przycisk
‘Change...’, wybra¢ odpowiedni rozmiar czcionki oraz potwierdzi¢ zmiany klawiszem ‘Apply’.

5. Po uzyskaniu konsoli na klastrze eagle, mozemy sprawdzi¢ dostepne zasoby
obliczeniowe. Najczes$ciej uzywane polecenia:
o scontrol show partition - wyswietli liste dostepnych kolejek (partycji)
o squeue - wyswietli liste wszystkich zakolejkowanych oraz uruchomionych
zadan
o squeue -u ~id -nu” - wyswietli liste wszystkich zakolejkowanych lub
uruchomionych przez nas zadan
o sacct - lista wszystkich przez nas zleconych i zakonczonych zadan (z
ostatnich 24 godzin)
o sacct -S MM/DD/YY - lista wszystkich przez nas zleconych i zakonczonych
zadan od podanego momentu
6. Do uruchamiania zadan w systemie kolejkowym istniejg dwa polecenia:



o srun - po zleceniu zadania program czeka na jego uruchomienie, a nastepnie
wyswietla wynik programu na konsoli
o sbatch - wsadowe uruchomienie programu, skrypt opisujacy zlecenie
programu przekazywany jest do systemu kolejkowego i uruchamia sie w tle,
wynik programu zostanie umieszczony we wskazanym pliku
7. Aby uruchomié¢ proste zadanie nalezy uzy¢ polecenia srun przekazujac wymagania
zasobowe (ile weztow, ile rdzenii oraz na jak dlugo) oraz wskazujac program ktory
zostanie uruchomiony, np:

srun -N 1 --tasks-per-node=1 -t 5 -p fast /bin/hostname --fqdn

gdzie:

-N - liczba weziéw

--tasks-per-node= - liczba rdzenii na kazdym wezZle

-t - maksymalny czas wykonywania zadania (format M, M:S, G:M:S, D-G)
-p - nazwa kolejki (partyciji)

O O O O

8. lIstnieje mozliwo$¢ uruchomienia zadania interaktywnego, tj. zadania w ktorym
dostaniemy konsole na wezle obliczeniowym. W tym celu nalezy podac¢ opcje --pty
oraz jako program do uruchomienia przekaza¢ program powioki np. bash

srun -N 1 --tasks-per-node=1 -p fast --pty /bin/bash

Po uruchomieniu takiego zadania, linia z promptem powinna zawiera¢ nazwe wezta na
ktérym zasoby zostaty nam przyznane. Mozna réwniez samodzielnie wyswietli¢ nazwe wezta
przy uzyciu polecenia hostname.

9. Uwaga: w przypadku podania niewtasciwych wymagan zasobowych, zadanie
moze zostaé permanentnie w stanie PENDING

10. Dla uzytkownikéw laboratorium przygotowano rezerwacje zasobdw o nazwie
szkolenie. Rezerwacja to pula zasobow obliczeniowych do ktérych dostep ma
jedynie wyspecyfikowana grupa uzytkownikéw w zdefiniowanym przedziale czasu.
Nazwe tej rezerwacji nalezy przekazac do polecenia zlecajgcego zadanie, aby
skroci¢ czas oczekiwania na przydzielenie zasobdw.

11. Najwazniejsze stany w jakich moze znajdowac sie zadanie:

o PD (PENDING) - zadanie oczekuje w kolejce na przyznanie zasobow

CF (CONFIGURING) - zadanie ma przyznane zasoby ktére sie inicjalizujg

R (RUNNING) - zadanie sie wykonuje

CG (COMPLETING) - czes¢ procesOw zadania juz sie zakonczyta

CD (COMPLETED) - zadanie sie zakonczyto pomysinie (z kodem wyjscia

réwnym 0)

F (FAILED) - zadanie zakohczone btedem

12. W celu wsadowego uruchomienia zadania nalezy przygotowac skrypt zawierajacy
dyrektywy opisujgce parametry zadania jak rowniez aplikacje ktéra ma zostac
uruchomiona. Ponizej znajduje sie przyktadowy skrypt:

O O O O

o



#!/bin/bash

#SBATCH --nodes=1

#SBATCH --ntasks-per-node=2
#SBATCH --reservation=szkolenie
#SBATCH --time=5:00

#SBATCH --output=wynik-%j.out

module load openmpi
mpirun -np $SLURM_NPROCS /tmp/lustre_shared/montecarlo_pi/mc_pi 100000000

13. Tak przygotowany skrypt zapisuje pod nazwa, np. zadaniel.sh, a nastepnie
uruchamiamy poleceniem:

sbatch zadaniel.sh

14. Po zleceniu zadania na ekranie powinna pojawic sie linia zawierajgca identyfikator
zlecone zadania, np:

Submitted batch job 5590824

Identyfikator zadania jest przydatny jesli chcemy pozna¢ szczegoéty zadania (scontrol
show job IDENTYFIKATOR) lub kiedy chcemy np. Usung¢ zadanie (scancel
IDENTYFIKATOR)

Stan zleconej aplikacji mozemy sprawdzi¢ na kilka sposobow:

e squeue -u ${USER}
wyswietli liste naszych aktywnych (niezakonczonych) zadan

e scontrol show job IDENTYFIKATOR
wyswietli szczegoty naszego zadania wraz z stanem w jakim sie znajduje

Jesli nasze zadanie sie zakonczyto nie pojawi sie wynikach polecenia squeue, natomiast
szczegOty zadania bedg dostepne do ok. 10 min po zakonczeniu zadania. Aby sprawdzi¢
liste zakonczonych zadan, nalezy uzy¢ polecenia

e sacct

15. Zadanie
Uruchomi¢ aplikacje obliczajaca liczbe Pl metodg MonteCarlo na 1, 2, 4 oraz 8 rdzeniach i
sprawdzi¢ czas wykonania aplikacji. W wyniku dziatania aplikacji znajduje sie linia
zawierajgca tekst Elapsed Wall time ktdra pokazuje czas dziatania aplikacji. Wywotanie
aplikacji powinno sktadac¢ sie z dwéch linii:

module load openmpi



mpirun -np $SLURM_NPROCS /tmp/lustre shared/montecarlo pi/mc_pi 1000000000

16. Czes¢ oprogramowania na klastrze Eagle dostepna jest w postaci modutéw. Aby
moc skorzystac z konkretnej wersji danego oprogramowania odpowiedni modut musi
zostaé najpierw zatadowany.

17. Najwazniejsze polecenia zwigzane z zarzgdzaniem modutami:

o module

avail - wyswietla liste wszystkich dostepnych modutéw (zaleca sie

wykorzystanie programu do typu less lub cat do przegladania listy, np:

module
module
module
module
module

O O O O

avail 2>&1 | less

list - lista zatadowanych modutow

load NAZWA_MODULU - zatadowanie wskazanego modutu
unload NAZWA_MODULU - usuniecie modutu ze srodowiska
show NAZWA_MODULU - wyswietlenie informacji o module

Uwaga: na klastrze Eagle moduty mozna tadowac jedynie na weztach obliczeniowych
(wewnagtrz zadania) - proba zatadowania modutu na weZle dostepowym zakoriczy sie
wysSwietleniem odpowiedniego komunikatu o btedzie

18. Zadanie

Przy uzyciu zadania interaktywnego zatadowa¢ modut 1lammps oraz sprawdzi¢ jakie
dodatkowe moduty zostaty zatadowane.

19. Wazne uwagi:

o Intensywne obliczenia nie powinny by¢ prowadzone w katalogu ${HOME} - w
takich przypadkach nalezy skorzystaé badz z katalogu wspétdzielonego
pomiedzy wieloma weztami ${PLG_USER_SCRATCH}/${USER} - nalezy
upewnic¢ sie ze ten katalog istnieje, jesli nie nalezy go utworzy¢ poleceniem:

mkdir ${PLG_USER_SCRATCH}/${USER}.



lll. QCG-Client
poumentacia: NItPS://doCs.plgrid.pl/qcg-client

Zadanie do wykonania:
1) Znalez¢ adres maszyny dostepowej QCG w PCSS
Zalogowac sie na maszyne dostepowg QCG
Wyswietli¢ liste zasobéw kontrolowanych przez QCG
Wyswietli¢ liste aplikacji dostepnych przez QCG na klastrze eagle
Wyswietli¢ informacje o uzytkowniku.
Korzystajac z polecenia qcg-sub zleci¢ zadanie R na klaster eagle
o Utworzy¢ katalog zadania: polecenie mkdir <nazwa>
o Przejs¢ do katalogu: polecenie cd <nazwa>
o Pobrac¢ plik R: polecenie wget
http://fury.man.poznan.pl/~piontek/pp/lab/example.R
o Stworzy¢ plik opisu QCG wykorzystujgc dyrektywy:
i) #QCG walltime (PT10M)
i) #QCG grant
i)  #QCG host
iv)  #QCG stage-in-file
v)  #QCG stage-out-file (example.pdf)
vi)  #QCG application (R)
vii)  #QCG argument
viii)  #QCG output
ix)  #QCG error
o Poleceniem qcg-list i gcg-info sprawdzi¢ status swojego zadania
o Pobrac i wyswietli¢ (lokalnie) plik example.pdf
7) Zmodyfikowac¢ plik z zadania 6 i uruchomic¢ aplikacje R tadujgc modul R i
uruchamiajac aplikacje bezposrednio w skrypcie
o module load plgrid/apps/r
o R --vanilla -f <nazwa pliku wejsciowego>

Lgser
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V. QCG-Portal

1. Zalogowac sie w portalu: https://ch-portal .Man.poznan. D|

@ Bezpieczna | https://qcg-portal.man.poznan.pl

Portal QosCosGrid

QosCosGrid

Infrastruktura QosCosGrid jest zestawem zintegrowanych, wysoce wydajnych ustug i narzedzi dostgpowych
do zarzadzania zasobami i zadaniami w wieloklastrowych i gridowych $rodowiskach obliczeniowych.
QosCosGrid wspiera rozne scenariusze dla aplikacji, w tym aplikaciji rownolegtych duzej skali, aplikacji
parametrycznych oraz ztozonych aplikacji typu workflow. Ustugi QosCosGrid umozliwiajg logiczne scalenie
zasobow obliczeniowych pochodzagcych z wielu klastrow w jeden rozproszony system obliczeniowy.

PL-GRID

Polska Infrastruktura Gridowa zostala zbudowana w ramach projektu PL-Grid, w celu dostarczenia polskie] —
spolecznosci naukowej platformy informatycznej opartej na kiastrach komputeréw, skuizacych e-Science w !l‘ PL
16znych dziedzinach. Infrastruktura wspiera badania naukowe poprzez integracje danych doév\f\aﬂcza\nychi GRID
i wynikow zaawansowanych symulacji komputerowych prowadzonych przez geograficznie rozproszone = INS
zespoly. Infrastruktura PL-Grid umozliwia polskim naukowcom prowadzenie badan naukowych w oparciu o
symulacje i obliczenia duzej skali z wykorzystaniem klastrow komputeréw oraz zapewnia wygodny dostep do
razproszonych zasobow komputerowych.

Zaloguj sie korzystajac z Open|D

=
0~ A

Zalogyj

2. Wykorzystujac plik example.R zlecic zadanie R na klaster eagle.

o

o

@)

o

o

o

Zlec Zadanie -> Nowe zadanie

Aplikacja R

Plik gtéwny (klaster eagle) i znalezc plik example.R (wybor poprzez
zaznaczenie checkboxa)

Host (eagle)

Opcjonalnie (Powiadomienia, E-mail)

WAZNE: Zaktadka “Inne” zaznaczyc “Trwate”

3. Poczekac az na liscie zadan zlecone zadanie bedzie FINISHED
4. Wybrac¢ opcje “wiecej” w wierszu zadania
5. Wybrac¢ opcje “Przegladaj katalog roboczy”

o

Znalez¢, sciagnac, wyswietli¢ plik: example.pdf
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V. QCG-Now

1. Instalacja
Nalezy pobra¢ pakiet QCG-Now oznaczony jako PORTABLE ze strony
http://www.goscosgrid.org/gcg-now i zapisa¢ na lokalnym dysku. Nastepnie z
poziomu exploratora Windows nalezy go rozpakowaé¢ do wybranej przez siebie
lokalizaciji.
Spod adresu http://www.qoscosgrid.org/gcg-now/resources/materials/examples.zip
nalezy réwniez pobrac i rozpakowac pliki wejsciowe dla wybranych aplikaciji, ktére
bedg wykorzystywane w dalszej czesci zaje.

2. Konfiguracja

Z rozpakowanego katalogu QCG-Now nalezy uruchomi¢ plik QCG-Now.exe. W
trakcie pierwszego uruchomienia aplikacji nalezy przeprowadzi¢ wstepng
konfiguracje programu. Nalezy uwzgledni¢ nastepujgce wymagania:

a. Domena konfiguracyjna powinna by¢ ustawiona na PLGrid

b. Jako nazwe uzytkownika nalezy wprowadzi¢ nazwe uzytkownika PLGrid

(plg****)

c. Protokét przesytania danych powinien by¢ ustawiony na SFTP
Nastepnie nalezy wygenerowac certyfikat proxy korzystajac z nazwy i hasta
uzytkownika PLGrid (plg****).

3. Zlecenia zadania aplikacji Blender
Nalezy otworzy¢ okno zlecania nowego zadania (przycisk +) i z wczesnigj
rozpakowanego katalogu examples wybra¢ do obliczen plik blender/gcg.blend.
Nastepnie w zaktadce Parametry nalezy wybra¢ aplikacje Blender i wskazac
odpowiedni grant obliczeniowy, a w zaktadce Wymagania wybra¢ zaséb Eagle,
zmniejszy¢ limit czasu do 5 minut i w sekcji Wymagania rozszerzone wpisac¢
szkolenie w pole ID rezerwaciji.
Tak przygotowane zadanie nalezy zleci¢ do obliczen.
W momencie rozpoczecia przesytania plikbw wejsciowych aplikacja zapyta sie
ponownie o nazwe uzytkownika i hasto. Nalezy podac¢ te same dane co w
poprzednim kroku. Mogg one zosta¢ od razu zapamietane.
Postep wykonania zadania moze byc¢ sledzony w gtébwnym oknie programu. Klikajac
dwukrotnie na wierszu zadania przechodzi sie do widoku szczegotow.
Po zakonczeniu obliczen, w katalogu z rezultatami, powinien pojawic sie
wygenerowany plik graficzny.

4. Zlecenie zadania obliczeniowego aplikacji Abaqus
Nalezy zleci¢ do obliczen plik examples/abaqus/Job-Examp.inp. Nalezy
uwzgledni¢ nastepujgce wymagania:
a. Nalezy wykorzysta¢ aplikacje Abaqus w wersji 2017
b. Obliczenia powinny by¢ wykonywane réwnolegle na 1 wezle i 2-ch
rdzeniach.
c. Limit czasu obliczen powinien by¢ ustawiony na 10 minut.
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d. ID rezerwacji powinno by¢ ustawione na szkolenie.
e. Zadanie obliczeniowe powinno wysyta¢ powiadomienia na e-mail
uzytkownika o aktualnym stanie zadania.
Po zakohczeniu obliczen powinien by¢ wygenerowany plik wyjsciowy
Job-Examp.odb, ktéry nalezy otworzy¢ w aplikacji Abaqus Viewer.

Przygotowanie szablonu zadania

Klikajgc prawym klawiszem myszy na wczesniej zleconym zadaniu aplikacji Abaqus
nalezy wybrac¢ opcje Zle¢ ponownie. Nastepnie nalezy usungc pliki wejsciowe dla
zadania, a reszte parametrow pozostawi¢ bez zmian. Tak przygotowany szablon
nalezy zapisa¢ pod nazwg abaqus-template.qcg.

. Zlecenie skryptu

Nalezy zleci¢ do obliczen skrypt zapisany w pliku examples/matlab/simple.m (typ
zlecenia: Zlecenie skryptu) za pomocg aplikacji MATLAB zainstalowanej na
klastrze Eagle. Skrypt powinien by¢ wykonany sekwencyjnie, wykorzystujac
rezerwacje szkolenie.



