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1. Ka sanemt piekluvi klasterim?

Lai sanemtu piekluvi klasterim (superdatoram), jaaizpilda pieteikums. Parasti ar jauniem lietotajiem
tiekamies klatieng, lai parrunatu lietotaja vajadzibas un veiktu Tsu instruktazu darbam ar klasteri.

2. Visparigas norades klastera lietoSanai

HPC klasteris lietotajam pieejams nepartraukti, bet, ta ka vienlaicigi var stradat vairaki lietotaji, darbojas
uzdevumu rindas princips. Tas nozimé — ja uzdevumam pieprasito resursu apjoms parsniedz klastera brivo
resursu (procesoru kodolu vai atminas) apjomu, uzdevums tiek ielikts rinda, un gaidisanas laiks ir atkarigs
no uzdevumu rindas garuma un lietotaja prasito resursu apjoma.

Lai sabalansetu HPC klastera noslodzi starp lietotajiem, administratori var mainit lietotajam pieejamo
klastera resursu (pieméram, procesoru kodolu) apjomu vai vienlaicigi izpildamo uzdevumu skaitu.

Paraléliem (MPI) uzdevumiem noveértéjiet atrdarbibu, izmantojot dazadu mezglu/kodolu skaitu, lai noteiktu
piemérotako jasu uzdevumam. Ne vienmeér lielaks kodolu skaits nodrosinas atraku uzdevuma izpildi.

Centieties noradit uzdevumam nepiecieSamo laiku (walltime), kas laus ari citiem lietotajiem prognozét
rinda gaidisanas laiku.

Ja uzdevuma izpilde prasa intensivu darbu ar disku (I/0), iespéju robezas neizmantot tikla direktoriju
(/home/*), bet lokalu SSD disku. Lokals disks ir piemontéts direktorijai /scratch. Péc uzdevuma izpildes,
lGdzu, iztirtt Saja direktorija izveidotos failus.

lespéju robezas neizpildit uzdevumus lokali piekluves servera (ui-1.hpc.rtu.lv). To izmantot tikai uzdevumu
ievietoSanai rinda, programmu kompilé$anai un 1su uzdevumu testésanai.

Lietotajs nepielauj darbibas, kas var traucét citu lietotdju darbu (uzdevumu rindas apieSana, rezervéta
resursu apjoma parsniegsana u. tml.).

3. Klastera tehniskais apraksts

Klasteris sastav no viena galvena mezgla, kas pilda uzdevumu parvaldibas funkciju, datu glabatuves,
piek|uves servera un 56 skaitloSanas mezgliem, kas nodrosina lietotaju uzdevumu izpildi.

3.1. Parametriisuma

Kodolu skaits: 1200

Kopéja RAM: 8 TB

RAM uz vienu procesu: lidz 1.5 TB
GPU paatrinataju skaits: 22

CUDA kodolu skaits: 66752

Datu glabasanas apjoms: 238 TB
Kopéja veiktspéja: 139 Tflops


https://docs.google.com/forms/d/e/1FAIpQLSfSLvyPwtMldXl1ntMgOfPRoa7uWKkn9vC1zVbpwhvYhLG2uA/viewform

3.2. Shema

Uzdevumu

parvaldnieks Torque
Moahb
Accounting

ienojuma ——lInfiniband 40-100 Gbits/s
NS

238 TB
56 mezgli

3.3. Aparatura
Galvenais mezgls — uzdevumu parvaldnieks

e  Dell PowerEdge R630

e CPU: 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2620 v3 @ 2.40GHz (kopa 12 kodoli)
° RAM: 32 GB DDR4 2133MHz ECC

° 2.4 TB SAS 10000 rpm HDD

Piekluves (login) mezgls

e Lenovo x3650 M5
e CPU: 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2650 v3 @ 2.30GHz (kopa 20 kodoli)
° RAM: 64 GB DDR4 1600MHz ECC

SkaitloSanas mezgli (vasara)

e Kopéjie parametri
o 13 mezgli
o 494 CPU kodoli
o 8 GPU (40960 CUDA kodoli)
o 44 Tflops (x86) + 62 Tflops (GPU) = 106 Tflops
e 10 mezgli Dell EMC PowerEdge R640
o CPU:2x Intel(R) Xeon(R) Gold 6154 CPU @ 3.00GHz (kopa 36 kodoli)
o RAM: 384 GB DDR4 2666 MHz ECC
o 240GBSSD
e 2 mezgli Dell EMC PowerEdge C4140
o CPU:2x Intel(R) Xeon(R) Gold 6130 CPU @ 2.10GHz (kopa 32 kodoli)
o RAM: 192 GB DDR4 2666 MHz ECC
o GPU: 4 x NVIDIA Tesla V100, NVLink, 16 GB HBM2, 5120 CUDA kodoli
o 240GBSSD
e 1 mezgls Dell EMC PowerEdge R940
o CPU: 4 x Intel(R) Xeon(R) Gold 6140 CPU @ 2.30GHz (kopa 72 kodoli)
o RAM: 1.5 TB DDR4 2666 MHz ECC
o 400 GBSSD
e Mezglu starpsavienojums
o Infiniband EDR 100 Gbiti/s
o 1GigE



SkaitoSanas mezgli (rudens)

Kopéjie parametri
o 16 mezgli
o 384 CPU kodoli
o 8 GPU (23104 CUDA kodoli)
o 15.4 Tflops (x86) + 11.4 Tflops (GPU) = 26.8 Tflops
12 mezgli Dell PowerEdge R630
o CPU: 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2680 v3 @ 2.50GHz (kopa 24 kodoli)
o RAM: 128 GB DDR4 2133MHz ECC
o 200 GBSSD
4 mezgli Dell PowerEdge R730
o CPU: 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2680 v3 @ 2.50GHz (kopa 24 kodoli)
o RAM: 128 GB DDR4 2133MHz ECC
o GPU: 2 x NVIDIA Tesla K40, 12GB GDDRS5, 2888 CUDA kodoli
o 200GBSSD
Mezglu starpsavienojums
o Infiniband FDR 56 Gbiti/s
o 1Gigk

Skaitlosanas mezgli (tb2)

Kopégjie parametri
o 27 mezgli
o 312 CPU kodoli
o 6 GPU (2688 CUDA kodoli)
o 3 Tflops (x86) + 3.1 Tflops (GPU) = 6.1 Tflops
24 mezgli T-Platforms T-Blade?2
o CPU:2x Intel(R) Xeon(R) CPU X5670 @ 2.93GHz (kopa 12 kodoli)
o RAM: 12 GB DDR3 1333 MHz ECC
3 mezgli T-Platforms T-Blade2 GPU
o CPU: 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E5630 @ 2.53GHz (kopa 8 kodoli)
o RAM: 24 GB DDR3 1066 MHz ECC
o GPU: 2 x NVIDIA Tesla M2070, 6 GB GDDR5, 448 CUDA kodoli
Mezglu starpsavienojums
o Infiniband QDR 40 Gbiti/s
o 1Gigk

Datu glabatuve

8 mezgli EMC Isilon x200

Distributiva failu sist, klientu pieslégums ar NFS protokolu
40 Gbiti/s InfiniBand tikla savienojums ar klasteri
Lietotajiem pieejama vieta: 238 TB

Klastera parvaldibas programmatdra

Operétajsitéma: Centos 6.9/Centos 7.5
Operétajsistemu attélu (image) nodrosinajums: xCAT
Uzdevumu parvaldiba: Torque 6.1.1.1/ Moab 9.1.1
Lietojuma uzskaite: Moab Accounting Manager



3.4. Mezglu saraksts (hostnames)

Servisa mezgli

Mezgli — standarta

Mezgli— 4 CPU, ar palielinatu atminu

Mezgli —ar GPU
Mezgla Tips 0S Fiziska CPU modelis Kodolu GPU Lokals lezimes
vards atmina skaits skaits disks (node features)
rudens | cluseter head | Centos6 @ 32 GB E5-2620 v3
ui-1 login Centos 7 | 64 GB E5-2650 v3 20 0 | /scratch
wn01 compute- Centos7 | 1.48TB Gold 6140 72 0 | /scratch dell vasara smp
smp highmem centos7
wn02 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wn03 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wn04 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wn05 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?
wn06 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?
wnQ7 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?
wn08 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wn09 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wn10 compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?7
wnll compute Centos 7 | 384 GB Gold 6154 36 0 | /scratch dell vasara centos?
wn12 compute Centos 6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl3 compute Centos 6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl4 compute Centos 6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl5 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0 - tb2 inf centos6
wnl6é compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl7 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl8 compute Centos 6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wnl9 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wn20 compute Centos 6 | 12 GB X5670 12 0| - th2 inf centos6
wn21 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wn22 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0 - tb2 inf centos6
wn23 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0 - tb2 inf centos6
wn24 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6
wn25 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6

wn26 compute Centos6 | 12 GB X5670 12 0| - tb2 inf centos6



wn27
wn28
wn29
wn30
wn31
wn32
wn33
wn34
wn35
wn37
wn39
wn42
wn43

wn44
wn45
wn46
wn47
wn48
wn49
wn50
wn51
wn52
wn53
wn54
wn55
wn56

wn57

wn58

wn59

wn60

compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute-gpu
compute-gpu
compute-gpu
compute

compute-gpu

compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute
compute

compute-gpu

compute-gpu

compute-gpu

compute-gpu

compute-gpu

Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 6
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 6

Centos 7

Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7
Centos 7

Centos 7

Centos 7

Centos 7

Centos 7

Centos 7

12 GB
12 GB
12 GB
12 GB
12 GB
12 GB
12 GB
12 GB
24 GB
24 GB
24 GB
12 GB
128 GB

128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB
128 GB

128 GB

128 GB

192 GB

192 GB

8228 GB

X5670
X5670
X5670
X5670
X5670
X5670
X5670
X5670
E5630
E5630
E5630
X5670

E5-2680 v3

E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3
E5-2680 v3

E5-2680 v3

E5-2680 v3

E5-2680 v3

Gold 6130

Gold 6130

12
12
12
12
12
12
12
12

12
24

24
24
24
24
24
24
24
24
24
24
24
24
24

24

24

32

32

1212

22

/scratch

/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch
/scratch

/scratch

/scratch

/scratch

/scratch

/scratch

tb2 inf centos6
th2 inf centos6
th2 inf centos6
th2 inf centos6
th2 inf centos6
th2 inf centos6
tb2 inf centos6
th2 inf centos6
tb2-8 gpu centos?
tb2-8 gpu centos?7
tb2-8 gpu centos?7
th2 inf centos6

dell rudens gpu k40
centos’/

dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7
dell rudens centos7

dell rudens gpu k40
centos7

dell rudens gpu k40
centos7

dell rudens gpu k40
centos?7

dell vasara gpu v100
centos’/

dell vasara gpu v100
centos7




4. Klastertinstaleta lietojumprogrammatura
KlasterT instalétas $ada atvérta koda lietojumprogrammatdra:

e bcl2fastq (ver. 1.8.4)

e Blender (ver. 2.7)

e GROMACS (ver. 2018-2)

e Hashcat Network-simulator NS-2 (ver. 2.34)
e Openfoam (ver. 2.4, 5)

e  Peridigm (ver. 1.5)

e R(ver.3.4.0)

e SalomeMeca (ver. 2015)

e Scilab (ver. 5.4)

Komercialo izstradataju lietojumprogrammatdira:

e Agisoft PhotoScan
e Comsol Multiphysics (ver. 5.3a)
e  MathWorks MATLAB (ver. 2017b)

Programmeésanas riki un kompilatori:

e Conda/Anaconda (ver. 4.4)

e CUDA Toolkit (ver. 8.0, 9.2)

e GCC(ver. 4.8.5, 7.3.0)

e Intel Parallel Studio (ver. 2015)/ IntelMPI (ver. 4.0.3)
e OpenMPI (ver. 3.1.1)

e Perl(ver. 5)

e Python (ver. 2.7, 3.6)

e R{ver.3.4.0)

Péc lietotaja IGguma var tikt instaléta papildus lietojumprogrammatira vai esos$as cita versija. Lietotaji
drikst arT pasi instalet/kompilét programmatiru sava lietotaja apgabal3, ja instalacijas process neprasa
administratora (root) tiesibas.

Lietojumprogrammu izmantosanas piemérus meklgjiet klastera direktorija: /opt/exp_soft/user_info

Atseviskam programmam instrukcijas art HPC centra majaslapa: http://hpc.rtu.lv/hpc-programmatura/

5. Klastera lietotaju saskarne (interfeiss)
Lietotaju mijiedarbe ar klasteri var notikt vairakos veidos:

e no komandrindas (attals terminalis)
e no lietojumprogrammas grafiska saskarne (GUI)
® no web saskarnes


http://hpc.rtu.lv/hpc-programmatura/

5.1. Komandrinda

Tradicionals klastera piek|uves veids. Lietotajs caur internetu pieslédzas attalam terminalim (parasti ar SSH
protokolu), kur var izpildit komandas teksta reZzima. lespéjams redigét un kompilét kodu, ievietot rinda
uzdevumu (simulaciju) un monitorét izpildes gaitu. Saja rokasgramata dotas instrukcijas galvenokart paredz

komandrindas piekluves veidu.

2 - oIEN

9 of 10 nodes active (90.00%

eligible jobs------=-=-—oocooomeoo

JOBID USERNAME STATE PROCS WCLIMIT QUEUETIME
0 eligible jobs

blocked jobs

JOBID USERNAME STATE PROCS WCLIMIT QUEUETIME

0 blocked jobs

Total jobs: 1%

[cikoBmast
[cikoBmast

[ciko@mast
[ciko@mast
[ciko@ma

[ciko@master ~]$ gsub -1 nodes=nodel:ppn=4+node2:ppn=4 —Ifi

No komandrindas var izsaukt ar grafiskus rikus (vairak skat. 11. sadala)

5.2. Lietojumprogrammaturas grafiska saskarne

Dazas programmatiru paketés (ka Schrodinger, MATLAB u.c.) ir ieblvéts atbalsts paralélai skaitlosanai uz
klastera. Lietotajs neizejot no ierastas programmatdras vides var izvéléties — vai izpildit simulaciju lokali, vai
ievietot to rinda izpildei uz klastera. Tadu lietojumprogrammatdru gadijuma ka Schrodinger, darbs ar
klasteri iespéjams atverot grafisko saskarni gan lokali uz personiga datora, gan attali uz klastera vadibas
mezgla.

5.3. Web saskarne

Piekluve klasterim ar HTTP protokolu, t.i. atverot grafisku saskarni (portalu) interneta parlikprogramma.



6. PieslegSanas klasterim

Darbs ar klasteri notiek, izmantojot piekluves serveri (login node), kura ir instaléta Linux vide ar specialiem
klastera klienta rikiem.

Uzdevumu
parvaldnieks ~ ssh
S http
Starpsavienojuma '/\\\

tikls

: | Datu glabatuve

6.1. RTU klastera piekluves parametri
Autentifikacijai tiek izmantots lietotajvards un parole, kuru sanémat registréjoties klastera lietosanai.
Servera adrese: 85.254.226.76 (ui-1.hpc.rtu.lv)

Protokols: SSH
Ports:22

Piekluve tiek nodroSinata no jebkuras IP adreses.

6.2. Riki attalai piek|uvei

Klasterim var pieslégties $ados veidos:
e ar SSH protokolu - attals terminalis/komandrinda
[ ]

6.2.1. Komandrindas piek|uve (SSH)

Piekluves servera komandrindai pieslédzas attali no lietotaja datora, izmantojot SSH protokolu. Tam var
izmantot $adu rikus:

Linux un MacOS vidé.

1. Atveriet komandrindu (terminal)
2. lzmantojiet SSH klienta programmu, izpildot:

ssh -p [port] [username]@[hostname]

Piemeérs:

ssh -p 22 username@ui-1.hpc.rtu.lv

MS Windows vidé izmantojiet SSH klienta programmu PuTTY. Lejupieladéjiet no: http://www.putty.org/



http://www.putty.org/

ey PUTTY Configuration ?

Category:
=B Sgssion Basic options for your PuTTY session
& _I_E"" I.nglging Specify the destination you want to connect to
Tml'é;:board Host Name {or IP address) Part
- Bell |L|i-1 hpertulv 2
- Features [':Dnnection type: ) ) )
= Window {_JRaw (_)Telnet (_)Rlogin (@ SSH () Serial
ﬁppea@nce Load, save or delete a stored session
- Behaviour
- Translation Saved Sessions
- Selection ui-1
- Colours
rifs ~
[=)- Connection owncloud —
- Diata rudens
- Prosy ssh_tunnel_test Save
testvm
- Telnet torks Delete
- Rlogin i
[+-55H
- Seral Close window on exit: )
(JMways (_INever (@ Onlyon clean exit
About Help | Open | Cancel

Komentars. No komandrindas var izsaukt ari grafiskus rikus/logus (vairak skat. 11. sadala).

7. Darbs ar klasteri

Darbs ar klasteri iedalams 4 etapos.

1. Pieslégsanas klasterim

2. Uzdevuma (skripta) ievietosana rinda
3. Uzdevums izpilde un sekosanai tai.

4. Rezultatu sanemsana

Uzdevums — no anglu job/task. Simulacija vai programmas kods, kuru lietotajs izpilda klastert.

7.1. Lietotaja darba apgabals

Katram lietotajam ir izveidots darba apgabals, kur var glabat ar uzdevumiem saistitos failus. Pieslédzoties
piekluves servera komandrindai, automatiski nonaksiet sava darba direktorija:

/home/username

Failu sistéma starp klastera mezgliem un piek|uves serveri ir koplietota (NFS — Network File System), tapéc
nav nepiecieSsama failu kopéSana uz un no izpildes mezgla un starp mezgliem. Tas nozimé - ja iekopésiet
failu piekluves serveri, tas bis pieejams ari visos citos mezglos. Tapat — visas izmainas, ko veiksiet failiem
piekluves serveri, atainosies ari mezglos.



Uzdevumu

arvaldnieks ssh
P http
/
Starpsavienojuma /7
tikls /
/ kopiga direktorija

(" NFs J/home/usemame

Datu glabatuve

Sava darba apgabala lietotajs var art instalet/kompilét klasterl izmantojamu lietojumprogrammatdru, ja
instalacijas process neprasa administratora (root) tiesibas.

7.2. Vides sagatavoSana (moduli)

Lai sagatavotu klastera vidi dazadu lietojumprogrammu, kompilatoru, bibliotéku izmantosanai, lietotaji var
izmantot modulus (Environment Modules). Moduli ieladé ar komandu:

module load module name

Komanda uzstada celu (PATH) uz attiecigds programmatdras direktoriju un citus nepiecieSamos vides
mainigos. Lai iegltu visu modulu (lietojumprogrammattru un riku) sarakstu, izpildiet:

module avail

[ciko@ui-1 ~]% module avail

/usr/share/Modules/modulefiles

dot module-git module-info modules null use.own
Jopt/exp_soft/env_modules/

R/R-3.4 conda intel/intel-2013 ns/ns-2.34 openmpi
bcl2fastq/bcl2fastg-1.8.4 cuda/cuda-7.5 matlab/R2015a openfoam/openfoam-2.4-centosé peridigm/1.4.1
blender/blender-2.70 cuda/cuda-8.0 matlab/R2015b openfoam/openfoam-2.4-centos7 peridigm/1.5
boost/boost-1.6.1 cuda/cuda-9.2 matlab/R2016a openfoam/openfoam-5.0 salomemeca/salomemeca-2015
comsol/5.1 glibc-2.17-centosé matlab/R2017b openfoam/openfoam-5.0-intelmpi scilab/scilab-5.4-centosé
comsol/5.2a gromacs/gromacs-2016.1 mpi/intelmpi openfoam/openfoam-5.0-sysmpi
comsol/5.3a hashcat/hashcat-cuda-2.01 mpi/openmpi-1.10.5al openfoam/openfoam-default

/opt/exp_soft/ohpc/pub/modulefiles
EasyEuild/3.6.1_autotools gnu7/7.3.0 hwloc/1.11.10 prun/1.2

Linux distributiva iek|autajiem rikiem parasti modulu ieladé nav nepiecieSama.

Modulim jabat ieladétam uz ta mezgla, kur tiek startéta programma. Ja uzdevums tiek izpildits uz
skaitlosanas mezgla/iem, tad modulis jaieladé ari katra no tiem.

Lai atiestatitu vidi:
module unload module name

Vairak par modulu lietosanu: http://modules.sourceforge.net/

7.3. Kur izpildas uzdevums?
Darba ar klasteri parasti iesaistiti 3 komponenti:

e lietotaja dators
e klastera piekluves serveris (ui-1.hpc.rtu.lv)
e skaitlosanas mezgls (piem., wn02)


http://modules.sourceforge.net/
http://modules.sourceforge.net/

Piesledzoties klastera piek|uves serverim un izpildot komandu terminali (arT atverot lietojumprogrammas
GUI), vél nenodrosina, ka uzdevums automatiski izpildisies uz skaitloSanas mezgliem. Visdrizak tas noslogos
piek|uves serveri.

7.4. Uzdevuma ievietosana rinda

Pirms uzdevums nonak skaitloSanas mezgla un sak izpildities, tas tiek ievietots virtuala rinda. Rinda organizé
resursu sadali daudzlietotaju sistéema, kur uzdevumu skaits un prasibas var parsniegt brivo resursu (CPU,
atminas) apjomu. Atbrivojoties resursiem, parasti nakamais izpildisies tas uzdevums, kas rinda gaidijis
visilgak. Lietotajam nav jaseko, kad resursi atbrivosies — uzdevuma parvieto$anas rinda un izpildes saksana
notiek automatiski. Ja rindas nav (ir brivi resursi), tad uzdevums sak izpildities uzreiz. RTU klasterT ir vairakas
rindas, kas atSkiras péc uzdevumu izpildes ilguma un pieejama resursu apjoma:

e Dbatch
e fast
e Jong

Detalizéts rindu apraksts 8. sadala.

7.4.1. Vienkarss uzdevums

Uzdevuma ievietosana rindd notiek ar specialiem Torque/Moab klastera klienta rikiem (izstradataja
dokumentacija http://docs.adaptivecomputing.com/torque/6-1-2/adminGuide/torque.htm).

Komanda vienkarsa uzdevuma (skripta) ievietoSanai rinda:

gsub test.sh
test.sh ir bash valodas (Linux komandrindas) skripts, kura lietotajs ieraksta secigi izpildamas komandas,
uzdevumam nonakot skaitloSanas mezgla. Tas nodrosina pakesuzdevuma (batch) izpildi bez lietotaja
[idzdalibas. Skripts var saturét, pieméram, sadu komandu:
#!/bin/bash
echo “Hello world from node ~/bin/hostname™”

Komanda izdruka skaitloSanas mezgla vardu. Varat izpildit to ari lokali.
Skripta paraugs, lai skaitloSanas mezgla palaistu jlsu programmu ar parametriem:

#!/bin/bash

./myprogram 12 3

Ja nepieciesams, pirms programmas izpildes ieladéjiet attiecigo moduli (skat. 7.2. sadala).
Lietojumprogrammu palaisanas skriptu piemeérus un citu noderigu informaciju atradisiet direktorija:
/opt/exp_soft/user_info

7.4.2. Interaktivs uzdevums

Alternativi pakeSuzdevumam var izmantot interaktivu uzdevumu veidu. Interaktivais reZims érts uzdevumu
testéSanai un atk|Gdosanai, ka arf, ja izmantojiet grafiskus rikus. Sakt interaktivu uzdevumu:

gsub -TI

Automatiski tiks atverts attalinats terminalis uz skaitjoSanas mezgla, kur varésiet izpildit nepiecieS$amas
komandas, rakstot tas komandrinda. Komanda lidzvértiga “ssh  wn[xx]” ar atskirtbu, ka resursi tiks
rezervéeti un neradisies konflikti ar citiem lietotajiem.

Ja interaktiva reZima nepiecieSams atvértu grafisku logu, pievienojiet —X parametru:



gsub -X -I

Par grafiskas sesijas parsatisanu vairak lasiet 11. sadala.

7.4.3.

Uzdevuma parametri un prasibas

JUs variet noradit uzdevuma parametrus un prasibas, pieméram, nosaukumu, kuru rindu izmantot vai cik
laika bls nepiecie$ams uzdevuma izpildei. So informaciju rindu sistéma izmantos, lai atrastu uzdevumam
piemérotakos resursus.

gsub -N my job —-g fast -1 walltime=00:00:30 test.sh

Uzdevuma prasibas var pievienot palaiSanas skripta sakuma:

/ Uzdevuma nosaukums

#!/bin/bash /

#PBS -N my job

#PBS -1 walltime=00:00:30] Prognozétais izpildes ilgums

#PBS -1 nodes=1l:ppn=1 -

#PBS -q fast —— | Nepieciesamie

#PBS -J oe \ Uzdevumu rinda skaitlo%anas resursi
\

./myprogram Apvienot standarta izvadi un k|Gdu viena faila

Komentars. Parametrus var noradit vienlaicigi gan komandrinda, gan skripta, tomér, dubléSanas gadijuma,
komandrindas parametri tiks nemti véra ar augstaku prioritati.

Ka pieprasit konkrétus skaitjoSanas resursus? Defingjiet prasibas ar “gsub —1”", kd parametrus noradot:

kodolu skaitu

-1 procs=12
mezglu un kodolu skaitu katra mezgla (lietojiet So pierakstu MPI uzdevumiem!)

-1 nodes=2:ppn=12
konkrétu mezglu/s (var nakties ilgak gaidit rindal)

-1 nodes=wné44:ppn=12

-1 nodes=wn44:ppn=12+wn46:ppn=12
grafisko procesoru (GPU) skaitu

-1 nodes=1l:ppn=12:gpus=2

nepiecieSamo atminas apjomu

-1 nodes=1:ppn=12:pmem=1g < atminas apjoms uz katru kodolu (procesu)

-1 nodes=1:ppn=12:mem=12g € kopéjais uzdevuma atminas apjoms

pieprasit skaitloS8anas mezglus ar noteiktam iezimém (features). lezimes parasti tiek izmantotas
klasteros ar dazadiem mezgliem (nehomogénos)

-1 feature=centos’/

Mezglu nosaukumus (hostnames), parametrus un iezimes variet noskaidrot 3.3. sadala.

Vairak par gsub komandu un parametriem varat ieglt informaciju, izpildot:

man gsub



7.4.4. Paraléls (MPI) uzdevums

Uzdevums tiek sadalits uz vairakiem kodoliem vai klastera mezgliem, izmantojot Message Passing Interface
(MPI) protokolu.

levietot rinda paralélu uzdevumu, kam izpildei nepiecieSsami 24 kodoli (2 mezgli x 12 kodoli katra mezgla):
gsub -1 nodes=2:ppn=12 run mpi.sh
vai nenoradot konkrétu mezglu skaitu

gsub -1 procs=24 run mpi.sh

run_mpi.sh skripta piemers:

|
Parietu uz direktoriju, no kuras
uzdevums tika ievietots rinda

#!/bin/bash
#PBS -N my mpi Jjob
#PBS -1 walltime=00:00:30

#PBS —-g batch

#PBS -j oe leladét OpenMPI moduli

cd $PBS_O WORKDIR

|_— | kompilét kodu ar MPI C++

module load mpi/openmpi/openmpi-default
/ kompilatoru
mpic++ MPItest.c -o MPItest.o

/ . - J——
mpirun -np 24 ./MPItest.o Izpildit programmu paraléli

MPI piemérus atradisiet klastera direktorija: /opt/exp soft/users info/mpi

7.4.5. Uzdevuma mainigie

Uzdevuma skripta parocigi izmantot mainigos, kuri uzstadas automatiski uzdevumam nonakot uz
skaitloSanas mezgla.

e $PBS_O_WORKDIR
e $PBS_NODEFILE

e $PBS_GPUFILE

e S$PBS_NP

e $PBS_JOBID

Pieméram, lai parietu uz direktoriju, no kuras uzdevums tika ievietots rinda:
cd $PBS_O WORKDIR

Lai iegltu sarastu ar visiem mainigajiem, saciet interaktivu uzdevumu (gsub -I) un izpildiet
komandu:

env | grep PBS



7.4.6. Uzdevuma partrauksana

Izpildé esosu vai rinda gaidoSu uzdevumu patrauc ar komandu:
gdel [job id]

vai

canceljob [job id]

job_id —uzdevuma identifikators.

Partraukt visus lietotaja uzdevumus

qgdel ‘all’

7.5. Rindas, mezglu un uzdevumu monitorings
Komanda, lai parbaudttu rinda ievietoto uzdevumu izpildes gaitu:
gstat

R - running, C - completed, Q - queued

Lai redzétu kopéjo uzdevumu rindu (par visiem lietotajiem):

showqg
Komanda, lai noskaidrotu pieejamos skait|oSanas resursus:

showbf
vai detalizétakai informacijai:

pbsnodes

Lai iegltu detalizétu informaciju par uzdevuma izpildi, ka art iemesliem uzdevuma aizturésanai rinda:

checkjob job id -vvv

7.6. Uzdevuma izpildes efektivitate
CPU izmantosanas efektivitate izpildé esoSiem uzdevumiem.
showqg -r

skat. kolonu EFFIC

Parbaudit uzdevuma radito sistémas noslodzi un efektivitati skaitlosanas mezgla.
1. Noskaidrot, kura mezgla uzdevums izpildas

gstat -n job_id

Reqg'd Reqg'd Elap
Job ID Username Queue Jobname SessID NDS TSK  Memory Time S Time
95941 .rudens ciko batch test.sh 9237 1 1 lgb 00:30:00 R 00:00:05

wn0l/0 B
2. Attalinati pieslégties attiecigajam mezglam, pieméram, node10

ssh wnO1l



3. Izmantot Linux rikus monitoringam:

htop

nvidia-smi

iostat

nfsstat

e CPU izmantosanas efektivitatei ar komandu htop
At PR e e 1100.0%) T C LR e rrr199.3%] 10 COEEEEEEEEE R Errrr199.3%]
SOorEEEEErE e rrrrres.3s) B rHEErtreEr et er i 1100.0%) L PPt e 1100.0%y
E CHEEIEErEErr et 11100.0%) :dyili\;ll 32‘!;‘,1“';',1]‘.“!,‘,"”‘ 9.3%)] 12 0000t e e 100,083
¢ 53%:??2 Lc;d'avarjags: 11.83 6.90 2.92

Uptime: 17:37:185

TIME+ Command

gmx mdrun
.16 gmx mdrun
8.24 gmx mdrun -deffr

6831 ciko
6836 ciko % mdrun
gnx mdrun - N

gmx mdrun -deffnm md_
25 gnx mdrun
23 gmx mdrun md_0_1
28 gmx mdrun -deffnm md_0_1

a:1

329 ciko 20 & 0.6 4:18.22 gmx mdrun -deffnm md_0_1

6827 ciko 20 0 85.56 169M R 99. 0.6 4:19.46 gnx mdrun -deffnm md 0 1
e Sekot GPU izmantosanas efektivitatei
[ciko@nodel0 2016.1]15 nvidia-smi
Tue Jul 24 10:24:10 2018
L ettt et +
| NVIDIA-SMI 396.26 Driver Version: 396.26 |
|- o ——— o —— +
| GPU Name Persistence-M| Bus-Id Disp.A | Volatile Uncorr. ECC |
| Fan Temp Perf Pwr:Usage/Cap]| Memory-Usage | GPU-Util Compute M. |
I i + I
| 0 Tesla K2Z0m on | 00000000:04:00.0 Off | off |
| N/A 38¢C PO BOW / 225W | 81MiB / 5062MiB | 67% E. Process |
o o ——— o —— +
| 1 Tesla KZ0m on | 00000000:42:00.0 Off | off |
| N/A 38¢C PO S2W / 225W | 81MiB / 5062MiB | 68% E. Process |
o o ——— o —— +
L ettt et +
| Processes: GPU Memory |
| GPU PID Type Process name Usage |
I I
I 0 6812 c gmx 7OMiB |
I 1 6812 c gmx 7OMiB |
L ettt et +

8. Uzdevumu rindas

Klastera lietotajiem pieejams vairakas virtualas rindas, kas atSkiras péc uzdevumu izpildes ilguma un
pieejama resursu apjoma. Rindu izvélas ar “gsub —-g” parametru. Nenoradot rindu, uzdevumi tiks ievietoti
rinda “batch”.

Parsniedzot uzdevuma maksimalo pielaujamo izpildes ilgumu, uzdevums tiks automatiski partraukts.
lesakam regulari saglabat starprezultatus.

batch — nokluséta rinda; piemérota uzdevumiem bez Tpasam prasibam (lidz 96 h)

SkaitJoSanas mezgli:

wn[02-35,37,39,42-60]

Uzdevuma ilgums (walltime):

12h (maks. 96 h)*

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

1 GB (maks. 5 GB)

Kodolu skaits/ uzdevums:

1 (maks. bez limita)

Maksimalais izpildo$os uzdevumu skaits/lietotajs (running):

bez limita

Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running):

400

fast —1siem uzdevumiem (lidz 12 h); ar augstaku uzdevumu izpildes prioritati; piemérota interaktiviem un

testa uzdevumiem

SkaitJosanas mezgli:

wn[02-35,37,39,42-60]

Uzdevuma ilgums (walltime):

1h (maks. 12 h)

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

2 GB (maks. 10 GB)




Kodolu skaits/ uzdevums:

1 (maks. 48)

Maksimalais izpildo$os uzdevumu skaits/lietotajs (running):

Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running):

long — rinda laikietilpigiem uzdevumiem (Iidz 2 nedélas)

SkaitJosanas mezgli:

wn[02-35,37,39,42-60]

Uzdevuma ilgums (walltime):

48h (maks. 336 h)

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

2 GB (maks. 5 GB)

Kodolu skaits/ uzdevums: 1 (maks. 48)
Maksimalais izpildo$os uzdevumu skaits/lietotajs (running): 30
Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running): 30
highmem — piek|uve lielas atminas (1.5 TB) mezglam
SkaitjoSanas mezgli: wn01

Uzdevuma ilgums (walltime):

12h (maks. 96 h)

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

6 GB (maks. 1.5 TB)

Kodolu skaits/ uzdevums: 1 (maks. 72)
Maksimalais izpildo$os uzdevumu skaits/lietotajs (running): bez limita
Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running): 20
NB. highmem rinda pieejama tikai péc saskanosanas ar HPC centru!
rudens — tikai mezgli Dell, paralélu uzdevumu izpilde

Skait|osanas mezgli: wn[43-58]

Uzdevuma ilgums (walltime):

24h (maks. 144 h)

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

2 GB (maks. 10 GB)

Kodolu skaits/ uzdevums:

1 (maks. 384)

Maksimalais izpildo$os uzdevumu skaits/lietotajs (running):

bez limita

Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running):

200

inf — tikai mezgli T-blade (12 kodolu), paralélu uzdevumu izpilde

Skait|osanas mezgli:

wn[12-35, 37, 39, 42]

Uzdevuma ilgums (walltime):

24h (maks. 144 h)

Fiziska atmina uz vienu izmantoto kodolu:

1 GB (maks. 2 GB)

Kodolu skaits/ uzdevums:

1 (maks. 256)
Maksimalais izpildosos uzdevumu skaits/lietotajs (running): bez limita
Maksimalais rinda ievietojamo uzdevumu skaits/lietotajs (queued + running): 200

* 12h (maks. 96 h) nozimé, ka 12 h ir nokluséta vértiba, kas tiks ieklauta uzdevuma prasibas, ja lietotajs
nenorada citu; maks. 96 h — maksimala pielaujama vértiba, kuru parsniedzot, uzdevums dotaja rinda

darboties nevares.

9. Failu kopésana

Failu kopésana starp savu datoru un piek|uves serveri.

Unix vidé (MacOS, Linux) izmantojiet komandrindas SCP vai kadu grafisko riku.

scp —r my.file username@ui-1.hpc.rtu.lv:

MS Windows lietotaji var izmantot, pieméram, WinScp vai Far failu menedzeri.

Lejupieladéjiet WinScp: https://winscp.net/eng/download.php.



https://winscp.net/eng/download.php

PieslegSana lidzigi ka ar PuTTY.

B Login = (=
E} New Site Session
D] My Workspace Eile protocal:
SFTP w
Host name: Port number:
ui-1.hpe.rtu.lv 22 5
User name: Password:
[
Save A Advanced... |¥
Tools hd Manage hd Login |V Close Help

Kreisaja pusé bls redzami JUsu datora faili, labaja — darba apgabals klastera pieejas serverl.

Local Mark Files Commands Session Options Remote Help

o Sl EEEW %% Default - ﬁv

| cko@85.254.226.77 | ciko@85.254.226.77 (2) | cko@uihpestuly | + |
caDilocalDisk -~ & F ~ & - G144 g : )l admin -@AE w - e i e
D:\Mew folder Jmnt/home/fadmin
Mame Ext Size Type Change::iv Marme Ext
t Parent directory  30.10.2013.|| /1.

< | 1 | I mn 2
0Bof0BinDof O 0BofOBinOof D
(5§ F7 Create Directory I F10 Quit

Synchronize local directary with remote directory

10.HPC lietojuma uzskaite

Bilanci var apskatit arT ar komandu:

mam-balance

mam-list-funds

leglt detalizétu atskaiti par katra uzdevuma patérétajiem klastera resursiem, pieméram, par 2018. gada
jaliju:

mam-list-usagerecords -s 2018-07-01 -e 2018-08-01

[ciko@master ~]§ mam-list-usagerecords -s 2018-07-01 -e 2018-08-01

User Instance Nodes Processors GPUs Duration Memory SubmitTime StartTime EndTime

ciko 349694 1 1 31 2018-07-01 07:39:18 2018-07-01 07:3%9:19 2018-07-01 07:39:50
ciko 349695 1 1 1 2018-07-01 07:39:27 2018-07-01 07:3%:50 2018-07-01 07:39:51
ciko 353029 1 1 124 2018-07-23 12:10:47 2018-07-23 12:10:52 2018-07-23 12:12:56

11.Grafiskie riki

Pieslédzoties klasterim ar SSH klientu (pieméram, PuTTY), var lietot ne tikai terminala komandrindu, bet ari
grafiskos rikus. SSH nodroSina grafiskas sesijas parsutisanu (X11 forwarding) no klastera uz lietotaja datoru.



Linux vidg, pieslédzoties klasterim, izmantojiet —X parametru

ssh -p 22 user@Qui-1l.hpc.rtu.lv

Lai So funkciju izmantotu MS Windows vidé, lietotaja personalaja datora javeic papildu sagatavosanas soli.

1. Instalgjiet riku Xming X Server for Windows, kuru var lejupieladét:
http://sourceforge.net/projects/xming/.

2. Palaidiet to ka servisu fona. Pirmaja startésanas reizé var prasit mainit uzstadijumus, atstajiet
nokluséetos.

3. Papildus nepiecieSsama PuTTY konfiguracija darbam ar Xming. Izmainiet saglabato konfiguraciju prieks
klastera piek|uves servera, veicot turpmak paraditas izmainas:

@ PuTTY Cenfiguration Y

Category:

=3 S,ession - Options controlling 55H X11 forwarding I

i T;ﬂ'-i:E'alg‘“Q %11 forwarding |
- Keyboard Enable 11 forwarding

... Bell X display location localhost:0

- Features Remote %11 authentication protocol

= Window @) MIT-Magic-Cookie-1  (7) XDM-Authorization-1
J;DEBE"E“CB X authority file for local display

- Behaviour

- Translation =

- Selection

m

- Colours
=~ Connection
- Data

- Proy
- Telnet
- Rlogin
- 55H
- Auth

X -

About [ Open ] ’ Cancel

[ )

Saglabajiet PuTTY konfiguracijul!

11.1.Piemérs: izmantot MATLAB pakotni grafiska rezZima

Lai uz klastera piekluves servera (ui-1.hpc.rtu.lv) startétu Matlab grafisko saskarni, pieslédzieties klastera
komandrindai, izmantojot ieprieks aprakstito grafiskas sesijas parsttisanu.

Piekluves servera komandrinda izpildiet:
module load matlab/R2017b

matlab

JUsu datora tiks atverts programmas logs, bet visas darbibas tiks izpilditas attali uz klastera. MATLAB
saskarne nodrosina vajadzigos rikus uzdevuma ievietosanai rinda un izpildei uz skaitloSanas mezgliem.

12.Noderigas saites

RTU HPC centra majaslapa: http://hpc.rtu.lv

Uzdevumu parvaldibas sistémas (Torque/Moab) dokumentacija:
http://www.adaptivecomputing.com/support/documentation-index/

Noderigas pamacibas: https://www.hpc.science.unsw.edu.au/about/hpc-basics



http://sourceforge.net/projects/xming/
http://hpc.rtu.lv/
http://www.adaptivecomputing.com/support/documentation-index/
https://www.hpc.science.unsw.edu.au/about/hpc-basics

