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Anotace

Diplomova prace se zabyva problematikou realizace ndro¢nych vypocetnich dloh na MetaCentru. Pro tyto po-
tfeby byl vytvofen manual, ktery by mél pocatky prace na MetaCentru usnadnit. V prvni ¢asti prace jsou shrnu-
ty zékladni poznatky o paralelnim pocitani, charakteristika prostfedkl pro pocitani, projekt MetaCentrum
a nékteré aplikace nabizené MetaCentrem. V druhé ¢asti prace jsou uvedeny praktické ukazky prace na Meta-
Centru. Praktickou c¢ast doplfiuje pfilozené CD obsahujici multimedialni vyukovy kurz.

Klicova slova

Paralelni pocitani, MATLAB, MetaCentrum, pldnovaci systém.

Abstract

This thesis deals with the realization of demanding computing tasks on MetaCentrum. For these purposes was
created the manual, which should help beginners on MetaCentrum. The first part is about the basic knowledge
about parallel computation, characterization of means for computing, project MetaCentrum and some applica-
tions offered by MetaCentrum. In the second part there are the practical examples of computing on MetaCen-
trum. The enclosed CD contains the multimedia tutorial.

Keywords

Parallel computing, MATLAB, MetaCentrum, planning system.
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Uvod

Tato diplomova prace je koncipovana jako vyukovy materidl, ktery ¢tenare seznami s problematikou realizace
naroc¢nych vypocetnich Gloh na MetaCentru. Projekt MetaCentrum predstavuje dlleZity ¢lanek pro podporu
rozvoje VaV v CR tim, Ze cilem je vybudovat narodni gridovou infrastrukturu (NGI) a propojit vyzkumné tymy
ainstituce v CR. Daldim cilem je pfipojeni CR do mezinarodnich vyzkumnych prostiedi, jako jsou napF.
EGEE/EGI, EMI, EUAsiaGRID, CHAIN.

Praci je mozné rozdélit do dvou ¢asti. V prvni ¢asti jsou shrnuty zakladni poznatky o paralelnim pocitani, zejmé-
na v prostifedi MATLAB, charakteristika prostfedk( pro pocitani, projekt MetaCentrum a nékteré aplikace nabi-
zené MetaCentrem.

V druhé ¢asti prace jsou uvedeny praktické ukdzky poditani na MetaCentru pomoci aplikace MATLAB. Praktic-
kou ¢3st jesté dopliuje prilozené CD, které obsahuje multimedialni vyukovy kurz, pfedstavujici spusténi dlohy
az po ziskani dat z MetaCentra.

PFi psani prace byl kladen dliraz na nazornost, a proto jsou kapitoly v praktické ¢asti doplnény screenshoty,
které ilustruji jednotlivé kroky prace na MetaCentru. Ulohy je moZné vyzkouset, protoZe zdrojové soubory jsou
na pfilozeném CD.



1. Uvod do paralelnich vypoéti

Pojem paralelizace lze pfiblizit typickym Skolnim pfikladem s kombajnem, ktery sklidi drodu za 10 hodin a otaz-
kou by bylo, za jak dlouho sklidi drodu, pokud by byly dva kombajny. Analogicky tedy paralelni pocitani zname-
na vyuziti vice nez jednoho procesoru k feseni tloh, viz obrazky 1 a 2.

problem

instructions

Obr. 1 Jednoprocesorové pocitani, pfevzato a upraveno z [1]

problem instructions

N 13 2 t1

Obr. 2 Viceprocesorové pocitani, prevzato a upraveno z [1]

Vol

iii l

Z vySe uvedenych obrazkl je zfejmé, Ze paralelizaci, tj. Cinnosti nékolika procesll soucasné, Ize ziskat vétsi vy-
pocetni vykon, resp. zpracovat daleko vice informaci nez pti jednoprocesorovém vypoctu. To je velmi dllezZité
pfi vypoctech slozZitych uloh, jako jsou napf. simulace v redlném case, inZenyrské vypocty, védecké vypocty
apod. Pro prehled jsou uvedeny grafy 1 a 2, ve kterych jsou vyobrazeny oblasti vyuZivajici paralelni vypocty
a prehled vyuzivani paralelismu v ¢ase jednotlivych oblasti.
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Graf 1 Oblasti vyuZivajici paralelni pocitani, pfevzato a upraveno z [1]
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Graf 2 VyuZivani paralelniho pocitani v ¢ase a jednotlivych oblastech, pfevzato a upraveno z [1]

Je nékolik dalSich dlivod(, pro¢ paralelizaci vyuZit. Za prvé, v budoucnu se bude muset jisté fesit také to, Ze
jsme omezeni materidlovym limitem, resp. vyvoj procesorl nelze donekonecna zvysSovat. Za druhé, v jednotli-

vych oblastech, které jsou zminény vyse, vznikaji pozadavky na reseni daleko vétsich a slozitéjsich problémd,
které by se nedaly fesit bez vyuZiti paralelizace. Za tfeti, diky paralelizaci je mozné usetfit jak ¢as, tak penize.

V oblasti paralelnich vypoctl se musi samozifejmé pocitat i s nékterymi problémy. Co se tyce hardwaru, tak
v soucasnosti Ize konstruovat paralelni pocitace majici spole¢nou pamét pro maximalné 100 procesoru. Do tzv.
cluster( jsou pak spojeny jednoprocesorové nebo viceprocesorové pocitace, které mezi sebou komunikuji po-
moci switche.



Pravé na tyto switche se zaméruje vyvoj, nebot umozriuji téméf stejné rychlou komunikaci mezi procesory jako
mezi procesorem a vnitini paméti pocitace. Software predstavuje také potencionalné problém, protozZe se nel-
ze spoléhat na automatickou paralelizaci (paralelni kompilatory - HPF, High Performance Fortran, i paralelni
numerické knihovny). Obecné plati to, Ze nejlepsi paralelizaci je ta, kterou si uZivatel udéla sam. V neposledni
radé se ukazuje, ze nékteré algoritmy pouzivané na jednoprocesorovych pocitacich nelze dost dobre paralelizo-
vat, a to vede k vytvareni novych paralelnich algoritma [2].

1.1 Vice procesorli neznamena rychlejsi vypocet

Touto otdzkou se zabyval Gene Amdahl, jenz formuloval zakon, popisujici zavislost zrychleni systému poté, co je
vylepSena pouze néktera z jeho ¢asti [3]. Jak se zrychli vypocet, pokud se misto jednoho procesoru pouzije
n procesor(?

Podle Amdahlova zakona Ize spocitat, kolik procent vypocetniho ¢asu bude trvat paralelizovany program oproti
programu, ktery bude spustén na jednoprocesorovém pocitaci. Jako pfiklad lze uvést, kdy se secita
1 000 000 000 ¢isel. Nacteni prvkl probiha 8 % celkového vypoctového casu, vlastni vypocet souctu trva 90 %
celkového vypoctového Casu a tisk trvad 2 % celkového vypoctového casu.

Podle Amdahlova vzorce
(100 — P) + 5 (1)

(100 - P) neparalelizovatelna ¢ast, P — paralelizovatelna c¢ast, n — pocet procesoru. Pfi pouZiti n = 10 procesord
Ize vypocitat zrychleni vypoctu, které je priblizné 19 %, t.j. zrychleni vypocltu paralelizaci pfiblizné Skrat.
Z Amdahlova zakona je mozZné vyvodit dva zavéry:

1) neplati pfima uméra mezi poctem procesorl a urychlenim vypoctu (pouZiti 10 procesorl neznamena
urychleni vypoctu 10krat),

2) pro limitni pfipad kdy n = oo je urychleni vypoétu konec¢né a rovno 100/(100 - P). Pro ilustraci je uve-
den obrdzek 3 [3].

(a) (b}

a.out

st s1 s1

8.1
P - B P P I:l P
s2 | s2 s2 s2 s2
Obr. 3 Schéma (a) sériového a (b) paralelniho programu (béZiciho na 4 procesorech). S1 a S2 jsou ¢asti progra-

mu, které nelze paralelizovat a P je paralelizovatelna ¢ast programu, prevzato a upraveno z [3]
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2. MATLAB

MATLAB (MATrix LABoratory) je interaktivni programové prostiedi a skriptovaci programovaci jazyk ctvrté ge-
nerace. Program MATLAB je vyvijen spole¢nosti MathWorks a v bfeznu 2012 vysla zatim posledni verze R20123,
ktera je k dispozici pro operacni systémy Linux (32bitovy, 64bitovy), Windows (32bitovy, 64bitovy), Mac OS X
(64bitovy). MATLAB umoznuje pocitani s maticemi, vykreslovani 2D i 3D graf funkci, implementaci algoritmd,
analyzu, paralelni vypocty, modelovani a simulaci riznych déju, prezentaci dat a i vytvareni aplikaci véetné uzi-
vatelského rozhrani [5].

MATLAB tvofi soubory s koncovkou *.m, tzv. m-files, obsahuijici definice funkci, skriptd nebo t¥id. Prace s témito
pfipravenymi m-files, uréenymi k vypoctu na MetaCentru, bude feSena v kapitole 9. Je nutné jesté zminit, Ze
MATLAB obsahuje tzv. Toolboxy (knihovny), které budou zminény v kapitole 2.3 [5].

2.1 Zakladni vlastnosti MATLABu

e Interpretacéni jazyk - uZivatel obdrzi odpovéd na sviij povel témér okamzité.

e Zakladnimi objekty - matice, ale podporuje i sloZitéjsi typy, napfiklad vicerozmérna pole, datové struk-
tury atd.

e Skladanim datovych typud je mozné vytvofrit libovolné sloZité datové struktury.

e Grafika - umoZniuje snadné zobrazeni a prezentaci ziskanych vysledk(. Lze vykreslit rizné druhy graf(:
dvourozmérné, tfirozmérné, histogramy apod. MATLAB také umozZruje otevfit vice oken pro zobrazeni
grafll najednou nebo zobrazit vice grafli v jednom okné.

e Otevienad architektura pfispéla k velkému rozsiteni.

Uplny programovaci jazyk - uZivatelé v ném mohou vytvéret funkce "$ité na miru" pro jejich aplikace.
Tyto funkce se zplsobem volani nijak nelisi od vestavénych funkci a jsou ulozeny v souborech v citelné
formé. Dokonce vétsSina funkci s MATLABem dodavanych je takto vytvofena a opravdu vestavéné jsou
jen funkce zakladni. To ma dvé velké vyhody - jazyk MATLABU je téméf neomezené rozsifitelny a kromé
toho se uZivatel mlze pfi psani vlastnich funkci poucit z algoritmG s programem dodavanych. Navic jsou
takto koncipované funkce snadno prenosné mezi riznymi platformami, na kterych je MATLAB imple-
mentovan [4].

2.2 Strucny uvod do MATLABu

V MATLABuU lze pracovat bud' v interaktivnim reZimu, nebo v ddvkovém reZimu. Interaktivni reZzim pracuje
v okné Command Window, kde se zaddvaji jednotlivé pfikazy, které se potvrzuji kldvesou Enter. Davkovy rezim
predstavuje zapsani jednotlivych pfikazl napf. do pripraveného souboru, ktery se najednou spusti.

Datové Typy™

MATLAB umozZiuje pracovat s mnoha datovymi typy - Ciselné, fetézce, pole (jednorozmérné - radkové a sloup-
cové vektory a dvourozmérné - matice). Ciselné hodnoty maji implicitné dvojitou pfesnost a mohou byt realné
nebo komplexni. Matice nemusi byt pouze plné, ale Ize vyuZit také ridké reprezentace. V desetinnych cislech se
piSe desetinna tecka. Podrobny popis Ize najit v elektronické dokumentaci ¢i pouzit prikaz help datatypes.
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Specidlni promé&nné'®

ans vysledek posledniho (nikam nepfifazeného) vyrazu (funkce);
eps pocitacové epsilon;

pi hodnota Ludolfovo Cislo;

realmin nejmensi pouzitelné redlné Cislo;

realmax nejvétsi pouZitelné realné Cislo;

ij imaginarni jednotka (vV—1);

inf nekonecno;

NaN Not a Number.

Dalsi informace pomoci pfikazu help elmat.
Vytvéreni matic a vektoru™

Pfi vytvareni matic a vektoru se pracuje s pfifazovacim pfikazem “ =”. Vlastni prvky se zapisuji mezi dvé hrana-
té zavorky a oddéluji mezerami nebo ¢arkami (v pfipadé prvku v radce) a dale radky matic mezi sebou oddéluji
stfedniky (nebo se pisi kazdy radek matice na zvlastni radek). Piikaza=[12345 6 7 8 9 10 ] vytvori radkovy
vektor dimenze 10, zatimco prfikazB=[123;456 ;7 8 9 ] vytvofi ¢tvercovou matici radu 3 x 3.

Generovani vektoru'®

Pouzitim schématu [ od:krok:do ] Ize generovat vektor s prvky od ¢isla od s krokem krok do &isla do. Napftiklad
prikaz [ 1:0.2:2 ] vygeneruje vektor [1 1.2 1.4 1.6 1.8 2 ]. Vynechanim kroku pfikazem [ od:do ] vygenerujeme
posloupnost Cisel od Cisla od do Cisla do s krokem 1. Vektory Ize tvofit prostym vyctem prvk(, napf.u=[1234
56789].

Operace s maticemi a vektory™

S maticemi a vektory lze provadét vSsechny operace znamé z matematiky. Oznaceni operatoru odpovida kon-
vencim (+, -, *, /, A). Operatory s te¢kou (naptiklad “.* ”) oznaduji prvkové operace. V pfipadé “.*” by se tedy
neprovadél maticovy nebo vektorovy soucin, ale soucin korespondujicich prvk(. Nasleduje seznam nékterych
maticovych funkci. Dalsi informace lze ziskat ptikazy help ops a help elmat.

Funkce a skripty™®

Skript nema hlavicku, nema vstupni ani vystupni argumenty a pfimo pracuje s daty pracovniho prostoru prika-
zového okna (workspace). Skript je textovy soubor s pfiponou “m” (m-soubor), ktery obsahuje posloupnost
prikazd. Vytvofit skript je mozné ptikazem edit <jmeno_skriptu>. Skript je mozné spustit ptikazem run <jme-
no_skriptu>. VSechny proménné z(stavaji po provedeni skriptu v globalni paméti. Skript mize obsahovat ko-
mentare uvozené znakem procenta “%”“. Jestlize nékolik prvnich fadek skriptu jsou komentare, Ize tyto rfadky
vypsat ptikazem help <jmeno_skriptu>. To plati také pro funkce.

Funkce je skupina pfikazl véetné hlavicky s formalnimi vstupnimi a vystupnimi parametry. Vola se jménem se
skutecnymi parametry, které se predavaji do formdlnich podle pofadi. Zapis je function [vstupni proménné] =
jmeno_funkce(vystupni proménné). Vstupni a vystupni parametry zajistuji prenos dat mezi pracovnim prosto-
rem a funkci. RozliSujeme funkce globalni, které jsou zapsany v m-souboru se shodnym jménem jako jméno
funkce, a funkce lokalni, které mohou byt zapsany za télem nadrazené globalni funkce. Funkci Ize v jejim téle
ukoncit pfikazem return. Dalsi informace lze ziskat prikazem help function nebo ptikazem help lang.
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Ridici struktury'®
Stejné jako v kazdém programovacim jazyku, také v MATLABu existuji fidici struktury typu rlznych cykld
a podminénych prikaz(l. Vice informaci v napovédé help lang.

® podminény pfikaz if

if <logicky_vyraz>
<prikazy>

elseif <logicky_vyraz>
<prikazy>

else
<prikazy>

end

V logickych vyrazech je moZné pouzivat klasické relaéni a logické operatory ( ==, =, >, >, &,[, . ..). Dalsi
informace pomoci prikazu help ops.

® podminény prikaz switch
switch <vyraz>
case <hodnotal>
<prikazy>
case <hodnota2>
<prikazy>
otherwise
<prikazy>
end
Umoznuje podle hodnoty vyrazu vykonat rizné prikazy.
e cyklus for
for <promenna> = <vektor>
<prikazy>

end

Provadi urcité prikazy po dany pocet opakovani, kde <vektor> je obycejné néjaky vygenerovany vektor
typu [od:krok:do].

e cyklus while
while <logicky_vyraz>
<prikazy>

end

Provadi urcité prikazy, pokud plati zadana podminka.
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Vstupné vystupni operace!®®

MATLAB poskytuje Sirokou Skalu ndstroju pro spravu dat. Informace lze ukladat (pfikaz save <jmeno_souboru>)
nebo nacitat (load <jmeno_souboru>). Tyto zminéné prikazy lze pouZit pro import a export dat z textovych
souborll. Soubory s pfiponou “.mat” mohou byt uloZeny jako textové, implicitné se zapisuji jako binarni, to se
ale nedoporucuje.

cd zména pracovniho adresare;

copyfile kopirovani souboru nebo adresare;

delete odstranéni soubor( nebo grafickych objekt(;

dir vypis obsahu adresare;

fileattrib nastaveni atributu pro soubor nebo adresare;
filebrowser otevieni panelu pro prohlizeni bézného adresare;
isdir urcuje, zda se jedna o adresar;

lookfor hleda klicové slovo ve viech polozkach napovédy;
Is vypis obsahu adresare;

MATLABroot kotenovy adresar;

mkdir vytvoreni nového adresare;

movefile pfesun souboru nebo adresafre;

pwd jméno bézného adresare;

recycle nastavuje volbu pro presunuti zrusenych soubort do kose;
rmdir odstranéni adresare;

tempdir jméno systémového docasného adresare;
Toolboxdir kofenovy adresar pro zadany Toolbox;

type zobrazi obsah souboru;

visdiff porovna dva soubory (napf. mat, binarni, zip) nebo adresare;
fopen otevreni souboru;

fclose uzavfeni souboru.

Grafy funkci a plochy!”!

Pro vytvéreni grafickych objektl (oken) se poutzije ptikaz figure, ve kterych MATLAB zobrazuje grafické vystupy
a vraci ukazatel (handle) na vytvoreny objekt. Déle prikaz plot vytvari grafy funkci. Vice informaci Ize ziskat
v ndpovédé MATLABuU nebo na internetovych strankdch MathWorks.

23 Paralelizace v MATLABu

V kapitole o paralelnim pocitani bylo zminéno nékolik ddvod(, proc paralelizaci pouzivat. Prostiedi MATLAB
paralelni pocitani umoZznuje.

.....

pocitani na vice procesorech, a to bud’ na pocitaci samotném, nebo v kombinaci s vypocetnimi clustery. Para-
lelni pocitani pomoci MATLABU je vyhodné v tom, Ze uZivatel nemusi nijak upravovat svij kéd, pokud chce po-
¢itat na svém PC nebo na clusteru. UzZitim Parallel Computing Toolbox Ize rozlozZit zatéz, pfi zpracovani pocetné
a datové narocénych problém(, mezi vice procesoru. Prikladem mohou byt rozsahlé simulace, zpracovani dat,
modelovani, algoritmizace a testovani, které mohou zabrat velmi mnoho ¢asu a maji vétsi naroky na hardware,
resp. operacni pamét. Timto se umozni zredukovat Usili vénované programovani.

MATLAB Toolboxy rozsifuji MATLAB o konstrukce, jako jsou paralelni smycky (parfor), specialni pole pro distri-
buované pocitani (distributed jobs), jednoduché paralelni algoritmy (parallel jobs), metoda Single Program Mul-
tiple Data (SPMD), dale pak mozZnost vyuziti GPU vypoctll na grafickych kartach NVIDIA podporujicich architek-
turu CUDA.
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MATLAB od verze 2011 umozZiiuje provadét paralelni vypocty do poctu 12 procesorl pomoci Parallel Compu-
ting Toolboxu (licence v MetaCentru ma nazev Distrib_Computing_Toolbox) na viceprocesorovych strojich.
Parallel Computing Toolbox spolecné s MATLAB Distributed Computing Server umoznuje spoustét aplikace
na clusteru, viz obrazek 4, a pomoci MATLAB Distributed Computing Server lze provadét vypocty vice jak s 12
procesory, jméno licence v MetaCentru je MATLAB_Distrib_Comp_Engine [ 9, 10, 12].

Multicore Desktop Computer Cluster
with GPUs

Parallel Computing Toolbox MATLAB Distributed Computing Server

12 Local Workers

Simulink, Blocksets,
and Other Toolboxes.

MATLAB

Obr. 4 Toolboxy MATLABuU R2010b, prevzato a upraveno z [11]

V Uvodu je nutné uvést nékteré pojmy:

job - objekt dat (tasku), které odesila klient ke zpracovani, viz obrazek 5;
task - Uloha (nékdy oznacovén jako Lab), kterou zpracovava worker;
worker - MATLABovsky stroj (engine), ktery zpracovava tasky;

job manager/scheduler - planuje a fidi vykonavani jednotlivych taska,
které jsou odesilany workertm. Je soucasti Distributed Computing Engine;
results - vysledky zpracovanych taskd, které vraci workery.

Obr. 5 Schéma Jobu, ptrevzato a upraveno z [10]
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Klient vytvafi objekty (joby) na svém PC, které mohou byt zpracovdvany na jeho pocitaci, nebo pomoci Distri-
buted Computing Toolboxu se tyto joby rozdéli (dekomponuji pomoci Job Manageru) na mensi tasky. Job Ma-
nager je soucasti MATLAB Distribubuted Computing Engine a fidi tasky, které rozesila na jednotlivé workery
(procesory). MATLAB Distribubuted Computing Engine zpracuje tasky a vrati vysledky klientovi, viz obrazky 6, 7
a 8[10].

MATLAB Worker

MATLAB Distributed

Compufing Engine
MATLAB Client Scheduler MATLAB Worker

Distributed or MATLAB Distributed

c?;“;bujxw Job Manager Compuﬁn:snng.'ne
MATLAB Worker

MATLAB Distributed

Computing Engine
Obr. 6 Schéma paralelizace v MATLABU, pfevzato a upraveno z [10]

Task
I lab Results
Client
AllResuls | Scheduler Task
or

o Job Manager [* ik

Client _
eI All Rasults Jock
Results

Obr. 7 Komunikace mezi klientem, Job Managerem a workerem - detail, pfevzato a upraveno z [10]

S
Quened Running
L ool

Pending Jab

L dab L.

createdob | [ | % mit + Finished
R =  Jab @
Client

getallOutputArguments

Obr. 8 Detail stavu jobU v Job Manageru (planovadi), pfevzato a upraveno z [10]
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24 Konstrukce pro paralelni pocitani v MATLABu
Parfor”

Paralelni smycky parfor umoziuji rozdistribuovat nezavislé tasky mezi vice workerl. Podminkou poufZiti parfor
je to, Ze zadna iterace neni zavisla na jiné a pfi zpracovani smycky mezi sebou workery nekomunikuji. Paralelni
smycky zajistuji presun dat mezi fidici session a workery a navic automaticky detekuji volné workery. V ptipadé
nedostatku worker( se prostredi vraci do normalniho sériového zpracovani. Parfor smycka je uZite€¢na v situa-
cich, kde potrebuje uZivatel mnoho iteracnich smycek jednoduchych vypoctl, napf. simulace Monte Carlo, BER
testovani (BER testing - Bit error rate).

Porovnani for a parfor smycek

e Klasicky for
fori=1:n
% vypocet nejakeho kodu...
end

e Paralelni parfor
% nedefinovany pocet workeru

parfor (i = 1:n)
% vypocet nejakeho kodu...
end

V prikladu parfor smycka rozdéluje tasky mezi vice workerd, které nejsou pevné stanoveny, tzn., Ze distribuce
taskl se provadi dynamicky. Misto toho, aby byl alokovan fixni rozsah procesorq, je na zacatku kazdé iterace
pfifazen volny worker pro zpracovani. To zajiStuje rovhomérné rozloZeni zatéze. Pokud uZivatel chce definovat
pocet workerl, MATLAB toto umoziuje pouzitim funkce matlabpool. Jejich pocet je maximalné roven poctu
jader, resp. virtualnich jader procesoru, anebo jich mize byt mensi pocet.

Hlavni vlastnosti funkce matlabpool je, Ze umoznuje interakci prikazového okna se zpracovatelskymi procesy.
To md za nasledek, Ze Ize spojit sériovy a paralelni kod bez toho, aniz by se musela spoustét davka na clusteru.
V nize uvedeném pftikladu je task rozdélen mezi 4 workery a na konci vypoctu jsou vysledky sezbirany.

e Paralelni parfor s matlabpool

% pocet lokalnich workeru =4
matlabpool open local 4

parfori=1:1024
A(i) = sin(i*2*pi/1024);
end
matlabpool close

17


http://www.mathworks.com/access/helpdesk/help/techdoc/ref/pi.html

Distributed jobs™ **!

Distributed jobs (distribuované pocitani) se skladaji z taskd, které spolu nekomunikuji a ani nemusi bézet sou-
Casné. Napriklad jeden worker muze zpracovavat nékolik taskd za sebou. Vyhodou je, Ze klient nemusi byt
po dobu vypoctu, kdy bézi tasky na clusteru, online. Navic pro specifikovani zdroji nutnych pro vypocet se ne-
musi definovat v konfiguraénim skriptu. UzZivatel jej miZe napsat pfimo do m-souboru, viz kapitola 9.3. Nize je
uvedena zakladni konstrukce.

% Nalezeni JobManageru

sched = findResource('scheduler’, 'type’, 'torque’);

% Definice typu clusteru, tyto hodnoty jsou pouzity pro kazdy job

set(sched, 'ClusterSize', 250);

set(sched, 'ClusterOsType', 'unix’);

% MATLABovsky adresar s verzi MATLABuU na clusteru

set(sched, 'ClusterMatlabRoot', '/server/aplikace/matlab/2010b’);

% Definovani zdroju pro pocitani

% Hodnotu AN Ize nahradit cislem, ktere definuje pocet pozadovanych workeru
set(sched, 'ResourceTemplate’, "I select=AN/:ncpus=1:mem=2gb’);

set(sched, 'SubmitArguments’, -l walltime=2:00:00');

% Definovani adresare, kde MATLAB muze ukladat souvisejici joby, podminkou je to, ze tyto soubory musi byt
% na sdilenem filesystemu, napr. AFS, nesmi byt v home - SHOME

set(sched, 'Datalocation’, '/server/nfsd/useradresar/data’);

% Pozadovany pocet workeru, minum a maximum

set(job, 'MinimumNumberOfWorkers', cislo);

set(job, 'MaximumNumberOfWorkers', cislo);

% Vytvoreni job objektu a sdeleni JobManageru, kde ma najit kody, vstupni nebo vystupni soubory
job = createJob(sched, 'FileDependencies', {'/server/user_adresar/projekty/soubor.m'});
% Vytvoreni tasku pro vytvoreny job objekt

% J - objekt jobu, F - jmeno funkce, N - pocet (cislo) vystupu, {x1,..., xn} - vstupni parametry
createTask(j, F, N, {x1,..., xn});

% Potvrzeni jobu

submit(job);

% Cekej (smycka), dokud nejsou vsechny joby hotove

waitForState(job, ‘finished');

% Ulozeni vysledku jobu

vysledek = getAllOutputArguments(job);

% Zobrazeni vysledku, Ize modifikovat na jakem vystupu zobrazit

celldisp(vysledky);

% Smazani jobu

destroy(job);

% V pripade TRUE, jsou vystupy ze vsech uloh zaznamenavany a vraceny klientovi

tasks = get(job, 'Tasks');

set(tasks, 'CaptureCommandWindowOutput', true);
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Parallel jobs™

V tomto pripadé jednotlivé workery spolu komunikuji. Tasky jsou duplikovany na kazdém workeru a takto du-
plikované tasky jsou spustény soucasné. Kazdy worker mizZe vykonavat tasky nad riznymi daty.

Priklad:

sched=findResource(’scheduler’, ‘type’, ‘torque’);

set(sched, "SubmitArguments’, ’-| walltime=15:00 -q short ’);
% Vytvoreni paralelniho jobu a ulozeni do promenne pjob s atributy sched

pjob=createParallellob(sched);

set(pjob, ‘"MaximumNumberOfWorkers’, 4);

set(pjob, ‘"MinimumNumberOfWorkers’, 4);

set(pjob, ’FileDependencies’, ‘nejaky_soubor.m’);

% Vytvoreni tasku a ulozeni do promenne t s atributy
=createTask(pjob, @funkce, 1, {5,5})

submit(pjob);

waitForState(pjob);

results=getAllOutputArguments(pjob);

destroy(pjob);

Single program multiple data (SPMD) [141

Tato metoda umoznuje spustit stejny program na vsech workerech s tim, ze na kazdém workeru budou k dispo-
zici jedine¢na data pro vypocet. Tato metoda je podobnd paralelni smycce. Na zacatku je nutné pouzZit prikaz
na otevieni N workerl pomoci pfikazu matlabpool open N. Témto workerlm jsou zasildna data pro vypocet.

Konstrukce je nasledujici:
® SPMD obecné:

matlabpool open N
spmd
% prikazy pro jednotlive workery
end

spmd
% dalsi prikazy pro jednotlivé workery
end

matlabpool close

® SPMD jednoduchy pfiklad:
matlabpool open 4
spmd
A=rand(3,3);
end
matlabpool close
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Parallel Computing Toolbox umoznuje interaktivni paralelni rezim (pfikaz pmode), ve kterém lze po rezervaci
worker(, zobrazovat vice oken, viz obrazek 9. Vice o pmode na strankach MathWorks. NiZe je popsan pfiklad
pro vyuziti ctyf workerd, které predstavuji ¢tyfi okna na uzivatelské stanici.

% Pozadani o misto vypoctu (local nebo cluster) a pocet workeru
pmode start <profile-name> <num-workers>

% Vykonani prikazu na vsech workerech

P>> X = 2*labindex;

% Nakopirovani promenne X z workeru 4 do MATLABuU klienta
pmode lab2client X 4

% Nakopirovani promenne Y z MATLABuU do workeru 1 az 4
pmode client2lab Y 1:4

% Ukonceni a navrat do MATLABuU klienta

P>> pmode exit

J Parallel Command Window

File Edit Desktop Window Help N
% . . . E He O
Lab 1~ Lab 2 ~
Lab 3 ¥ _ Lab 4 v
I P>>
T —

Obr. 9 Vyvolani paralelniho GUI, pfikazem pmode, prevzato a up-raveno z [14]

V MetaCentru mohou byt problémy s pfidélovanim licenci Toolbox MATLABuU, protoZe licence se z licenéniho
serveru pridéli az v okamziku pouziti Toolboxu, coz mlze byt i dlouho po zahajeni vypoctu. Pokud se mezitim
licence vycéerpd, mGze dojit k chybé. Redenim je umistit na zacatek programu smycku &ekajici na licenci, viz nize
[12].

while 1
[tf msg] = license('checkout','Statistics_Toolbox');
if tf==1, break, end
display(strcat(datestr(now)," waiting for licence '));
pause(5);

end
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3. Prikazy systému UNIX

Na strojich MetaCentra bézi UNIXové operacni systémy a jejich ovladani je pomoci ptikazového fadku. Uzivatel
operacniho systému MS-Windows bude potiebovat néjaky program, ktery nahrazuje textovy terminal, napf.
PUuTTY. UNIXové operacni systémy se lisi od MS-Windows tim, Ze jejich ptikazovy radek poskytuje mnohem
lepsi programovatelnost davkovych skriptl a Ze jsou mnohem |épe pripraveny na pouZivani v pocitacové siti.

Pro praci se soubory se doporucuje, ze zacatku, program Midnight Commander (obrazek 10), ktery Ize spustit
prikazem mc (potvrzeni Enter). Je velice podobny programim Norton Commander, Total Commander a podob-

nym. Obsahuje i jednoduchy textovy editor, ktery se spusti kldvesou F4. Program Midnight Commander se
ukoncuje klavesou F10, obrazek 11.

atch/horelica/pokus$ mu:D

Obr. 10 Vyvolani programu Midnight Commander v terminalovém okné
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Obr. 11 Program Midnight Commander v terminalovém okné
Ulohy se v MetaCentru zadavaji ve formé shellovych skript, které jsou ideové podobné soubordim .bat z MS-
Windows, ale pouZivaji mnohem silngjsi programovaci jazyk. Manual k prikazim lze ziskat po zadani pfikazu

man. Napiiklad dokumentace k shellu bash se zobrazi ptikazem man bash, dokumentace k pfikazu gsub zase
pfikazem man qsub atd.

3.1 Zakladni UNIXové nastroje pro praci na MetaCentru

Pfikazy v prostredi UNIX se potvrzuji kldvesou Enter.

PWD
Pfikaz pwd zobrazi cestu a nazev pravé aktudlniho adresare. V domovském adresafi uZivatele horelica ptikaz
pwd zobrazi:

/home/horelica

D

SlouZi pro zménu adresare. Lze pouzit absolutni i relativni cestu, takZe do podadresare pokus aktualniho adre-
sare horelica lze prejit z tohoto adresare jednou z téchto moznosti:

cd pokus

cd /home/horelica/pokus

cd ./pokus

Ptikaz cd bez parametru zpUsobi pfechod do domovského adresare uZivatele.
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Pro vypsani souborl v adresafi Ize pouzit pfikaz Is. Bez parametrl zobrazi struc¢ny seznam nazv(i soubor( v ad-
resari. Pfi pouziti parametru -/ se ziskd detailni vypis, prida-li se jeSté parametr -a, ve vypisu se objevi i skryté
soubory. Lze samoziejmé uvést specifikaci soubor(, které se maji zobrazit, véetné cesty. Pokud neni uvedena, Is
vypisSe vSechny soubory v aktualnim adresari.

Priklady:

Ism*.m vypise soubory s pfiponou *.m, které zacinaji pismenem m;

Is p?? vypise soubory, které zacinaji *.m a za nim jsou praveé libovolné 2 znaky;
Is /home vypise obsah adresare /home;

Is-I1-R vypise adresar véetné podadresari;

Is -1 vypisSe adresar véetné pristupovych prav k souborim.

K této skupiné prikazl lze pFipojit pfikaz du, ktery vypise zaplnéni diskového prostoru.

MKDIR
Pfikaz mkdir (make dir - vytvor adresar) vytvofi novy adresar zadaného jména.

Priklad:
mkdir dokumenty vytvofi adresar dokumenty v aktualnim adresati.

cpP
Ptikaz cp (,,copy” - kopiruj) vytvofi kopii zadaného souboru.

Priklad:

cp dokument kopie udéla presnou kopii souboru dokument a pojmenuje ho kopie a soubor dokument bude
stale na svém misté. KdyzZ se pouzije mv, tak plivodni soubor nebude nadale existovat, kdyZ se pouZzije cp, tak
plvodni soubor zUstava a je vytvorena nova kopie.

MV
Podobnou syntaxi ma ptikaz mv, ktery soubor prenese do jiného adresare, uZiva se i pro pfejmenovani soubo-
ru.

Priklady:

mv aaa.txt bbb.txt pfejmenuje z aaa.txt na bbb.txt;

mv ccc.txt dokumenty prenese ccc.txt do podadresare dokumenty (adresar musi existovat).
RM

Pfikaz rm (remove - odstranit) odstrani zadany soubor. Nebude fungovat na neprazdnych adresarich. rm -r
smaze rekurzivné vSechny soubory i adresare v daném adresafi a nakonec samotny adresar.

FUSER
Zjisténi, kdo se souborem pracuje.

Priklad: fuser jméno_souboru
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CAT
Slouzi k vypsani obsahu soubord. Pro prosté vypsani obsahu souboru na obrazovku:

cat soubor.txt
nebo soubor v adresari home
cat /home/soubor.txt

nebo vypsani obsahu podle velikosti terminalového okna, protoZe soubor muze byt jakkoli veliky a cely obsah
se nemusi vejit do terminalového okna.
cat soubor.txt | more

Dalsi mozZnosti je slouceni vice soubor( do jednoho:
cat soubor_A soubor_B > soubor_AB

HEAD
VypiSe zacatek souboru:
head /home/pokus/dokument.txt

TAIL
VypiSe konec souboru:
tail /fhome/pokus/dokument.txt

FIND

Vyhleddva soubory rekurzivné, vyhledani souboru david.txt a podobnych hledani za¢ne v nejvyssi drovni a bez
rozliseni velikosti pismen:

find / -iname ,, *david*“

PS
Vypis bézicich procesl na stroji. Sloupce, PID Cislo procesu, identifikace termindlu, na kterém bézi, vyuZziti pro-
cesorového casu, jméno procesu.

Priklady:

psa zobrazeni vsech procesy;

ps ux zobrazeni vSech procesu uZivatele, pod kterym je tento prikaz spustén;
ps aux zobrazeni vSech procesu vsech uzivatel(.

0P

Zobrazuje informace o UNIXovém systému, béZici procesy a systémové prostiedky, véetné CPU, RAM & swap
a pocet pravé bézicich ukoll. Diky tomu se mlze v redlném case sledovat zména stavl procesd, jejich "boj"
o procesor, aktudlni velikost paméti, kterou procesy alokuji a spousta dalSich uzitecnych informaci, viz obrazek
12. Defaultni ¢asovy interval zmény vypisu je nastaven na 5 sekund. Pro ukonceni zobrazeni aktudlnich procesu
Ize poutZit klavesu g.
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Obr. 12 Seznam vSech procesu vypsanych prikazem top
KILL

Nastroj slouzici k poslani signalu danym PID. Nazev programu je anglické slovo, které znamena ,,zabit” proces.
V tomto kontextu je to mysleno jako ,nucené ukondit” proces, coz déla pouze jeden ze signal(, které kill mize
vyslat.

Pfikladem muZze byt to, Ze pfikazem ps aux si Ize vypsat ndsledujici informace:

$ ps aux

USER PID %CPU %MEM VSZ RSS TTY STAT START TIME COMMAND

timothy 29217 ©.6 6.8 11916 4568 pts/21 S+ ©8:15 ©:08 pine

root 29585 ©.8 0.8 28196 2728 ? Ss Mar@7 ©:80 sshd: can [priv]
can 20520 ©.0 0.0 38332 1964 ? S Mar@7 ©:80 sshd: can@notty

Obr. 13 Seznam procesU vypsanych piikazem ps aux.

A cilem je ukoncit proces béZici s PID=29529, takZe pfikaz k ukonceni bude vypadat:
kill 29529

Dale je moZné ukoncit vSechny instance programu MATLAB:
killall -s 9 matlab

Pro praci na MetaCentru je tento vycet prikazt dostacujici a pfipadné dalsi informace lze ziskat napf. z interne-
tovych stranek http://www.linuxsoft.cz nebo http://doors.stanford.edu/~sr/computing/basic-unix.html.
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4, MetaCentrum

4.1 Historie, sou¢asnost a budoucnost **

MetaCentrum vzniklo jako reakce na konkrétni situaci v akademické komunité Ceské republiky na po&atku roku
1996 v ramci pilotniho projektu Fondu rozvoje vysokych kol Ceské republiky z roku 1994. Slo o zfizeni prvnich
pocitacovych center pro podporu vykonnych vypoctl. Nejdfive vznikla tfi centra a v kone¢ném dlsledku pak
pét center podpory vykonnych vypoétil. Jednalo se o Ustav vypocetni techniky Univerzity Karlovy, Centrum
vypocetnich a informacnich sluzeb Vysokého uceni technického v Brné, Ustav vypocletni techniky Masarykovy
univerzity v Brné, Zapadoceskou univerzitu v Plzni a Vypocetni centrum Ceského vysokého uéeni v Praze. Po-
catkem roku 1996 byl na uvedenych skolach instalovan hardware firem SGI, Digital (Plzer) a IBM (SP2 na VC
CvuT).

Jednalo se o programové vybaveni z oblasti vypocetni chemie a fyziky, které byly primdrné zastoupeny na UVT
MU a UVT UK, s urcitym presahem i na VC CVUT, zatimco technicky orientované vypocty pokryvalo programové
vybaveni na ZCU, VC CVUT, VUT a téZ program Fluent na UVT UK. Rovnéz pfistup k systému MATLAB byl zaji-
tén predev$im na CVUT, ZCU a MU a bylo mozno nalézt i dalsi rozdily. Viechny poéitace byly zptistupnény viem
zajemcdm z akademického prostredi Ceské republiky, tj. v podstaté véem ucitelim a védeckym pracovnikiim
vysokych $kol a Akademie véd a do znaéné miry i véem studentlim vysokych $kol. V roce 1996 MSMT vyhlasilo
program TEN-34 CZ podpory vysokorychlostnich siti a aplikaci, ktery oteviel moznost dalSiho kvalitativniho
rastu center, zaloZenych a vytvorenych v predchazejicich letech. V ramci tohoto programu byl financovan pro-
jekt MetaCentrum, jehoZ ucelem bylo vytvoreni vypocetni mtizky.

Od roku 1999 je projekt MetaCentrum zaclenén do vyzkumného zaméru sdruzeni CESNET. V devadesatych
letech minulého stoleti zacal rozvoj Grid(, které zajistuji vysokorychlostni sitovou infrastrukturu. Pojem Grid se
objevil jako nova forma distribuovaného zpracovani informaci a feseni slozZitych problému. Gridy se zpocatku
soustredily primarné na oblast ndrocnych vypoctu, ale postupné pronikaly do jinych oblasti, které mohly profi-
tovat z reseni, ktera byla vytvorena v rdmci rozvoje Grid(. Vyjmenovat lze napf. oblast digitalnich knihoven, e-
learningu nebo kvalitnich videokonferencnich ¢i multimedidlnich nastroji. V tomto roce se podafrilo dokoncit
jednu etapu vystavby bezpecnostni infrastruktury MetaCentra - pfechod na Kerberos 5 v implementaci he-
imdal, na jejimZ rozvoji se MetaCentrum podili. Sou€asné byla vyfeSena otdzka zalohovani dat v rdmci Meta-
Centra zakoupenim a naslednym zprovoznénim paskového robota.

V letech 2000 a 2001 doslo k vyrazné zméné orientace MetaCentra v oblasti technického vybaveni, cozZ byl jed-
nak ddsledek omezenych finanénich zdrojd (s vyjimkou UVT Praha 7adny uzel vyrazné do vypocetnich zdrojt
neinvestoval), jednak i stale pokracujiciho pfiklonu k tzv. "commodity" feSenim i v oblasti superpocitacd - zde
formou orientace na clustery pocitacll, zejména s procesorovou architekturou IA32 a operacnim systémem
Linux. Zakladni myslenkou MetaCentra je nebudovat jediny uzel a naopak vyuzivat v maximalni mozné mire
moznosti poskytované vysokorychlostnimi sitémi. Kromé zvySovani vypocetniho vykonu se prace v téchto le-
tech soustfedila predevsim na oblast bezpecnosti, plnou integraci cluster(l (véetné vyvoje nezbytného progra-
mového vybaveni), zaloZeni portalu MetaCentra jako jednotné informacni brany pro vSechny uzivatele i admi-
nistratory MetaCentra, rozvoj systému Perun pro spravu uzivatelskych Uctl a postupny prechod na novy dav-
kovy systém PBS. Vyznamné zacaly byt i aktivity MetaCentra na mezinarodni Urovni.

V letech 2002 a 2003 bylo ve 4 centrech k dispozici 192 procesort (96 uzl() s 1 GB paméti na uzel. Diskova ka-
pacita se zvysila na 9-36 GB/uzel. Vznikl zarodek narodniho Gridu, tj. virtualniho distribuovaného pocitace, kte-
ry umoznil jak synchronni vyuZiti vypocetnich zdroj(, tak i moznost pouZivat jednotlivé uzly bez presné znalosti
umisténi a do jisté miry i architektury konkrétnich pocitacu.
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V roce 2004 bylo ve 3 uzlech - na ZCU v Plzni, v Praze v prostorach CESNETu a na MU v Brné - celkem 262 pro-
cesorl Intel Pentium (od verze Il pracujici na 700 MHz aZz pro 3 GHz Xeony) s operacnim systémem Debian
Linux. Cast kapacit byla propojena vysokorychlostni siti Myrinet, coZ umoznilo realizovat vypocty s vysokymi
naroky na rychlost a kapacitu prfenosu mezi uzly clusteru. Uzivatellim byly k dispozici i alternativni vypocetni
prostredi, predevsim 64bitové systémy IBM Powerd+ a AMD Opteron, s opera¢nim systémem SuSe Linux. Me-
taCentrum dale ve spolupraci se ZCU, UK a MU spravovalo i vykonné vypocetni systémy firem SGI tfidy Origin,
osazené procesory MIPS (v Praze a Brné) a HP/Compaq AlphaServer s procesory EV7 (v Plzni) a velkoobjemovou
paskovou knihovnu s kapacitou 12 TB (systém NetWorker firmy Legato, resp. IBM), ktera slouZila k zalohovani
vSech uzll a pribézinému zalohovani videoarchivu. Vyznamnou roli v roce 2004 hrala i uzka spoluprace s pro-
jektem EGEE, mimo jiné i proto, Ze ¢ast zdroju MetaCentra se stala soucasti celoevropského EGEE Gridu.

V roce 2005 byly veskeré vypocetni i datové zdroje MetaCentra rozmistény do ctyr lokalit - v sidle sdruzeni
(skurut - primarné pro projekt EGEE, v Ustavu vypocetni techniky UK (vypocetni systémy HAL, Mat a Acharon
(vSechny SGI) a souvisejici diskové kapacity), na Zapadoceské univerzité Pasifae (DEC/Compaqg/HP) a clustery
Nympha (vlastni cluster MetaCentra) a Minos (cluster patfici ITI ZCU spravovany provozni skupinou MetaCen-
tra), na UVT MU Eru, Grond a Gandalf a clustery Skirit (vlastni systém MetaCentra) a Perian (majetek NCBR MU
ve spravé MetaCentra). Pro experimentalni Ucely byl vyhrazen dual CPU Power4 a pocita¢ od IBM (majetek
MetaCentra). Rada ¢innosti byla ovlivnéna rozhodnutim pfechodu na PKI autentizaci s vyuZitim USB tokend.

Roku 2006 bylo celkem k dispozici pfes 600 procesor( spravovanych ve 4 uzlech. V prvni poloviné roku do pro-
stfedi MetaCentra byla plné integrovana nova paskova knihovna NEO800O firmy Overland Storage, umisténa
v uzlech v Plzni a Brné, s celkovou nekomprimovanou kapacitou 400 TB a predrazenym diskovym polem s kapa-
citou 8 TB. A koncem roku byla zavedena prvni verze zalohovaci politiky, ktera garantovala minimaini dobu
dostupnosti zdloh v délce 3 mésice. VSechna zalohovand data byla ukladana dudlné v Plzni i Brné. V roce 2006
pokracovala Uzka spoluprdce v ramci bezpecnosti, kterd se kromé jiz tradi¢niho vyuzivani sluzeb Certifikacni
autority zaméfila predevsim na oblast federativnich pfistupl a jejich propojeni s gridovymi autentizacnimi
a postupné i autorizanimi sluzbami. Na mezindrodni Urovni pokracovala uzkd spoluprace s projektem EGEE
a navaznym projektem EGEE Il, které odpovidaji za budovani celoevropské gridové infrastruktury.

V roce 2007 bylo integrovano BM Blade feseni do infrastruktury MetaCentra. Ve vSech pfipadech byla nasazena
virtualizacni technologie Xen. Hlavni ¢innosti MetaCentra v roce 2007 byly prvni kroky tvorby virtualizované
gridové infrastruktury. Realizované Cinnosti lze rozdélit do nasledujicich oblasti: vlastni virtualizace infrastruk-
tury, spocivajici jednak v instalaci virtualnich pocitacli, jednak v modifikaci planovaciho systému a dalSich sou-
Casti provozu MetaCentra tak, aby s virtualizovanym prostfedim mohly pracovat; nasazeni IPv6 jako zakladniho
protokolu komunikace mezi uzly MetaCentra a zahajeni prechodu vybranych sluzeb na IPv6; feseni uloznych
kapacit, integrovatelnych do virtualizovaného prostiedi. Pro uZivatele MetaCentra byla zfizena autentikace
Identity Provider.

V roce 2008 MetaCentrum spravovalo na 577 fyzickych stroja (vice nez 1 200 jader). Primérné vyuziti novéj-
Sich strojli (zejména 16jaderné pocitate manwe a stroje skirit 49-83 a skurut 33-66 s procesory s frekvenci 3
a vice GHz) bylo kolem 50 %, coz je srovnatelné nebo lepsi nez mezindrodné udavané hodnoty pro podobna
prostfedi. Zajem o starsi, méné vykonné stroje, je mensi, vyuZiti se pohybuje mezi 10 a 30 %. Stav infrastruktury
MetaCentra je sledovan systémem Nagios, ktery byl po prfedchozim zkusebnim vyuZiti nasazen v roce 2008
do pIného provozu. Pfechod na virtualizované prosttedi probihal taktéZ v roce 2008.

Rok 2009 znamenal nékteré investi¢ni aktivity, které se soustredily pfedevsim do nakupu nového clusteru, kte-
ry byl ndhradou starého clusteru s 32bitovymi procesory umisténého v sidle CESNETu. Novy cluster byl vybaven
uzly s procesory Intel Nehalem (28 uzlG po dvou ¢tyfjadrovych procesorech, celkem 224 jader) propojenymi
technologii Infiniband 4xQDR (40 Gb/s). Déle byly pofizeny dva stroje Sun X4600, kazdy s 32 jadry. Byla zavede-
na nova verze nastroje Pbsmon, ktery na portalu MetaCentra zobrazuje aktualni stav vytiZeni virtualizované
infrastruktury. Rok 2009 byl v oblasti virtualizace ve znameni cesty virtualizac¢nich nastroja blize uZivatelim.
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Technicky to znamenalo integraci existujicich feSeni do nového celku slouZiciho k poskytovani nové sluzby. Vyu-
Ziti virtualizace jako nastroje optimalizace infrastruktury a jeji spravy samozirejmé zlstalo dlleZitou strategickou
orientaci. V roce 2009 byla proto navriena a implementovana autorizacni infrastruktura, kterd umozriovala
centralizované nastaveni pristupovych politik a jejich jednotnou spravu. Sluzba je plné integrovana se systé-
mem pro spravu zdroja Perun, ze kterého prebird informace o dostupnych sluzbach a uzivatelich a jejich identi-
tach.

V roce 2010 byla navysSena diskovd kapacita pole na 124 TB. Byl implementovan systém Pakiti, ktery slouzi
k monitorovani softwarovych balik(l, zejména s dirazem na identifikaci bezpecnostnich problém( a nedosta-
tecné aplikovanych zéaplat. Bylo provedeno mnoho Uprav na planovacim systému z divodu efektivnéjsiho vyu-
Zivani vypocetnich zdroji. Byl pofizen novy cluster Tarkil (CESNET), kterym byl nahrazen cluster Skurut
(CESNET) v Praze. Byl obnoven stroj Ajax v Plzni (ZCU) a doglo k rozsifeni clusteru Alela (FEEC VUT) a Hermes
(JCU). Na zadost vlastnik( byly odstaveny clustery Perian17-68 a Perian 69-76 (oba PfF MU). Na Zapado&eské
univerzité v Plzni byl zprovoznén cluster vybaveny grafickymi koprocesory (GPU) jako prostfedek k urychleni
vypoctl.

V roce 2011 byly potizeny dva clustery, kazdy o kapacité pres 600 jader a s UloZznou kapacitou 100 TB — z projek-
tu elGeR byl pofizen cluster hostovany na Zapadoceské univerzité v Plzni, tvofeny klasickymi vypocetnimi uzly
se dvéma procesory (24 jader) v jednom uzlu, zatimco z prostfedkd velké infrastruktury byl pofizen cluster vét-
Sich SMP strojl (56 jader) hostovany na Masarykové univerzité v Brné. V tomto roce pokracovalo pfipojovani
clusterG dalsich organizaci. B€hem roku byl pfipojen cluster pofizeny FAV ZCU, ve kterém jsou dostupné vlast-
nikam i dal$im uZivateldim i vypocetni grafické karty NVIDIA (deset uzl(l) a cluster Luna, prevzaty od FZU AV CR.
Z prostiredkl projektu CEITEC byl povysen cluster perian (320 novych jader), ktery je nadale pripojen do Meta-
Centra a jehoZ Casti jsou zpfistupnény dalSim uzivatellm. Na konci roku byl integrovan prvni cluster CERIT-SC,
¢imz se zdroje MetaCentra rozrostly o dalSich 8 stroji se SMP architekturou (640 jader). Déle v zavéru roku
2011 byla ve spolupraci s CERIT-SC zprovoznéna i prvni pilotni instalace cloudového rozhrani, pres které je do-
stupno dalSich 10 vypocetnich uzl(i s celkovou kapacitou 100 jader. V roce 2011 MetaCentrum kompletné opus-
tilo komeréni systém PBSPro, pouZivany pro spravu uloh, a preslo na volné dostupny systém Torque, ktery byl
vyrazné rozsifen pro potfeby MetaCentra. Rocenka za rok 2012 bohuzel neni jesté zpracovana, z tohoto dlivo-
du neni uvedena.

Co se tyce soucasnosti a budoucnosti MetaCentra, tak lze Cerpat ze stranek MetaCentra), kde jsou uvedeny
projekty, které v soucdasnosti bézi (http://www.metacentrum.cz/cs/about/projects.html). Stru¢né lze zminit
nasledujici:

e EPIKH - Exchange Programme to advance e-Infrastructure Know-How. Hlavni cile projektu jsou posilo-
vat vliv e-infrastruktury ve védeckém vyzkumu definovanim a uskutec¢novanim podpUrnych program
na vzdélavacich akcich, jako jsou Gridové skoly a kurzy High-performance computing. Rozsifovat zapo-
jeni v aktivitach e-Science a spolupraci jak geograficky, tak mezi jednotlivymi obory. Bfezen 2009 aZ
bfezen 2013.

e CHAIN-REDS - Coordination and Harmonisation of Advanced e-Infrastructures for Research and Edu-
cation Data Sharing. Pokracovani projektu CHAIN je koordinace soucasného gridového Usili a jeho vy-
sledk( s vizi harmonického a optimalizovaného interakéniho modelu e-infrastruktury a specificky grido-
vych rozhrani mezi Evropou a zbytkem svéta dle modelu definovaného projektu CHAIN. Prosinec 2012
az erven 2015.

® CHAIN - Coordination and Harmonisation of Advanced e-INfrastructures. Cilem projektu CHAIN je ko-
ordinace soucasného gridového usili a jeho vysledkd s vizi harmonického a optimalizovaného interak¢-
niho modelu e-infrastruktury a specificky gridovych rozhrani mezi Evropou a zbytkem svéta. Projekt
bude definovat koherentni operacni a organiza¢ni model, v némz fada evropskych zemi/regiond bude
pusobit - ve spolupréci s projektem EGI - jako mosty/brany k dalsim regionim a kontinentim. Prosinec
2010 az listopad 2012.
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e EMI - European Middleware Initiative. Projekt EMI je spojenectvim tfi hlavnich poskytovatelll middle-
waru v Evropé, konkrétné ARC, glite, Unicore a dalSich konsorcii. Cilem projektu EMI je dodavka konso-
lidované sady komponent middlewaru vhodnych pro nasazeni v EGI, PRACE a dalSich distribuovanych
vypocetnich infrastrukturach, rozsifeni interoperability mezi gridy a jinymi vypocetnimi infrastruktura-
mi a ustaveni trvale udrzitelného modelu pro udrzbu a vyvoj middlewaru spliujiciho pozadavky uziva-
telskych komunit. Kvéten 2010 az duben 2013.

® EGI InSPIRE - European Grid Initiative: Integrated Sustainable Pan-European Infrastructure for Re-
searchers in Europe. Projekt EGI InSPIRE pokracuje v prechodu k trvale udrzitelné panevropské e-
infrastrukture iniciované sérii EGEE projektll pomoci podpory Grid( v oblastech high-performance
a high-throughput vypoctl. Projekt poskytne centraini koordinujici organizaci nutnou k integraci a vza-
jemné interoperabilité individualnich narodnich gridovych infrastruktur (NGI), ke sbéru pozadavki
a poskytovani uZivatelské podpory pro soucasné a nové uzivatele. Navic bude slouzit pro definici, ové-
feni a integraci UMD, middlewaru od externich poskytovatell, potfebného pro pfistup na infrastruktu-
ru. Kvéten 2010 aZ duben 2014.

4.2 Infrastruktura MetaCentra VO*

MetaCentrum VO je tzv. “catch-all” virtudlni organizace, kterd sdruZuje vSechny registrované uzivatele do Me-
taCentra. Je soucasti Narodni Gridové iniciativy (NGI_CZ). Nabizi vsem akademickym pracovnikim, zaméstnan-
clm a studentlm nastroje (vypocetni, Ulozné kapacity a aplikacni programy) pro reseni jejich problémU z oblas-
ti vypocetni chemie, materidlové a strukturni simulace, simulace proudéni plynl a kapalin, rozpoznavani a ge-
nerovani reci, fyzikdlni geodézie, ekologické modelovani, zpracovani videa, data mining, analyzy lékarskych
obrazl atd. Clenstvi v MetaCentru je bez omezeni, véem osobam z akademického prostiedi CR a jediné za Gce-
lem vyzkumu. Zahraniéni studenti na ¢eskych vysokych Skoldch mohou MetaCentrum vyuZivat po dobu svého
studia, stejné tak zahrani¢ni zaméstnanci Ceskych akademickych instituci mohou MetaCentrum pouZivat
po dobu svého zaméstnaneckého poméru. Tito uzivatelé maji po vyplnéni ptihlasky pfistup k vypocetnim zdro-
jum, avSak museji pocitat s tim, Ze vlastnici téchto zdroja maji vyhradni pravo na jejich uzivani.

PIONIER

AMS-IX

Ceské Buddjovice

SANET
Internet

Obr. 14 Infrastruktura MetaCentra VO, pfevzato a upraveno z [16]
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4.3 Statistiky MetaCentra'*”!

Ve statistikdch MetaCentra Ize najit prehled o propocitaném case, poctu propocitanych uloh, dobé ¢ekdni, do-
bé béhu uloh, sloZeni jednotlivych instituci, pouZivanych aplikaci, nejaktivnéjsich uZivateld, vytiZzeni stroja, vyu-

Ziti volné pristupnych cluster( a strojl institucemi.

V diplomové praci jsou k dispozici statistiky provozu MetaCentra VO za rok 2011 a 2012, viz tabulka 1.

Tabulka 1 Statistiky MetaCentra VO za obdobi 2011 a 2012, pfevzato a upraveno z [17]

Nazev Rok 2011 Rok 2012
Pocet uloh 6009 tis. 108 tis.
Celkovy propocitany ¢as 742 CPU let 2.5 tis. CPU let
Pocet aktivnich uZivateld 491 613

Pocet prodlouZenych uctd 314 301

Pocet nové ziskanych uZivatell 177 312

Pocet uzivatel(, ktefi spustili alespon jednu ulohu 240 322

Objem dat na diskovém poli 85 TB 350 TB

V obdobi leden az prosinec 2012 uzivatelé propocitali 22 milioni CPU hodin (2,5 tis. CPU let) ve vice neZ milio-
nu uloh, viz graf 3. Ve srovndni s rokem 2011 trojndsobné narostl celkovy propocitany ¢as, coz koresponduje
s trojndsobnym narldstem dostupné vypocetni kapacity. Prlimérné vytiZzeni volné dostupnych stroji v MetaCen-
tru se pohybovalo mezi 60 a 95 %, vytiZzeni okolo 70 % je optimalni, vyssi vytiZeni jiz znamena faktickou saturaci
a zpusobuje delsi doby ¢ekani uloh ve fronté.
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Computed CPU Time per Cluster
22 mil. CPU hours in total, 1.1. - 31.12.2012
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Graf 3 Celkovy propocitany CPU ¢as na jednotlivych clusterech MetaCentra za rok 2012, pfevzato a upraveno
z [17]

Pro zajimavost je uveden jesté prehled propocitaného CPU casu jednotlivych instituci, graf 4.

Instituce podle propoéitaného CPU ¢asu
1.1.-30.11.20116,6 mil. CPU hodin

& CEITEC (MU)
= MU

m AV CR
= UK
mz7CU
mICu
mCvuT
m V3CHT
= VUT

= UPCE
= V3LIB
m ostatnf

Graf 4 Instituce podle propocitaného CPU casu, prevzato a upraveno z [18]
Podrobnéjsi statistiky za jednotlivé roky Ize dohledat na strankach MetaCentra VO, v menu, stav zdroj, statis-

tiky vyuZiti (http://metavo.metacentrum.cz/cs/state/stats/index.html). Rocni a technické zpravy, ro¢enky, pu-
blikace apod. Ize dohledat na http://www.metacentrum.cz/cs/about/results/index.html.
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5. Hardware MetaCentra

Vypocetni zdroje MetaCentra se neustale méni, procesy, pamét, diskové pole apod. V této kapitole bude struc¢-
né uveden prehled poskytovatell, druh hardwaru a vizudlni pfedstava, co je Celni uzel, vypocetni uzel.

5.1 Hardware!*®

NiZe je uveden prehled hardwaru jednotlivych instituci k datu 1. 4. 2013.

CERIT-SC (2184 CPU)

® zegox.cerit-sc.cz (576 CPU, 48 uzl)
® zewura.cerit-sc.cz (1600 CPU, 20 uzld)
e kudu.cerit-sc.cz (8 CPU)

CERIT-SC, CESNET (112 CPU)

manwe.ics.muni.cz (112 CPU, 7 uzlQ)

CESNET (2912 CPU)

gram.zcu.cz (160 CPU, 10 uzld)
dukan.ics.muni.cz (240 CPU, 10 uzld)
ramdal.ics.muni.cz (32 CPU)
hildor.metacentrum.cz (416 CPU, 26 uzld)
mandos.ics.muni.cz (896 CPU, 14 uzld)
minos.zcu.cz (600 CPU, 50 uzl()
tarkil.cesnet.cz (224 CPU, 28 uzlt)
eru.ruk.cuni.cz (64 CPU, 2 uzly)
nympha.zcu.cz (160 CPU, 20 uzlQ)
skirit.ics.muni.cz (120 CPU, 30 uzl()

FEKT VUT (96 CPU)

alela.feec.vutbr.cz (96 CPU, 12 uzl()

FI MU (58 CPU)

e quark.video.muni.cz (58 CPU, 13 uzl()
FZU AV CR (70 CPU)
e luna.fzu.cz (70 CPU, 5 uzld)

Loschmidt Laboratories (264 CPU)

® loslab.ics.muni.cz (168 CPU, 14 uzlQ)
® losgar.ics.muni.cz (96 CPU, 2 uzly)
NCBR (568 CPU)
® orca.ics.muni.cz (72 CPU, 18 uzl()
e perian1-10.ncbr.muni.cz (80 CPU, 10 uzl)
e perian11-20.ncbr.muni.cz (64 CPU, 8 uzl()
e perian21-40.ncbr.muni.cz (160 CPU, 20 uzl)
e perian41-56.ncbr.muni.cz (192 CPU, 16 uzl)
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PFF JCU (96 CPU)
e hermes.metacentrum.cz (96 CPU, 12 uzl()

zCU (128 CPU)
e konos.fav.zcu.cz (120 CPU, 10 uzld)
® ajax.zcu.cz (8 CPU)

Hardware Skirit

Celni uzel predstavuje misto, kam se ptihlasuji uZivatelé a pfipravuji si zde ulohy, v tomto pfipadé
skirit.ics.muni.cz, obrazek 15.

Obr. 15 Celni uzel skirit.ics.muni.cz, pfevzato a upraveno z [19]

Konfigurace ¢elniho uzlu clusteru
DNS jméno skirit.ics.muni.cz;

procesor 2x Intel Xeon 3.06 GHz;
pamét 1 GB;

disk 135 GB;

sit Ethernet 1 Gb/s;

pfisluSnost k ~ CESNETu.
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Vypocetni uzel predstavuje misto, kde se provadi jednotlivé vypocty, v tomto pfipadé skirit 17-48.ics.muni.cz,
obrazek 16.

Obr. 16 Vypocetni uzel Skirit - uzly ¢. 17 az 48 (celkem 32), pfevzato a upraveno z [19]

Konfigurace kazdého uzlu
DNS jméno skirit 17-48.ics.muni.cz;

procesor 2x Intel Xeon 2.4 GHz;
pamét 1 GB;

disk 66 GB;

sit Ethernet 1 Gpbs + Myrinet;

pfislusnost k  CESNETu.
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Obr. 17 Vypocetni uzel Skirit - uzly €. 49 az 83 (celkem 35), pfevzato a upraveno z [19]

Konfigurace kazdého uzlu

DNS jméno skirit 49-83.ics.muni.cz;

procesor 2x Dual Core Xeon 5160 3 GHz, 4 MB cache;
pamét 4 GB;

disk 73 GB;

sit 1 Gbps Ethernet;

pfislusnost k  CERIT-SC/MU;
specialni fyzicky stroj se dvéma virtudlnimi stroji.
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Obr. 18 Skirit - uzel ¢. 84 (celkem 1), prevzato a upraveno z [19]

Konfigurace kazdého uzlu
DNS jméno skirit84.ics.muni.cz;

procesor 2x Quard Core X5355 2,6 GHz;
pamét 8 GB;

disk 146 GB;

sit 1 Gbps Ethernet;

specialni fyzicky stroj se dvéma virtudlnimi stroji Infiniband.
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6. Souborové systémy v MetaCentru

Schéma souborovych systém( MetaCentra zobrazuje obrazek 19.

computing nodes storage nodes
CPUs storage-hrn?l.metacentrum.cz
RAM Nf5v4 file server
local disk /scratch/user &= with 100TB disk array

network disk /storage/brnol/home/user |- > @gggg
network disk /storage/brno2/home/user |
network disk /storage/plzenl/home/user|®,

network disk /software, /packages/run | vy
V1
CPUs / \; storage-brno2.metacentrum.cz
RAM XN NFSv4 file server
local disk /scratch/user @ SN with 120TB disk array

network disk /storage/plzenl/home/user
network disk /software, /packages/run .| /

network disk /storage/brnol/home/user ;
network disk /storage/brno2/home/user - @@@@@

CPUs TN

RAM e replicated AFS servers
local disk /scratch/user @ 17 for software installations
network disk /storage/brnol/home/user |’

network disk /storage/brno2/home/user

network disk /storage/plzenl/home/user @@@

network disk /software, /packages/run -

Obr. 19 Schéma souborovych systémi MetaCentra, prevzato a upraveno z [20]

V MetaCentru jsou k dispozici na Computing nodes (vypocetnich uzlech) a Storage nodes (Celnich uzlech) tyto
disky a svazky:

e rychly lokalni disk ur¢eny proménnou SSCRATCHDIR, coz muze byt:
o rychly lokalni HDD disk mapovany do adresare /scratch;
o ultrarychly, ale maly SSD disk mapovany do adresare /ssd;
o rychly sitovy svazek sdileny pro vsechny uzly daného clusteru mapovany do adresare
/scratch.shared,;
e nékolik velkych diskovych poli uréenych pro dlouhodobé drzeni dat, mapovanych do adresare /storage
pres souborovy systém NFSv4;
e sitovy replikovany souborovy systém urceny pro instalaci software, mapovany do adresar( /software
a /packages pres souborovy systém AFS.
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6.1 Druhy svazk( v MetaCentru®

Svazky scratch (svazky pro docasna data)

Tyto svazky jsou rychlé ulozné svazky, které slouzi pro pracovni data bézicich uloh a jsou umistény na lokalnich
discich jednotlivych uzl( (SSD nebo HDD disky). Vyhradné slouzi pro ukladani dat bézicich uloh, tedy vysledkd
nebo mezivysledkd ulohy do doby, nez dloha dobéhne. Po skonéeni ulohy by mél uzivatel data z tohoto disku
smazat. Jistou nevyhodou je, Ze data umisténa v tomto svazku se nedaji sdilet s jinymi stroji popripadé pres
vSechny uzly daného clusteru.

Identifikace vyhrazeného prostoru je vidy dostupnd skrze systémovou proménnou SSCRATCHDIR. Pfi zadani
ulohy musi uZivatel pozadat o volny prostor parametrem -/ scratch, a podle velikosti poZzadovaného prostoru
bude pridélen nejrychlejsi typ scratche s dostateénym mistem, tj. nejdfiv /ssd, pak /scratch a pak
/scratch.shared. Jako ptiklad je uvedeno to, ze uZivatel si chce zarezervovat 1 MB mista na tomto svazku:

gsub -1 nodes=1:ppn=1,-1 scratch=1024,mem=500mb,matlab=1

Pro kopirovani dat do a z scratche Ize pouzit skript, ve kterém je pomoci pfikazu cp zajisténo nakopirovani dat
pro nastavajici vypocet. Opét po skonceni vypoctu se doporucuje data z tohoto adresare odstranit, napf. prika-
zem rm -r SSCRATCHDIR.

Svazky /home'”

Svazky /home, tedy domovské adresadre uZivatelll, jsou postaveny na systému NFSv3. ProtoZe autentizace
v NFSv3 je slaba (postavena pouze na Cislu uZivatele a skupiny), jsou svazky /home sdileny pouze v rdmci jed-
noho clusteru. Vyjimkou jsou clustery v Brné, které sdileji jeden /home. Je tedy dobré mit na mysli, Ze napriklad
/home na skiritech v Brné je jiny souborovy systém, nez /home na clusteru nympha. Hlavni motivaci pro svazky
/home je fyzicka blizkost diskového ulozisté a konkrétniho clusteru, coz zejména zvysuje spolehlivost. Cluster
bez /home adresaru by byl totiz pro uZivatele naprosto nepouzitelny. Tyto svazky maji kapacitu v jednotkach TB
a pomérné restriktivni kvéty. Byly zamysleny jako prostor pro data, se kterymi uZivatelé pravé pracuji zejména
na konkrétnim clusteru (,pravé rozpracovany projekt”), kde ono ,pravé” ma byt chapano ve smyslu ,v posled-
nim roce jsem s témito daty pracoval”.

Svazky /storage'™”

Svazky /storage jsou postaveny na NFSv4. Svazek /storage slouZi pro ukladani dat uZivateld, typicky do adresa-
ra /storage/home/<login>. Je dostupny na strojich s vlastnosti NFS4. Pro fizeni pfistupu k nému se pouZiva sys-
tém Kerberos (tzn., Ze uzivatel potrebuje tzv. ,listky“) a Ize si jej pfipojit z libovolného vlastniho stroje. Diskova
pole poskytujici /storage jsou umisténa v Brné a nové i v Plzni. Svatym gralem souborovych systéma je, aby
takovd informace nebyla vlibec dllezita. BohuzZel svét neni idealni, takze na vzdalenosti zaleZi pfi operaci zapi-
su. Zapis na /storage v Brné bude nejrychlejsi ze stroji v Brné, potom z Prahy a nejpomalejsi bude z Plzné. Vliv
bude vétsi pri zapisu malych souborl, mensi pro velké. Pro ¢teni jsou rozdily zanedbatelné.

Oznaceni svazku (platné k 1. 4. 2013):

/storage/brnol/home (pGvodni /storage/home v Brné)
/storage/brno2/home (nové diskové pole v Brné)
/storage/brno3-cerit/home (nové diskové pole centra CERIT-SC v Brné)
/storage/plzen1/home (nové diskové pole v Plzni)
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Svazky AFS'”

AFS (Andrew File System) je distribuovany souborovy systém, ktery umoZfiuje poskytovat data pres sit
(internet). V pripadé MetaCentra Ize sdilet data mezi stroji zapojenymi do sité MetaCentra. Vyhodou je tedy to,
Ze data jsou dostupna vSude v rdmci MetaCentra, nevyhodou je, Ze se nehodi pro kopirovani dat presahujicich
velikost 300 MB a také velikost svazku by neméla presahovat 2 GB. PFistupy k AFS jsou fizeny autentiza¢nim
systémem Kerberos, ktery vyuziva tzv. listky, které Ize ptirovnat k certifikdtim (vice na internetovych strankach
https://wiki.metacentrum.cz). Problematika AFS je ponékud slozZitéjsi a cilem neni zde uvadét veskeré
informace, a proto veskeré dalsi informace lze najit v dokumentaci na internetovych strankach MetaCentra
(https://wiki.metacentrum.cz/wiki/AFS). UzZivatel by mél mit v podvédomi to, Ze existuji pfistupova prava
a kvoty na téchto svazcich.

6.2 Pristupova prava a kvoty™™

Na vSech svazcich (napf. vySe uvedené AFS) a souborovych systémech v MetaCentru jsou aplikovana ptistupova
prava, tzn., Ze uzivatelé si navzajem nemohou smazat obsah domovskych adresafli nebo ménit obsah apod.
Zaroven si ale mohou vzajemné nastavit urcita prava pristupu do téchto adresarll nebo soubord. V prvni fadé je
dalezité si zjistit, jaka prava uZivatel ma na svlij domovsky adresar. To lze zjistit prikazem Is —I.

prava id uzivatele vlastnik skupina velikost datum soubor/adresaf
drwxr-xr-x 1 josef admin 2657 2013-03-07 13:49 home/
-rW-r--r-- 1 josef admin 46 2013-03-07 18:10 vysledek.mat

Pristupova prava k adresari home, napr: drwxr-xr-x. Tento zdpis si lze pro vétsi prehlednost rozdélit do ¢tyr
sloupcut:

typ prava vlastnika prava skupiny prava ostatnich
d rwx r-x r-x

Prvni sloupec je jednoznakovy a urcuje, o jaky typ souboru se jedna:

e -=soubor\

e ¢ =znakova zafizeni (tiskarna...)
e b = blokova zafizeni (disky...)

e d=adresar

e I=link

Dalsi tfi sloupce jiz oznacuji skupiny, kterym lze prava pfifazovat. Prava vlastnika urcuji, co se souborem muze

délat vlastnik souboru. Prava skupiny udavaji, co se souborem muzZou provadét ostatni ¢lenové skupiny, které
soubor nalezi. A nakonec jsou prava ostatnich, ktefi nepatfi do skupiny, jiz soubor prislusi.

Vyznamr, w, X

prdva vyznam pro soubor pro adresar

r Read Cist soubor vypsat obsah adresare

w Write zapisovat do souboru  vytvaret nebo mazat soubory ¢i adresare
X eXecute spoustét soubor prochazet adresafem

Ke zméné prav k soubortim, adresariim nebo svazkiim slouzi pfikaz chmod, ktery ma tvar:
chmod o+rx jmeno_souboru
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Prvnim znakem se urci, ¢i prava se budou ménit:

u

g
o
a

user
group
others
all

vlastnik
skupina
ostatni
vsichni

Ndsledné se specifikuje typ prava:
pfidani prava;

odebrani prava;
kompletni zména prdv na nastavenou hodnotu.

+

Prikladem mzZe byt pridéleni prava na soubor vysledek.mat:
chmod a=rwx vysledek.mat

Vypsanim prav souboru (pfikaz Is - I) se zobrazi: -rwxrwxrwx vysledek.mat

Kvoty slouzi zejména jako mechanismus sledovani zaplnéni diskového prostoru pro spravce a jako ochrana pred
chybou, kterd by zaplnénim diskd znemoznila praci vSem uzivateldm. Kvoty jsou rizné pro rlizné uZivatele. Pre-

hled svych kvét Ize zjistit na webové strance MetaCentra v menu, prehled kvét, obrazek 20.

space files
et dir used - e race | used = s race
quota quota 9 limit limit |9
horelica | /storage/brno1/home/horelica |4kB | 5TB 5TB 2 -
horelica | /storage/brno2/home/horelica [ 12kB | 3TB 5TB 4 -
horelica | Storage/omo3- 128kB|1TB 3B none |2 |- - none
cerit/home/horelica
horelica | /storage/plzen1/home/horelica | 704kB | 1TB 3TB none |11 |- none

Obr. 20 Pridélené diskové kvdty na uloZistich, prevzato a upraveno z [21]
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7. Aplikace MetaCentra

Seznam aplikaci, které MetaCentrum nabizi, Ize dohledat na internetovych strankdch MetaCentra v kategorii
aplikace. V této kapitole bude uveden MATLAB a stru¢né budou predstaveny aplikace Maple a Ansys CFD.

7.1  MATLAB a jeho pouzivani v MetaCentru™?
V této ¢asti bude obecné popsano, jak postupovat pfi vyuzivani MATLABu v MetaCentru.
Na vSech strojich je mozné si pripojit MATLAB aktudlni dostupnou verzi s vyuzitim softwarovych moduld.

V soucasné dobé je na MetaCentru dostupna verze MATLAB 8.0 s tim, Ze je moznost vyuzivat i starsi verze.
UZivatel si dostupné pouzivané licence zobrazi prikazem:

/software/matlab-8.0/etc/Imstat -a[grep "in use"

Obr. 21 Vypsani dostupnych licenci programu MATLAB verze 8

Pokud uzivatel nevi pfesny nazev aplikace, tak si jej mlze vypsat pomoci pfikazu:

Is /software/
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Pripadné zadanim pocatecénich znak(l z ndzvu programu. V uvedeném prikladu si Ize vypsat programy zadinajici
na ,m"“. Po zadani prikazu musi uzivatel namisto Enter stisknout klavesu Tab.

Is /software/m

Obr. 22 Vypsani dostupnych programu na MetaCentru zacinajicich na ,m“

Napovéda MATLABu je dostupna v adresafi SMATLABROOT/help a online je na strankach firmy MathWorks.
Licence je mozné dohledat i na strankach MetaCentra.

MetaCentrum umoznuje interaktivni praci, nebo praci pomoci davkovych soubor(l. Dale je mozZnost v interak-
tivnim reZzimu vyuzZivat GUI MATLABuU, toto grafické prostfedi MATLABu je pfendSeno na pocita uZivatele.
Avsak je nutné, aby na uzivatelském PC bézel néjaky X-server pro MS-Windows, napfiklad Xming, Cygwin/X, X-
Win32, ReflectionX nebo Exceed. Pro SSH (Secure Shell - zabezpecena komunikace mezi pocitaci) s podporou
tunelovani X-protokolu Ize pouzit program PuTTY nebo Cygwin. Nicméné interaktivni zplsob spusténi pravdé-
podobné nepfinese zdsadni zvyseni vykonu oproti spusténi MATLABuU pfimo na stroji, dokud se nepoutZije para-
lelizace. Interaktivni spusténi Ize vyuZzit pro vyvoj aplikace a po dokonceni vyvoje ji spustit davkové. Interaktivni
rezim predstavuje nasledujici kroky.

Interaktivni pouziti MATLABuU

UZivatel ma pfipravené zdrojové MATLABovské soubory, které si ndsledné nakopiruje do svého adresdre
na MetaCentru. NezZ tyto MATLABovské soubory spusti, musi pozadat planovaci systém o vypocetni zdroje.

#Pozadavek na rezervaci vypocetnich zdroju, fronta, uzel (node), procesor... atd., licence MATLABu
gsub -1 -q short-l nodes=1:ppn=1,matlab=1

#Inicializace prostredi
module add matlab

#Prikaz pro interaktivni textove rozhrani
matlab —nosplash —nodisplay —nodesktop

#Nebo jen prikaz pro interaktivni graficke rozhrani
matlab

V pripadé interaktivniho grafického rozhrani je zapottrebi mit spojeni na X-server, které je na obrazku 29.
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Davkové pouZiti

Davkové spousténi MATLABovskych uloh na MetaCentru znamend, Ze uZivatel ma pfipravené zdrojo-
vé MATLABovské soubory, které si nasledné nakopiruje na MetaCentrum a pomoci shellovych skriptd (pfipona
*,sh) tyto soubory spousti na MetaCentru. Shellovy skript obsahuje informace pro planovaci systém, tzn. poza-
davky na vypocetni zdroje, licence atd., vice kapitola 9.

Priklad shellového skriptu:

#Jako interpreter prikazu se pouzije Bash (UNIXovy program)
#1/bin/bash

#Fronta typu Short
#PBS -q short

#Typ uzlu, procesor, licence
#PBS -1 nodes=1:ppn=1,matlab=1

#Nastaveni promenne PATH (cesty), aby se nasel MATLAB
. /packages/run/modules-2.0/init/bash

#Inicializace prostredi
module add matlab

#MATLAB vstoupi do adresare, kde se nalezaji soubory pro vypocet
cd /nejaky_adresar/

#Spusti MATLAB bez grafického rozhrani, v davkovem rezimu, MATLABovsky soubor bez pripony
matlab -nodisplay -r "nazev_m_souboru_bez_pripony"

V prikazové Ffadce uZivatel uvede nasledujici prikaz: gsub start.sh, tim dojde ke spusténi vypoctu.

Shellovych skriptd mudze byt i vice, Ize je spoustét hromadné pomoci hlavniho skriptu, ve kterém jsou uvedeny
prikazy:

#Jako interpreter prikazu se pouzije Bash (UNIXovy program)
#1/bin/bash

#Spust v adresari home shellovy soubor davkal.sh
gsub ./home /davkal.sh

#Spust v adresari home shellovy soubor davka2.sh
gsub ./home/davka2.sh

V kapitole 9 je prehledné uvedeno, jak pouzivat MATLAB pfti spousténi interaktivnich, davkovych, paralelnich
nebo distribuovanych uloh na MetaCentru.
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7.2  Maple v MetaCentru®

Maple je systém pocitaCové algebry pro vyuku a vyuziti matematiky v pfirodovédnych, technickych a ekono-
mickych oborech. SlouZi pro symbolické vypocty, rfeseni védeckych a inZenyrskych problém(, matematické
zkoumani, vizualizaci dat a tvorbu technickych publikaci. V dnesni dobé je verze Maple 17.

Na MetaCentru je v soucasnosti dostupna verze Maple 16 (umi vyuZit pouze vice vlaken, tj. vice procesor(
na jednom stroji). Pfi poZzadavku na ulohu je nutné predat planovaci informaci o tom, jakou licenci chce uZivatel
pouzivat (Uloha bude spusténa azZ poté, kdy bude néjaka licence opravdu dostupna). Toto se provadi zadanim
vlastnosti Maple tak, jak je zndzornéno na nasledujicich prikladech.

Interaktivni pouZiti
Pozadani planovaciho systému o interaktivni rezim a vypocetni zdroje.

# pozadavek na 1 licenci a 1 uzel s X vypocetnimi jadry
gsub -1 -1 nodes=1:ppn=X:... -l maple=1

# inicializace prostredi
module add maple

# prikaz pro interaktivni textove rozhrani
maple nebo

# prikaz pro interaktivni graficke rozhrani
xmaple

V pripadé interaktivniho grafického rozhrani je zapotiebi mit spojeni na X-server, které lze zajistit postupem
uvedenym v hesle X-Window (https://wiki.metacentrum.cz/wiki/X-Window).

Davkové pouziti

Ukdazka spoustéciho skriptu:

#lako interpreter prikazu se pouzije Bash (UNIXovy program)
#1/bin/sh

# inicializace systemu modulu
. /packages/run/modules-2.0/init/sh

# inicializace modulu Maple
module add maple

# predani vstupnich dat programu Maple
maple < mymaplefile.{txt,mpl}

Poté zadanim pozadavku planovacimu systému:

# pozadavek na 1 licenci a 1 uzel s X vypocetnimi jadry
gsub -l nodes=1:ppn=X.... -l maple=1 skript.sh
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Integrace Maple s MATLABem

Instalovany Maple Toolbox for MATLAB umoziiuje vzajemnou integraci prostiedi Maple s prostfedim MATLA-
Bu. Toolbox tak kombinuje symbolické vypocéty v Maple s numerickymi v MATLABuU, které se daji spole¢né
s vyhodou pouzit pro velmi slozité matematické analyzy vysledkl. Vice informaci na strankdch MetaCentra
(https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Maple).

Dokumentace je dostupna na strankach vyrobce Maple (www.maplesoft.com) v angli¢tiné a v ¢eském jazyce
jsou dostupné na http://www.maplesoft.cz/navody-publikace.

7.3 Ansys CFD v MetaCentru®

Ansys CFD je produkt spole¢nosti Ansys kombinujici dva zakladni nastroje uréené pro modelovani a simulaci
tokd/proudéni raznych veli¢in — Ansys Fluent a Ansys CFX.

® Ansys Fluent je program obsahujici fyzikalni modely postihujici Siroké moznosti potfebné k modelovani
proudéni, turbulence, prenosu tepla a reakci pro primyslové aplikace. Ty sahaji od proudéni vzduchu
kolem leteckych profil( po spalovani v pecich, od modelovani probublavani po ropné plosiny, od toku
krve po vyrobu polovodi¢li a od navrhu ventilace mistnosti po Upravu a Cisténi vody;

e Program Ansys CFX predstavuje komplexni program pro simulaci problému spojenych s proudénim te-
kutin (vicefazovych, reagujicich) se zahrnutim vlivu tepla (vedeni, konvekce, radiace).

Oba integrované nastroje dokazi pfi vypoctu ulohy vyuzit maximalné ctyfy procesory lokalniho stroje a pro vy-
kového nastroje - Ansys HPC - jehozZ kazda licence umoznuje distribuci vypoctu na dalsi dostupny (lokalni nebo
vzdaleny) procesor.

Ansys CFD (Ansys Fluent + Ansys CFX) ve verzi 14.5 v mnozZstvi 25 soubéznych spusténi a modul je dostupny
pomoci pfikazu module add ansys-14. Ansys Fluent Ize spoustét jak v interaktivnim reZimu, tak i v ddvkovém.
Pro nazornost budou uvedeny oba zpUsoby. Pozor, pro spusténi uZivatel musi vyuZivat pouze stroje s OS Debian
6.0 a novéjsi (na Debian 5.0 produkty Ansys nefunguiji).

Interaktivni reZim
Napfiklad pomoci programu PuTTY se uZivatel pfihlasi na ¢elni uzel, kde m{ize pozadat o rezim a) textovy nebo
b) graficky, analogie MATLABovského prostredi.

a) textovy
gsub -I -1 nodes=X:ppn=Y:debian60 -l mem=Zgb
fluent -g

b) graficky

gsub -1 -X -l nodes=X:ppn=Y:debian60 -l mem=Zgb
fluent
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Davkovy rezim
Taktéz pomoci programu PuTTY se uZivatel pfihlasi na ¢elni uzel s tim, Ze ma moznost provadét a) sériovy nebo

b) paralelni/distribuovany vypocet.

a) sériovy
# inicializace prostredi
module add ansys-14

# seriove spusteni Fluentu
fluent <version> -g -i input_file

b) paralelni/distribuovany
# inicializace prostredi

module add ansys-14

# paralelni/distribuovane spusteni Fluentu
fluent <version> -tS{cpus} -p -cnf=SPBS_NODEFILE -g < flow.input

Takto vytvoreny skript Ulohy se preda planovadi spolu s poZzadavkem na pocet uzlli/procesort a velikost po-
tfebné paméti:

gsub -l nodes=X:ppn=Y:debian60 -l mem=2Zgb popisnyskript.sh
Podobnym zplsobem lze pracovat i s programem Ansys CFX, viz zakladni dokumentace na MetaCentru (lokalné

v adresati programu /software/ansys-14/doc/readme.html) nebo spiSe na strankach vyrobce programu, avsak
pouze pro registrované uzivatele.
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8. Planovaci systém

Kazdy uzivatel si musi uvédomit, Ze neni jediny, ktery vyuziva prostfedky (procesory, pamét, prostor na disku,
softwarové licence apod.) MetaCentra. Efektivni hospodareni s témito prostfedky ma na starosti planovaci
systém Torque, dfive PBS (Portable Batch System). Na zacatku budou uvedeny nékteré pojmy jako vypocetni
zdroje, operacni systémy, prikazové radky, skripty apod.

Prvnim krokem je podani pfihlasky pro vstup do MetaCentra a sezndmeni se s pravidly vyuZivani sluzeb Meta-
Centra. Standardni Ucet v MetaCentru je zfizovan na kalendarni rok, obvykle expiruje k 1. 1. Jedenkrat roéné,
obvykle na konci kalendarniho roku, uzivatel zdda o prodlouzeni svého uUc¢tu na dalsi rok, pti kterém doklada,
k jakému ucelu zdroje MetaCentra poufil a jakych vysledk( ve svém oboru dosahl a vloZi seznam svych publika-
ci za uplynuly rok. Pfi neprodlouzeni G¢tu na konci roku jsou U¢tu odebrana prava aZ do jeho opétovné reakti-
vace. Ctyfi neprodlouzeni v Fadé za sebou méa za nasledek smazani uzivatelského Gctu a nemoznost dosténi se
k pripadné uloZzenym datim [23].

Prvnim pojmem je Uloha, ktera predstavuje rezervaci prostfedkd, tj. procesory, pamét, prostor na disku, soft-
warové licence, které uZivatel bude vyuZivat po urceny cas. Planovaci systém tyto ulohy eviduje a snazi se jim
co nejefektivné&ji vyhovét podle vnitinich algoritm(, které hlidaji ve$keré dostupné vypocetni zdroje. Ulohy se
mohou zadavat interaktivné, tzn. prikazy zaddvat postupné do prikazové radky, nebo pomoci davky ve formé
pfipraveného skriptu, vice v praktické c¢asti.

Ulohy ¢ekajici na spusténi jsou v tzv. frontach (obrazek 23), kterych je mnoho a lisi se svoji prioritou, mnoZinou
vypocetnich uzld, maximalnim ¢asem uloh, poétem zaroven spusténych uloh a pfistupovymi pravy uZivateld.
Ulohy si po spusténi pamatuji, ze které fronty byly spustény, protoze to ovliviiuje, kolik ¢&asu méa spusténa uloha
k dispozici a kolik uloh zaroven bude spusténo jednomu uzivateli. Z hlediska ¢asové narocnosti se Ulohy pfifazu-
ji do nasledujicich obvyklych typ( front:

e short Uloze staci méné nez 2 hodiny ¢asu;

e normal ulohy bézi nanejvys 24 hodin;

e long vice jak 24 hodin az 720 hodin (30 dni);

e backfill velké mnozZstvi Uloh, az tisice na jednoho uZivatele.

Pak existuje mnoho dalsich front s rlznym ucelem, vétSinou jsou to fronty s vyssi prioritou vyhrazené vlastni-
kGm urcitych strojl, aby na svych strojich méli pfednost pred ostatnimi uZivateli. UZivatel ma moznost pouzit
i béZné nepfistupné zdroje, které se daji vyuZivat pomoci fronty preemptible s tim, Ze musi pocditat s moznym
docasnym zastavenim svych uloh [23].
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http://metavo.metacentrum.cz/cs/myaccount/prodlouzeni

Server arien.ics.muni.cz - Produkéni prostredi

e = e 2 dloh
foonts priveits; oasovlimity IpMpalelasmost ve fronté béZicich/max hotovych celkem max. na uZivatele
private 3 99 0-0 i] 0/ 0 0
monitoring & 99 0-0 3 0/ 0 3
mairtenance & 99 0-0 u} 0 /1000 34 34 1000
priority S 91 0 - 24:00:00 u} o/ u} 0
reserved & 90 0-0 0 24/ 1000 2 26 1000
globus 3 s0 0-720:00:00 globus u} 0/4 u} 0 4
pai1?7 S 80 0 - 24:00:00 pai1?7? u} 0s/4 u} 0 15
xentest & 80 0-720:00:00 u} 0r/49 u} 0 4
jouz 8 71 0 - 720:00:00 q_jcou2 i} o/ u} 0
orcaleg S 71 0-720:00:00 orcaiBg 0 07120 u} 0 80
ncbr & 70 0-720:00:00 q_ncbr 0 071200 0 0 32
quark S 70 0-720:00:00 q_quark u} 27 366 371
ncbr_long 3 70 0-720:00:00 q_ncbr_long u} 17 120 7 249 5
interactive & 70 0 - 04:00:00 q_normal u} 0/6 u} 0 5]
jou S 70 0-720:00:00 jou u} o/ u} 0
feec & 70 0-720:00:00 q_feec u} o/ u} 0
loslab S 70 0-720:00:00 q_loslab i} o/ u} 0
zsc S 70 0-720:00:00 zZsc ) 0/ [} 0
orca® 70 0 - 720:00:00 orca 0 07/120 u} 0 80
mufin & 70 0-720:00:00 q_mufin u} o/ u} 0
iti 5 70 0-720:00:00 q_iti u} 0 /500 u} u] a6
mikroskop & 69 0-720:00:00 q_quark u} o/ 43 43
gpu 65 0 - 24:00:00 q_gpu u} 10720 64 74
ncbr_medium S 65 0 - 120:00:00 q_ncbr_medium 2 27 /1000 70 a9 32
privileged S 65 0-720:00:00 q_privileged u} 31 /1000 16 54 50
ncbr_single & 64 0 - 48:00:00 q_ncbr_single 0 62 /1000 87 150 200
long 62 24:00:01 - 720:00:00 q_long 115 148 / 1000 124 389 50
preemptible 61 00:00:00 - 720:00:00 q_preemptible 7 557 174 236 400
short G0 0-02:00:00 q_short 3 67 /1000 454 528 250
gpu_long 55 0 - 1628:00:00 q_gpu_long 0 0720 u} 0
debiant&_long 51 02:00:01 - 720:00:00 g_debian&_long 44 2 /1000 13 60 50
normal 50  02:00:01 - 24:00:00 q_normal 118 26 /1000 1=} 256 100
debiant 50 02:00:01 - 24:00:00 q_debiant u} 0 /1000 u} 0 50
backfill 20  00:00:01 - 24:00:00 q_backfill 11 328 /2000 1488 1840 1000 |
MetaSeminar u} 0-0 q_metaseminar u} 0/ n} 0
default u} 0-0 u} o/ u} u]

Obr. 23 Fronty - server arien.ics.muni.cz - produkéni prostfedi, prevzato a upraveno z [24]

V prvnim sloupci je nazev fronty a kliknutim na jeji nazev lze zjistit, k jakému ucelu je fronta urcena. Po kliknuti
na sloupec priorita lze ziskat informaci o tom, ktefi uzivatelé, skupiny uZivatel( patfi do fronty. Planovaci sys-
tém umozZiuje vyhradit nékteré uzly pro uzivatele, skupiny uzivatel(, ktefi maji urcité vyhody, napft. to, Ze sku-
pina ma vyhrazené prdvo spoustét ulohy ve stanoveny cas.

Sloupec priorita predstavuje ¢iselnou hodnotu, resp. ¢im vétsi ¢iselnd hodnota, tim dfivéjsi béh dlohy. Kazdy
uZivatel si stanovuje priority Uloh sam, pokud ma vice uloh, tak si miZe tyto priority stanovit dle jejich dalezi-
tosti.

Casové limity znamenaji minimalni a maximalni dobu b&hu Glohy. Je na uZivateli, aby si vybral frontu podle
toho, jak dlouho predpokladd, Ze bude trvat jeji zpracovani. Po prekroceni ¢asového limitu je Uloha planovacem
ukoncena. Sloupec nutna vlastnost pfedstavuje identifikator o tom, Ze pro tento stroj se poZzaduiji urcité vlast-
nosti, aby se mohly spoustét ulohy do ni zafazené [23, 24].
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Sloupec uloha je rozdélen na dil¢i sloupce, vSechny svymi informacemi vztazené k Uloham zatazenym ve fronté
(kolik jich je pravé ve fronté, kolik jich je béZicich a kolik jich mUzZe byt maximalné, kolik je z nich hotovych, kolik
je jich celkem, kolik jich mize maximalné zadat jeden uzivatel).

Planovaci systém je zodpovédny za zarazeni uzivatelovych uloh do pfislusnych front a také za Zivotni cyklus
téchto uloh. Fronty, resp. priority front (Queue priority, By Queue) jsou tedy jednim z planovacich mechanis-
m{, ktery obsahuje jesté dalsi planovaci mechanismus, viz déle.

Systém kontroluje vSechny zdroje a férovost vytizeni vypocetnich zdrojl uZivatelem pri kazdém prichodu pla-
novaciho cyklu, ktery se nazyva slabnouci Fair-share algoritmus (Decaying FS algorithm). Algoritmus Fair-share
je oznacen jako slabnouci, protoze pfi pohledu na uzivatelem zpracovavané ulohy na ¢asové ose, maiji starsi
ulohy mensi vahu nez novéjsi ulohy. Vaha uloh slabne s pribyvajicim ¢asem a pro Fair-share se nastavuje tzv.
half-time, coz je doba, po které ma propocitana uloha polovi¢ni vdahu nez novéjsi ulohy stejného uzivatele. Ten-
to princip se pouziva na MetaCentru s tim, Ze se neaplikuji pocitadla na skupiny uZivatell, tzn. bez vyuZiti hie-
rarchického Fair-share stromu (Hierarchical Fair-share Tree). Kazdy uzivatel ma své vlastni pocitadlo urcujici,
kolik vypocetnich zdrojl za posledni obdobi vyuZil. Half-time je nastaven na 194 hodin. To je ¢as, po kterém se
vaha uZivatelem vyuZitych zdroji snizi zhruba na polovinu. Pokud jsou ve stejné fronté dvé ulohy se stejnym
Fair-share, je upfednostnéna ta uloha, kterd ma od uZivatele nastaveny kratsi odhad ¢asu béhu (pokud tento
udaj uloha zadan nem3, bere se v potaz maximalni mozna doba béhu v ptislusné fronté) [25].

Dale je dalezité zminit, Ze v MetaCentru uZivatelé, ktefi v poslednim mésici hodné pocitali, dostavaji nizsi priori-
tu a zvyhodnéni jsou ti uzivatelé, kteri vykazali urcity pocet publikaci nebo ptispéli do ro¢enky MetaCentra.
Urcity problém predstavuji paralelni ulohy, které poZaduji rozlicnd mnozZstvi procesord (a jesté kombinované
s jednoprocesorovymi Ulohami). Aby se dostaly k vypocetnim zdrojim, planovaci systém je nastaven tak, Ze
¢eka-li paralelni Uloha jiz pfilis dlouho, planovac pro ni rezervuje zdroje a na nich bézici Ulohy necha dokoncit,
nicméné nespousti tam dalsi mensi Ulohy. Proto uzivatel obcas uvidi volné zdroje a je prekvapen, Ze se zrovna
jeho uloha nespustila [23, 25].

Zivotni cyklus ulohy:

® zadand: byla zadana pfikazem gsub z libovolného frontendu, planovaci systém ji zafadi do fronty, vy-
konny kdd ulohy je popsan ve formé shell skriptu;
ve fronté: planovac se pokousi Ulohu naplanovat;

® stage-in: priprava na spusténi, je vybrano, na jakych strojich se uloha spusti, planovac spousti kopiro-
vani vstupnich dat na tyto uzly;
bézici: vykonny kéd je vykonavan;

® koncici: na konci vypoctu by Uloha méla zkopirovat vysledky na datové ulozisté a smazat zbylé docasné
soubory na vypocetnim uzlu, pokud neni feceno jinak, standardni a chybovy vystup spousténého pro-
gramu budou zkopirovany na stroj, odkud byla tloha zadana;

® ukoncend: informace o Uloze bude jesté nékolik hodin vidét ve vypisu prikazu gstat.
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8.1  Spousténi Gloh®!

user frontends PBS/Torque computing
servers nodes
skirit non-virtualised nodes
ssh konos mandos1
> QSUb> arien >
nympha | [ 2=  |7T7TTTC mandos2
hermes
tarkil virtualised nodes
zuphux wagap tarkill
tarkill-1
tarkill-2
tarkil2
tarkil2-1
tarkil2-2

Obr. 24 Schéma fungovani MetaCentra VO, prevzato a upraveno z [23]

Obrazek 24 ilustruje schéma fungovani MetaCentra VO. K tomu, aby mohl uZivatel zadavat a spoustét ulohy
na MetaCentru, je nutné pfihlaseni na néktery celni uzel neboli frontend (napt. skirit.ics.muni.cz, ari-
en.ics.muni.cz, nympha.zcu.cz, hermes.metacentrum.cz, tarkil.cesnet.cz, minos.zcu.cz a dalsi, které je mozné
najit na strankach Wiki MetaCentra) pomoci nejpouzivanéjsiho programu PuTTY, ktery simuluje textovy termi-
nal bézici v prostfedi MS-Windows. V tomto pfipadé bude pouZit program PuTTY (obrazek 25). Planovaci sys-
tém je oznacen zkratkou PBS/Torque servers, ktery pfistupuje na nevirtualizované nebo virtualizované vypo-
Cetni uzly. Virtualizovany vypocetni uzel narozdil od nevirtualizovaného predstavuje napf. stroj, ktery mize mit
jiny operacni systém (Windows), nez ktery je v MetaCentru bézné pouZivan. Zalezi na pozadavcich uZivatele.

V prostfedich postavenych na UNIXu se vyuZivaji zabudované termindly, kde se uZivatel hlasi pfikazem ssh
username@nazev_frontendu a heslem. PrihlaSovani Ize také realizovat autentizacnim systémem Kerberos,
ktery vyuziva tzv. listky, které lze prirovnat k certifikdtdm. Vyhoda Kerberosu je v tom, Ze staci jednou denné
ziskat Kerberos listek, ktery umozni po dobu 10 hodin pfistupovat ke strojim MetaCentra, aniz by se muselo
zadavat heslo.
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|

Category:

- ey | Basic options for your PuTTY session |

Ten#?wglgmg i~ Specify the destination you want to connect to —

=l I
Keyboard Host Name {or IP address) Port
Bell lskirit.ics.muni.cz |22
Features Connection type:

- Window | © ' Raw (" Telnet ¢ Rlogin ¢ SSH (" Serial
Appearance = ) = — -
Behaviour  Load, save or delete a stored session
Translation Saved Sessions
Selection Iskirit.ics.muni.cz

Colours .
Default Settings - Load
[=)- Connection j L‘

Data Save
Proxy —I
Telnet Delete I
Rlogin L!J
#- SSH L
Seridl Close window on exit:
. " Aways ¢ Never ¢ Onlyon clean exi
About Open Cancel

Obr. 25 Uvodni okno programu PuTTY

jeni si je mozné ulozit pro pfisti pfistup. Port spojeni je 22, tzn., Ze toto spojeni mezi pocitacem uZivatele a ser-

s

verem je Sifrovano. Po Uspésném pfihlaseni se objevi terminalové okno pripravené pro zadavani prikazl, obra-
zek 26.

Na obrazku 25 je zvyraznéna ¢ast pro zadavani adresy frontendu skirit.ics.muni.cz v programu PuTTY. Toto spo-
F

Jesté neZ zacne uzivatel zaddvat Ulohy, mél by si stanovit poZadavky na stroje pro vypocet. Ty nejdllezitéjsi jsou
popsany nize.
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8.2

PozZadavky na vypocetni zdroje

Geografické umisténi - majici vliv na zpozdéni (latenci) sité. Klient musi pti urcitych operacich cekat
na potvrzeni, coz se projevi zejména pfi vypoctech, které zakladaji mnoho malych soubord, jako je na-
priklad rozbaleni archivu nebo kompilace jadra systému apod., vice na https://wiki.metacentrum.cz,
¢ast rychlosti pfi pouZiti souborovych systéma. Umisténi napt. Brno, Praha, Plzeri, Ceské Budé&jovice.
Umisténi v clusteru - umoznuje spustit tlohu v rdmci jednoho clusteru, napfr.

cl_mandos - stroje clusteru mandos a naopak vylouci spusténi tlohy na clusteru mandos “cl_mandos.
Dosah /home adresdre - vlastnost home_cluster fika, Ze na stroji s touto vlastnosti je sdileny /home
s danym clusterem, napf.: home_skirit - na uzlu s touto vlastnosti je sdileny /home se strojem skirit.

Typ CPU - udava instrukéni sadu procesor(: amd64, x86, xeon, x86_64.

Pocet CPU - je vhodné v pripadé, zZe uzivatel potrebuje vyhradit cely stroj: nodecpusl, nodecpus2, no-
decpus4, nodecpus8, nodecpusl6, nodecpus32, tj. pocet CPU na uzlu (1, 2, 4, 8, 16, 32). Najde stroj
pravé s pozadovanym poctem procesoru.

Operacni systém - stroje s operacnim systémem Linux (Debian, Debian verze 5.0/6.0).

Nodes - pocet nebo typ vypocetnich uzll/strojl, které se maji rezervovat pro tlohu.

Walltime - maximalni mnozZstvi skute¢ného ¢asu, po ktery mlze byt tGloha ve stavu béZici.

Cput - maximalni mnoZstvi ¢asu CPU spotfebovaného vSemi procesy nalezejicimi k uloze.

Fronta - viz kapitola 8.

Pamét - stanoveni pozadavkd na pamét se zadava parametrem mem. Jeho pomoci se zarezervuje a za-
roven omezi uréité mnozstvi paméti pro kazdy uzel poZzadovany v zadani uUlohy (node). Planovac nikdy
nepouZije jeden fyzicky stroj jako vice uzl( ze zadani Ulohy, tj. i pokud bude k dispozici stroj se ¢tyimi
nebo vice procesory, tato Uloha na ném dostane pridéleny jen dva procesory. Nebo jinak feceno, kdyz
uzivatel pozaduje nodes=N, pak dostane skutecné N rlznych strojd, i kdyZ by bylo mozné dosahnout
stejného mnoistvi procesord s mensim poctem stroji. BohuZel ani pouZiti mem nedava skutecnou za-
ruku, Ze uUloha dostane od operac¢niho systému celou pozadovanou pamét, systém muze spotfebovat
néjakou pamét na rezijni Ucely. Proto je dobré Zadat o trochu vice paméti, nez Uloha potrebuje, ale za-
se ne o moc, aby nedoslo k omezeni poctu strojli, na které mize byt uloha naplanovana. Pokud para-
metr mem neni zadan, tak se pouzije standardni hodnota, kterd je pomérné nizkd, a bude ulohu zby-
te¢né omezovat. Proto je vhodné parametr vZdy zaddvat.

Licence pro software - napf. MATLAB, Fluent, Ansys atd.

V MetaCentru je zakladnim pfikazem gsub (submit a job), ktery se ddle kombinuje s dalSimi parametry, viz ddle.
Vlastnosti zdroji se zadavaji s volbou -I a jsou formulovany ¢arkami oddélenymi retézci. Tedy prikaz by mél
nasledujici syntaxi: gsub -I.

Uzivatel by mél znat nékteré dalsi prikazy, napriklad jak se uloha zrusi, provede vypis stavu uzl(l atd., viz tabulka

2.
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Tabulka 2 Seznam zéakladnich ptikaz( PBS, prevzato a upraveno z [26]

Syntaxe Popis

qsub Zadani ulohy do fronty

qdel Zruseni Cekajici nebo bézici Ulohy

qfree Aktudlni stav uzld a jejich vlastnosti

Xxpbs Graficky prehled o PBS serverech, frontach a ulohach
xpbsmon Grafické znazornéni vytizeni jednotlivych uzlG v PBS
gstat Vypis vsech uloh

gstat -q Vypis vSech uloh béZicich na systému

gstat -r Vypis vSech béZzicich uloh

gstat -f [cislo_ulohy] Vypise aktualni stav tlohy

gstat -u [user] Vypise viechny ulohy uZivatele

qsub -? Napovéda

Jak jiz bylo zminéno, tak jednotlivé prikazy lze zadavat bud' interaktivné, nebo pomoci pfipravenych skriptd
spolu s dalSimi soubory. Interaktivni tlohy se zaddvaji s prepinacem velké I (Interactive) a ptikaz ma tvar:
qsub -1

UZivateli se pridéli nahodné stroj a s prikazovym radkem muzZe operovat. Ukonceni je prfikazem exit, ¢imz se
uZivatel dostane zpét na ptikazovy radek celniho uzlu. Pokud zada pfikaz gsub bez dalSich parametrd, bude mu
pfidélen jeden procesor a 400 MB paméti na 24 hodin. Pozor, Uloha nemusi byt spusténa na vypocetnim uzlu
stejného clusteru, z jehoZ Celniho uzlu byla zaddna. Obecné muiZe byt Uloha spusténa na libovolném vypocet-
nim uzlu libovolného clusteru, pfipadné na nékterém samostatném stroji, ktery neni v Zadném clusteru.
Pfi spusténi ulohy je na prvnim z pridélenych stroji spustén shell, bud' interaktivné u interaktivni ulohy, nebo
davkové se zadanym shellovym skriptem. Uloha koné&i sama, pokud je ukonéen tento shell, nebo je ukon&ena
nasilné planovacem, pokud pfekrodi pridéleny cas.

V MetaCentru je mozné diky systému X-Window prenaset grafické rozhrani aplikaci (napf. MATLAB, Maple)
pres sit. Takze uzivatel ma dojem, jako by aplikace bézela na jeho pocitaci. Pfikaz ma pak tvar: gsub -X —I.

8.3 Priklady prace v interaktivnim rezimu™?

Pokud by uZivatel chtél pouZit interaktivni praci s grafickym prostfedim, frontu typu short (max. 2 hodiny), je-
den uzel, tak prikaz by mél tvar:
qsub -X -1 -q short -I nodes=1

Exkluzivni rezervace slouzi k tomu, kdyzZ uZivatel nevi, kolik procesord mUze uloha zabirat. Je vhodné pouzivat
v kombinaci s vlastnosti pro pocet CPU stroje:
gsub -X -1 -q short - nodes=1:ppn=2#excl
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Pro uréeni konkrétniho uzlu, napt. v Brné, ktery se ma pouzit, bude pfikaz:
gsub -X -1 -q short -1 nodes=1:ppn=2:brno

Pro urceni typu procesou, ktery se ma pouzit, se definuje prikaz:
qsub -X -1 -q short -1 nodes=1:ppn=2:brno:amd64

Rozsifeni o potfebné mnozZstvi poZadované paméti bude definovano prikazem:
gsub -X -1 -q short -1 nodes=1:ppn=2:brno:amd64, mem=1gb

Pokud bude uZivatel pouzivat konkrétni aplikaci (MATLAB, Fluent apod.), musi uvést typ licence. Kolik licenci je
celkem se da docist na strankdach pfislusnych aplikac¢nich program. Kolik licenci je volnych se da zjistit prika-
zem gfree -i. K dispozici jsou tyto licence:

Matematické a statistické modelovani - MATLAB, Maple.

Vypocetni chemie / Molekulové modelovani - Amber, Babel, Gaussian/GaussView.
Strukturni biologie, biologie a bioinformatika - MrBayes, QUEEN, X-PLOR.

Technické a materidlové simulace - ANSYS (véetné modulu LS-DYNA), Fluent, MSC. Marc.
Vyvojarské nastroje a prostredi - Vyvojové prostiedi SGI, PGI CDK, SICStus Prolog.

Kompletni prehled vsech aktudlnich aplikacnich program( na MetaCentru. V nasledujicim prikladu je uveden
MATLAB s jednou licenci:
qsub -1 -q short -1 nodes=1:ppn=2:amd64,mem=1gb,matlab=1

Doposud bylo v ptikazu pouzivano nékolik paramet( -I:
qgsub -l nodes=1:ppn=2:amd64 -l mem=1gb -I matlab=1

Nebo lze prikaz zjednodusit pomoci ¢arky:
gsub -1 nodes=1:ppn=2:amd64,mem=1gb,matlab=1

Dalsim pfipadem mUzZe byt to, Ze uZivatel presné vi, jaké maximalni mnozstvi skute¢ného ¢asu muize byt Uloha
ve stavu béZici, tzn. nemusi pouZit typ fronty, ale mlzZe zadat maximalni dobu parametrem walltime
[HH:MM_:SS], tzn.:

gsub -1 walltime=10:00:00 -l nodes=1:ppn=2:brno:amd64

UZivatel by mél umét pracovat s ndpovédou, kterou poskytuje planovaci systém. Zobrazeni je prikazem man
pbs_resources.
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9. Spousténi MATLABovskych tloh na MetaCentru

Jak jiz bylo zminéno v kapitole 8.2, na zacatku si uZivatel musi stanovit pozadavky pro vypocet. Pro oZiveni je
uvedena stru¢nd forma.

e Fronta, parametr -q + typ fronty:

(@]
(@]
(@]

short - do 2 hodin,
normal - do 24 hodin,
long - vice jak 24 hodin az 720 hodin (30 dni).

Pokud presné uzivatel vi, jak dlouho bude uloha trvat: -g normal -1 walltime=5:00:00,
| walltime=hodiny:minuty:sekundy.

® Pamét - parametr mem=c¢islo [MB, GB].

e Nodes - pocet a mozny typ vypocetnich stroja (uzld) s poctem procesort, které se maji rezervovat
pro ulohu, parametr -l nodes=cislo:ppn=Cislo.

(@]
(©]
(©]
(©]

-I nodes=1:ppn=1 — jeden procesor na jednom stroji,

-l nodes=10:ppn=2 — deset dvouprocesorovych stroj,

uzivatel nevi kolik jich potfebuje, tedy zada prikaz: -l nodes=1:ppn=2:nodecpusd#excl,
stroj v Brné s procesorem AMD Opteron:-I nodes=1:ppn=1:brno:amd64.

e Licence - pocet licenci programu, parameter -l nazev_licence=pocet, napf. uzivatel chce pouzit jednu li-
cenci MATLABuU: -l nodes=1:ppn=1 - mem=500mb -| matlab=1.

e Velikost mista na rychlém uloZisti pracovnich dat, parametr -I scratch=Cislo, kde ¢islo je pocet kibibajt(
(1 KiB =1 024 B). Napfiklad uzivatel vyZaduje v Uloze 1 MiB mista: -I scratch=1mb.

Novému neznalému uzivateli je na MetaCentru umoznéno vyuzit tzv. ,Sestavovac prikazii qsub”, ktery je
na webu MetaCentra v menu zdroje, osobni pohled, ktery poskytuje pomoc pfi sestavovani prikazu, obrazek
27. Pokud uZivatel zada pozadavky, tak tento sestavoval nalezne navic i volné stroje, které jsou mu ihned
k dispozici a nemusi vyckavat, aZ tyto stroje budou volné, obrazek 28.

qsub -q | normal _:J - mem=| 400 |mb x| - scratch=|1000000 \
-1 nodes=[1_2| :ppn=|1 v| | -x86 _v_l [ -linux :_I [ _v_J uloha.sh

Vyznam vlastnosti viz Vlastnosti stroji

Nalézt stroje odpovidajici poZzadavku |

Obr. 27 Sestavovac pfikazl gsub, prevzato a upraveno z [21]
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Vybér: gsub -g normal -| mem=400mb -l scratch=1000000 -| nodes=1:ppn=1:x86:linux

Stroje volné Erévé ted'

Obr. 28 Vysledek sestavovace pfikazl gsub, pfevzato a upraveno z [21]

9.1 Interaktivni spousténi

a) V grafickém rezimu

Pokud uZivatel pouZivd na svém pocitaci MS-Windows, potfebuje néjaky X-server pro MS-Windows, napf.
Xming, Cygwin/X, X-Win32, ReflectionX nebo Exceed. Pro SSH s podporou tunelovani X-protokolu Ize pouzit
PUTTY nebo Cygwin. V tomto pfipadé je PUTTY s nastavenim, které je na obrazku 29 [12].

& PuTTY Configuration
Category:

B Teminal =i Options controling SSH X1 forwarding |
- Keyboard . > —
el ! 1731% —

.. Features mm g
- Window X display location [flocalhost:0 |
- Behaviour
- Translation
- Selection
- Colours
= Connection
- Data

Obr. 29 Nastaveni X-Window v PuTTY
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Po nastaveni se uZivatel pfihlasi pomoci PuTTY na frontend MetaCentra, pozada o prostiedky prikazem gsub -I -
q short -1 nodes=1:ppn=1:amd64,mem=2gb,matlab=1, obrazek 30. Poté ma tyto prostfedky zarezervované
a spusti si MATLAB v interaktivnim rezimu s GUI, obrazek 30.

Pokud uzivatel nezadd v prikazu volbu -singleCompThread, MATLAB bude vyuZivat pfi vypoctu vSechny dostup-
né CPU, proto je nutné pozadat o pridéleni celého stroje, jinak bude Uloha vyuzivat vice CPU, neZ ma zarezer-
vovano.

Pridéleni celého stroje pomoci parametru #excl, resp.:
gsub -1 -q short -l nodes=1:ppn=1#excl:amd64,mem=2gb,matlab=1

Obr. 30 Z4dost o prostifedky a modul MATLAB v PuTTY

Po uplynuti ¢asu (zaleZi na rychlosti linky, HW pocitace) se objevi GUI MATLABuU pfipravené pro préci, obrazek
31.

) MATLABR2012b_ - (=1

(o I = o] . -

e L EE iz, New Variable
e S \J [GIFindFiles v g = _
New New Open (|Compare Import  Save g penNanable s CODE | SIMULINK | ENVIRONMENT | RESOURCES
Script ¥ v Data Workspace [ Clear Workspace w = = &
FILE VARIABLE Y =
s (5] 3 24 » auto » home » horelica v 0
Current Folder [GM Command Window [ON Workspace ®
7 R : T |
‘Name & ‘ (i) New to MATLAB? Watch this Yideo, see Examples, or read Getting Started. | [Name £ }Valu
K7 B
Command History ®
%-- 03/07/13 02:0
Details v
Select a file to view details
[«] 1]
Initializing...

Obr. 31 Pripravené prostiedi GUI MATLABuU
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Prostfedi MATLAB Ize ukoncit uzavienim GUI, spojeni bude ukonceno a terminalové okno bude ptipravené
k novému zaddavani. Spousténi uloh v grafickém reZimu je spiSe jednou z moznosti, kterou lze vyuZivat, avsak
zalezi na uzivateli, jestli se pro néj rozhodne. Interaktivni spusténi lze pouzit pro vyvoj nové aplikace a po do-
konceni vyvoje ji spustit davkové, viz davkové spousténi uloh. Interaktivni zplsob spusténi pravdépodobné
neprinese zasadni zvySeni vykonu oproti spusténi MATLABu pfimo na pocitali uZivatele, dokud se nepouZije
paralelizace pres vice stroju. Pfesnéji freceno, pokud ma uZivatel osobni pocitac s jednim nebo dvéma procesory
a spusti MATLAB v MetaCentru na mnohaprocesorovém stroji, zrychleni bude citelné, protoze MATLAB vyuZiva
pfi maticovych operacich vSechny dostupné procesory. Ale jesté mnohem vétsiho zrychleni Ize dosdahnou spus-
ténim vice davkovych uloh vedle sebe [12].

b) V textovém rezimu

MATLAB lze spustit i bez GUI, resp. jen v textovém rezimu, ve kterém neni potfeba spoustét X-server. Nejdfive
opét musi uZivatel pozadat o prostredky (obrazek 32), po pridéleni musi poZzadat o modul MATLABuU (obrazek
32) a nakonec se zobrazi terminalové okno MATLABuU, obrazek 33. Ukonceni terminalového okna MATLABuU lze
provést prikazem exit.

’ o

Obr. 33 Termindl MATLABU, pfipraveny k zaddvani pfikazi
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9.2  Davkové spouiténil'?!

MATLAB lze spoustét i bez grafického rozhrani, a to v davkovém rezimu. K tomu slouzi prepinace -nodisplay -r.
Davkové spusténi je vyhodné, pokud chce uZivatel spustit vice Gloh najednou, nebo si nechce blokovat sv(j
stroj dlouho béZici ulohou. Uzivatel si vytvori soubor s pfiponou *.sh, napf. v Notepadu, kde uvede seznam
prikazl pro shell, je to analogie vytvareni .bat souborl v DOSu. Skript pro shell se sklada z jednotlivych ptikaz(,
které se pisi do prikazové radky, viz nize.

Pfiklad shellového souboru s nazvem pocitej.sh

#1/bin/bash

#PBS -q short

#PBS -I nodes=1:ppn=1:#excl:amd64,mem=2gb,matlab=1

#PBS -j oe

#PBS -m n

# Nastaveni promenne PATH, aby se nasel MATLAB

. /packages/run/modules-2.0/init/bash

module add matlab

# MATLAB vstoupi do adresare, kde se nalezaji soubory pro vypocet
cd /scratch/horelica/neinteraktivni/

# Spusti MATLAB bez grafického rozhrani, v davkovem rezimu, MATLABovsky soubor bez pripony
matlab -nodisplay -r "nazev_m_souboru_bez_pripony"

Radka #!/bin/bash se musi psat na zacatek viech skript(, protoZe tim se informuje shell, e ma jako interpreter
spustit /bin/bash. Radky zaé&inajici #PBS jsou pfikazy pro pldnovaci systém, tzn. typ fronty, pocet uzlG, proceso-
rd, paméti, licence apod. Volba -j oe znameng, Ze standardni chyby ulohy budou pfedany do standardniho vy-
stupu (obrazovka). Volba -m n znamena, Ze nebude odeslan e-mail uzivateli po skonceni ulohy, v opacném pfi-
padé, pokud je zaddn e-mail, bude odeslan uzivateli. Vycet téchto pfikazl predstavuje zéklad, zaleZi na uZivate-
li, jak chce moZnosti davkového spousténi vyuzivat, pro detailnéjsi informace lze cerpat z napovédy PBS, kterou
si uzZivatel vyvola zadanim prikazu man pbs.

Tabulka 3 PBS pfikazy ve skriptu, pfevzato a upraveno z [26]

Syntaxe Popis

#PBS -N jobname Definovani ndzvu ulohy

#PBS -M xyz@server.cz E-mail uZivatele

#PBS -m b Odesle e-mail pokud zacne uloha

#PBS -m e Odesle e-mail pokud uloha skonci

#PBS -m a Odesle e-mail pokud uloha skonéi chybou
#PBS -0 /users/username/output ZapiSe udalost do souboru

#PBS -e /users/username/errors Zapise chybovou udalost do souboru
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NiZe je uveden pfiklad s postupem. Po vytvoreni souboru pro shell a ostatnich MATLABovskych soubor( jsou
nakopirovany do domovského adresare na MetaCentru, napf. pomoci WinSCP, obrazek 34.

12 MTC - horelica@skirit.ics.muni.cz - WinSCP

=10l x|
Lokalni Oznadit Soubory Prikazy Spojeni Moznosti Vzdadleny Napovéda
oD 2D WH|EH | Vichod g
horelica@skirit ics.muni.cz l + l
&L, C: Mistni disk & ie - e s s S0 = horelica > & & = Wz e e N
Nazev Pfip Velikost | Typ Zménéno v Nazev ~ Pfip Velikost | Zménéna
. Nadrazeny adre... 13.3.2013 11:01:! | & .. 13.3.2013 8:08:11
interaktivni Slozka soubord 11.3.2013 7:32:1¢ neinteraktivni 11.3.2013 8:45:02
[ Yneinteraktivni | Slotkasoubord  11.3.2013 7:01:3! | | interaktivni 11.3.2013 22:23:51
< | ARKS | i3
0Bz0Bv1z2 0Bz8828Bv0z13
& F2Pfejmenovat =3 F5Kopirovat .3 F6 Presunout (=5 F7 Vytvofit adresaf ¢ F8 Smazat ] F9 Viastnosti ] F10 Konec
8  SFTP3 00145

Obr. 34 Kopirovani soubor na MetaCentru

Po prihlaseni na Celni uzel se musi uzivatel dostat do adresare, kde je umistén shellovy soubor. V jakém adresa-
fi se uzivatel naléza Ize zjistit prikazem pwd.

Pak pomoci dalSich pfikazi zminénych v kapitole 3.1 se uZivatel dostane do slozky, kde jsou shellové (*.sh)
a MATLABovské (*.m) soubory. Poté staci pouze zadat do prikazové radky prikaz gsub pocitej.sh a tim dojde
k tomu, Ze se za¢nou vykonavat jednotlivé ptikazy v souboru pocitej.sh, obrazek 35.

Obr. 35 Spusténi davkového souboru na MetaCentru
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Po zaddni ulohy do fronty je moZné sledovat jeji stav, a to bud na stdnkach MetaCentra v menu ulohy, nebo
pomoci piikazu gstat -u username. Uloha nabyva stavil: Q - ve fronté, R - bé%i, E - kon&i, C - dokonéena, W -
¢ekd, H - pozdrzena, T - pfesunovdna, S — pozastavena, viz obrazek 36.

Obr. 36 Stavy ulohy na MetaCentru

Pfehled vsech uloh lze ziskat z webového rozhrani nebo pfikazy, které byly zminény v tabulce 2, Ize ulohy
zobrazovat, ukoncovat apod. Po ukonceni vypoctl se vytvofil soubor s vysledky vysledek.dat a soubor
pocitej.sh.02215146, ve kterém je mozné najit informace o pridéleni stroji apod. Kdyby se navic vytvofil soubor
pocitej.sh.e2215146, tak by to znamenalo, Ze byly pfi vypoctu néjaké chyby. Veskeré soubory si uzivatel musi
stahnout, protoZe po urcité dobé dochazi k jejich smazani, obrazek 37.

1y neinteraktivni - horelica@skirit.ics.muni.cz - WinSCP. ) [ .3
Lokdlni Oznadit Soubory Prikazy Spojeni MozZnosti Vzdaleny Napovéda

GD BB WB|BHFH - FE GO i vides g~
horelica@skiritjcs.muni.czl =Bl
épcM"Stn"diSk ~ @ e -~ if2d (3 7} [2) “fg neinteraktivni > & &= =« = v (3@ 4 [2 —13

Jauto/home fhorelica/neinteraktivni

Typ Zménéno v Nazev ~ Prip Velikost | Zménéno

.. Nadrazeny adre... 11.3.2013 7:01:3! L 13.3.2013 11:12:59
02 Slozka soubor@ 11.3.2013 7:01:3! 02 11,3.2013 8:31:51
01 Slozka soubord 11,3.2013 7:01:3! 01 11,3.2013 8:31:40
|| pocitej.sh 316 B Soubor SH 13.3.2013 11:07:< | |&] vysledek.dat 668 13,3.2013 11:33:59
__|generuj.m 40B Soubor M 11.3.2013 7:27:5¢ pocitej_vse.sh 165B 8.3.2013 14:46:50
| pocitej_vse.sh 1658 Soubor SH 8.3.2013 14:46:5( | | | pocitej.sh.02215146 ‘ 3308 13.3.2013 11:33:59
|| poditej.sh 289B 13.3.2013 11:33:02

|__|generuj.m 40B 11.3.20138:32:56

Obr. 37 Zkopirovani vysledkli z MetaCentra

Vyse uvedeny priklad se tykal spousténi jedné ulohy, ale ve vétsiné pripadd uZivatelé spoustéji nékolik davek.
Proto je nutné uvést jesté pripad, Ze se spousti nékolik uloh najednou. V uvedeném pfipadé je na serveru
v cesté home/horelica/neinteraktivni adresar 01 (uvnitf jsou pocitej01.sh a generujO01.m) a 02 (uvnitf jsou
pocitej02.sh a generuj02.m). Spusténi vSech davek Ize zajistit souborem napf. pocitej vse.sh, ktery mlze byt
umistén kdekoliv, v uvedeném pripadé v adresafi neinteraktivni. Zde se soubor spusti ptikazem gqsub
pocitej_vse.sh. Tento soubor zajisti spusténi davek v jednotlivych adresarich tak, jak jdou postupné za sebou.
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Timto zplsobem lze spoustét i vice tloh. Na obrazku 38 je vyobrazen priibéh stavll Uloh a obrazek 39 predsta-
zméru 4 x 4, vytvorené soubory s nazvy vysledekO01.mat

vuje vysledek vypoctu, resp. vygenerovanou matici o ro
a vysledek02.mat.

#1/bin/bash
gsub ./neinteraktivni/01/pocitejo1.sh
gsub ./neinteraktivni/02/pocitej02.sh

mc - /auto/home/horelica/neinteraktivn

neinteraktiv
rouni.
horelic neinteraktivni$ gs

tatc

of

Queue Jobname

a normal

Nnorn

S.munl

Obr. 38 Priibéh stavi
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fauto/homejhorelica/neinteraktivni/02

Mazey ~ Pfip Velikost | Zménéno
1| - 13.3.2013 19:52:43 rwxr-
i | | generuj02.m 42B 13.3.2013 19:34:46 r-r--
aegcitaile ch 294B 13.3.2013 19:52:41 ria-r=-

T vysledeknz.mat 2608 13.3.2013 19:53:21  rw-r-

B /auto/home /horelica/neinteraktivni/02, ¥ el harelic -0 x|

LU B B XA o o M HOD | kedovani 8 | &
8.147236%e-01 6.3235925e-01 9.5750684e-01 9.5716695e-01
9.057919%4e-01 9.7540405e-02 9.64388854e-01 4.38537565e-01
1.2698682e-01 2.7849822e-01 1.5761308e-01 §.0028047e-01
9.1337586e-01  5.468815Ze-01  9.7059278e-01  1.4188634e-01

Réadek: 174 Znak: 32 [0x20) Kéadaovani: 1250 [ANSI - stied 7

Obr. 39 Vysledek vypoctu

Pro ziskani detailnéjsich informaci o probéhlych ulohach se Ize podivat na stranky MetaCentra v menu ulohy,
zobrazit moje ulohy, udlohy v PBS a kliknutim na &islo ulohy se zobrazi vSechny Udaje, napf. start ulohy, délka
ulohy poutzity stroj atd., vice obrazky 40 a 41.

Ulohy v PBS

ot Pocet uloh Pocet CPU uloh
celkem ve fronté bézicich dokoncenych ostatnich celkem ve fronté bézicich dokoncenych ostatnich

haorelica 7 0 0 7 0 7 0 0 7 0

uloha CPU vyhraz. pamét’ pouzita pamét’ jméno  CPU cas cas béhu stav fronta cas vytvoreni
2215148 arienics.municz 1 2048mb 40mb pocitej.sh 00:00:02 00:00:34 C - dokon€ena normal 13.3.13 11:33
2218194 arien.ics.muni.cz 1 400mb Omb pocitej_vse.sh C - dokonéena normal 13.3.13 19:30
2218195 ariencics.muni.cz 1 400mb Omb pocitej_vse.sh 00:00:00 00:00:04 C - dokonéena normal 13.3.13 19:36
2218227 arien.ics.muni.cz 1 2048mb 12mb  pocitej01.sh 00:00:02 00:00:32 C - dokonéena normal 13.3.13 19:41
2218237 arienics.muni.cz 1 400mb Omb pocitej_vse.sh 00:00:00 00:00:02 C - dokonéena normal 13.3.13 19:52
2218238 arien.ics.muni.cz 1 1024mb 57mb  pocitej01.sh 00:00:04 00:00:53 C - dokonéena normal 13.3.13 19:52
2218239 arien ics.muni.cz | 1 1024mb 123mb  pocitej02.sh 00:00:03 00:00:36 C - dokongena normal 13.3.13 19:52

Obr. 40 Ulohy v PBS, pfevzato a upraveno z [21]
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Uloha 2218239.arien.ics.muni.cz

Zakladni informace

uloha CPU vyhraz. pamét’ pouzita pamét’ jméno uzivatel CPU ¢as ¢as héhu stav fronta
2218239 arien.ics.muni.cz 1 1024mb 123mb pocitej02.sh horelica 00:00:03 00:00:36 C - dokonéena normal
pozadované stroje  nodes=1:ppn=1
vytvoiena Streda, 13. bfezen 2013 19:52:41
zpusohila k béhu  Stieda, 13. biezen 2013 19:52:41
spusténa Stfeda, 13. bfezen 2013 19:52:47
skonci do Ctyrtek, 14. bfezen 2013 20:02:58
dokoncena Streda, 13. bfezen 2013 19:53:26
posledni zména stavu Stieda, 13. bfezen 2013 19:53:25
komentar Job started on Wed Mar 13 at 19:52

pracovni adresai  /fauto/home/horelica
pouzity stroj/cpuDesc  skirit61-1/2

PBS_O_QUEUE=normal
PBES_O_HOME=/home/horelica
PBS_O_LANG=C
PBES_O_LOGNAME=harelica
seznam promeénnych PBS_O_PATH=/ust/local/bin:/ust/bin:/bin:/usr/games:/packages/run/modules-2.
PBS_O_SHELL=/bin/bash
PBS_O_HOST=skirit58-1.ics.muni.cz
PBS_SERVER=arien.ics.muni.cz
PBES_O_WORKDIR=/auto/home/horelica

Obr. 41 Detailni informace ulohy 2218239 v PBS, prevzato a upraveno z [21]

9.3 Distribuované poéitani™> %

Distribuované pocitani mlze predstavovat praci jednoho workeru, ktery mliZze zpracovavat nékolik task
za sebou. Jednotlivé tasky spolu nekomunikuji a nemusi bézet soucasné. Prikladem muZe byt to, kdy uZivatel
chce pocitat Ulohu davkové na jednom uzlu, s maximalni délkou trvani 2 hodiny, na jednom procesoru s vyuzi-
tim jedné licence MATLABuU.

Soubor distrib.sh

#1/bin/bash

# Nastavi PATH, aby se nasel MATLAB

./packages/run/modules-2.0/init/bash

module add matlab

# Vstoupi do naseho adresare

cd /home/horelica/distributivni_pocitani/

# Spusti davkove MATLAB

echo "exit(1)" | matlab -nosplash -nodisplay -nodesktop -r "distrib,exit(0)" >$PBS_JOBID.out 2>&1
if[$?-eq1]; then

# Pokud MATLAB skoncil chybou, tak odesle e-mail

tail -n 30 SPBS_JOBID.out | mail -s "chyba v uloze SPBS_JOBID" username@server.xyz fi
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MATLABovsky soubor distrib.m

sched = findResource('scheduler’,'type’, 'torque’); % Nalezeni Job manageru/scheduleru
set(sched, 'ClusterMatlabRoot', matlabroot); % Odtud je MATLAB dostupny

set(sched,'ClusterOsType’,

I

unix');

set(sched,'Datalocation’,['/home/horelica/matlab']);

set(sched,'HasSharedFilesystem’, true);

set(sched,'SubmitArguments','-q short');

set(sched,'ResourceTemplate’,"-l nodes="N/:ppn=1,matlab=1, matlab_MATLAB_Distrib_Comp_Engine="N"');

job = createlob(sched); % Vytvoreni distributivniho Jobu
createTask(job, @rand, 1, {2,2}); % Prvni nahodna matice 2x2
createTask(job, @rand, 1, {2,2}); % Druha nahodna matice 2x2
submit(job); % MATLAB interne zavola gsub
waitForState(job);

results = getAllOutputArguments(job); % Sber dat od jednotlivych tasku
celldisp(results); % Zobrazeni vysledku nebo je mozne tyto

% vysledky ukladat do predem nadefinovanych
% formatu - osetreno ve zdrojovem kodu

Vysvétlivky:

e set(sched,'ClusterMatlabRoot', matlabroot);

e Datalocation je adresar, kam si bude MATLAB ukladat data, ktera bude odesilat jednotlivym workeriim
a také si sem bude ukladat vysledky a logy;

e SubmitArguments a ResourceTemplate jsou parametry pro prikaz gsub, ktery MATLAB interné zavola
na spusténi jednotlivych task(;

e Literdl ANA - sem bude dosazeno MATLABem, automaticky, pocet uzl(, které bude uloha potfebovat;

e MATLAB_Distrib_Comp_Engine - *N” licenci;

e waitForState - smycka, ktera ¢eka na dokonceni vsech task - stav finished;

e Prikazem submit(xyz) se jednotlivé tasky stanou Torque (PBS) joby.

DatalLocation, ResourceTemplate a dalsi parametry je dobré volit dle doporuceni konzistentné, tj. tak, aby
adresar opravdu existoval na vSech potencialnich strojich, kde se Uloha m{iZe spustit.
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9.4 Paralelni poc":l’ta'nl'm]

Zde je uveden jednoduchy pftiklad, kdy uZivatel chce pocitat paralelni tlohu na ¢tyfech workerech s definova-
nymi pozZadavky na zdroje: fronta typu short, jeden uzel (node), s jednim procesorem a s licencemi MATLABu.

MATLABovsky soubor parallel job.m

sched = findResource('scheduler’,'type’, 'torque’);

set(sched,'HasSharedFilesystem’, true);

set(sched,'ClusterMatlabRoot', matlabroot);

set(sched, 'ClusterOsType', 'unix’);

set(sched,'Datalocation’,['/home/horelica/matlab']);

set(sched,'SubmitArguments’,'-q short');

set(sched,'ResourceTemplate’,'-I nodes=1:ppn=1,matlab=1, Matlab_Distrib_Comp_Engine=AN"");
pjob = createParallellob(sched); % Vytvoreni paralelniho Job objektu
set(pjob, 'MinimumNumberOfWorkers', 4);

set(pjob, 'MaximumNumberOfWorkers', 4);

task = createTask(pjob,@rand, 1, {2,2}); % Vytvoreni tasku s parametry v zavorce
submit(pjob);

waitForState(pjob);

results = getAllOutputArguments(pjob);

destroy(pjob);

Shellovy soubor pocitej par.sh

#1/bin/bash
./packages/run/modules-2.0/init/bash
module add matlab

cd /home/horelica/matlab/

matlab -nodisplay -r "parallel_job"

Pocitani se spusti opét davkovym souborem pocitej par.sh. Sledovani stavu ulohy je mozné opét pres webové
rozhrani MetaCentra nebo pfrikazem gstat -u username.

Na prilozeném CD diplomové prace je videoprezentace, kde je postup, jak spoustét ulohu na MetaCentru
od zacatku aZ do konce pocitani s odkopirovanim dat na pocitac uzZivatele.
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10. Redeni nejéastéjsich probléma!®”!

Problémy, se kterymi se uZivatel mlze setkat, je opravdu mnoho a neni mozné je zde postihnout vsechny, pro-
to je uveden jen konkrétni vycet s tim, Ze podrobnéjsi a aktudlné;jsi informace Ize dohledat na strankach Meta-
Centra v sekci ¢asto kladené otazky z oblasti Uctd, hesel, pfistupd, vypoctl, pouZivani aplikaci.

1. Je pro vyuZivani kapacit MetaCentra vyZadovdn od uZivateli néjaky financni prispévek?
VyuZivéni kapacit MetaCentra je bezplatné. Jedinou podminkou je €lenstvi v akademické sfére Ceské
republiky.

2. Jak obnovit platnost uctu, ktery jsem dlouhodobé nepouzival, u néhoZ jsem nepozdadal o prodlouzeni,
a proto jsem o pristup k nému pfisel?
Pokud si pamatujete Vase heslo, pozadejte o prodlouzZeni G¢tu standardnim zplsobem. Pokud jste hes-
lo zapomnéli, pak postupujte podle navodu v sekci Zména hesla. Zvolite si nové heslo a nasledné poza-
date o prodlouzeni uctu.

3. Jak funguje mechanismus prodluZovadni uctu?
Na konci kalendarniho roku jsou vSichni uzivatelé MetaCentra vyzvani k prodlouzeni G¢tu. To se prove-
de v sekci Vyrocni zprava a prodlouzeni uctu selekci obdobi, na néz ma byt ucet prodlouzen a pfiloze-
nim zpravy o tom, k jakym cildm zdroje MetaCentra v daném kalendainim roce uzivatel vyuzival.

4. Musim podat vyrocni zprdvu?
Samoziejmé nemusite, nicméné se nepodanim zpravy zbavujete moZnosti vyuzivat vypocetni kapacity
MetaCentra.

5. Co se stane, kdyZ vyrocni zprdvu nepoddm?
KdyZ nepodate vyroc¢ni zpravu, dojde k zablokovani viech Vasich aktivnich uctd. Ty Ize pripadné v bu-
doucnu opét odblokovat, ale pouze v pfipadé, Ze podate vyrocni zprdvu za posledni rok své aktivni ¢in-
nosti v MetaCentru.

6. Mdme tedy ucet v MetaCentru napordd?
Existence Vaseho U¢tu v MetaCentru je vazdna pouze na Vase puUsobeni v akademické sfére. Z Vasi
strany je pouze tfeba dbat na to, abyste si v¢as (pfed koncem kalendarniho roku) prodlouZili ucet v Me-
taCentru a podali vyroc¢ni zpravu za uplynuly kalendafni rok. Pokud jste jiz jednou béhem svého fyzic-
kého Zivota Zadali o ucet v MetaCentru a ten ziskali, zpravidla Ize Vas ucet prodlouzit i po delsi dobé
necinnosti.

7. Jak zménit heslo pro pristup ke zdrojim MetaCentra?
Pfikazem kpasswd na libovolném stroji MetaCentra.

8. Jak zadat joby tak, aby se spustily aZ po urcitém casovém useku? (napfiklad pokud si je chci pfipravit

dopredu)?
Zadejte: gsub -a date_time
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http://metavo.metacentrum.cz/cs/myaccount/zmenahesla
http://metavo.metacentrum.cz/cs/myaccount/prodlouzeni

9.

10.

11.

V dokumentaci se pise, Ze se programy maji spoustét ze svazku scratch. Jak toho mdm docilit, kdyZ tam
nemdm prdvo zdpisu?

Mysli se Uloze pridéleny podadresar na scratch svazku, tj.
/scratch/vase_uzivatelske_jmeno/job_JOBID

(identifikovan proménnou SSCRATCHDIR).

Tento adresar mate jen na vykonnych uzlech, ne na fidicim uzlu clusteru (skirit.ics.muni.cz apod.).

Skript ulohy mizZe vypadat napf. takto:

cd SSCRATCHDIR

cp /storage/brnol/home/vase_uzivatelske_jmeno/.../vstup*
# vlastni vypocet

cp vystup* /storage/brnol/home/vase_uzivatelske_jmeno/.../
# uklid

rm -rf SSCRATCHDIR

Jak mazZu vymazat svoji ulohu z fronty?
Ulohu smazete prikazem gdel CISLO, kde CISLO je oznadeni Vasi Ulohy (napf. 123456.arien.ics.muni.cz).

Pokud spustim dvé ulohy na tom samém nodu a kaZdd uloha ma prifazeno jedno GPU, jak poznat, které
GPU patfi které uloze?

Informaci zjistite nasledujicim prikazem:

/usr/sbin/list_cache arien gpu_allocation | grep SPBS_JOBID
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Zaver

Cilem diplomové prace bylo poskytnout uZivatellm struény navod, jak realizovat vypocetné narocné ulohy
na MetaCentru. V prdci byly shrnuty zakladni poznatky o paralelnich vypoctech, vypocetnich zdrojich MetaCen-
tra a jeho charakteristika. V préci bylo vyuZito softwarového produktu MATLAB, ktery je pravé uréen pro tyto
Ucely. Praktickym Ukolem v druhé casti prace bylo vytvorit ukdzku (videokurz), ktery ilustruje jednotlivé kroky
od zacatku aZ po konec vypoctu.
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