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ﬂtaCentrum NGI

Pfistupna zaméstnanciim a studentiim VS/univerzit, AV
CR, vyzkumnym ustavam, atp.
— komercni subjekty pouze pro verejny vyzkum
nabizi:
. V)'/pO(VZetnl' zdroje http://metavo.metacentrum.cz

— ulozné kapacity
— aplikacni programy
Po registraci k dispozici zcela zdarma 100%

L, 5 o FREE
— ,placeni formou publikaci s podekovanim
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VIRTUAL ORGANIZATIRN scientific cloud

mentrum & CERIT-SC

Jaky je vzajemny vztah MetaCentra a CERIT-SC?

— MetaCentrum disponuje vlastnimi zdroji (CESNET) a integruje zdroje externich
poskytovateld
e CERIT-SC/MUNI je jednim z nich
» dale CEITEC/NCBR, FZU, CVUT,JCU, zCU, UPOL, MU, ...

NGI MetaCentrum

Cesnet NCBR 5 CERIT-SC/MUNI + sdilena uloziste
a sdilena SW vybava

oto. |

skirit.metacentrum.cz  tarkil.metacentrum.cz ' zuphux.metacentrum.cz
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scientific cloud

Novinky NGI

obecna snaha infrastrukturu z pohledu uzivatelli zbyte¢né neménit
(pokud k tomu nemame padné divody)
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VIRTUAL ORCGANIZATION

/———_H::dwa re a software

Novy hardware
— nové vypocetni clustery - alfrid, zubat (GPU), krux, zefron (GPU), exmag,
meduseld, tarkil, upol128 (UV2000), phi (Xeon Phi), ...
— novd ulozisté
Novy (aktualizovany) komer¢ni software
— kompildtory (Intel, PGI), ladici ndstroje (TotalView, Allinea DDT)
— matematicky SW (Matlab, Mathematica, gridMathematica)
— aplikacni chemie (Gaussian + Gaussian Linda)
— materidlové simulace (Ansys CFD + Mechanical, 512 jader Ansys HP()
— bioinformatika (CLC Genomics Workbench)
Pribézné aktualizace softwarovych baliku

— cca 350 rdznych aplikaci
e viz http://meta.cesnet.cz/wiki/Kategorie:Aplikace

— aktualizace na zadost

— instalace novych aplikaci na zadost Ci ve spolupraci s uzivateli
* pomuzeme Vam s kompilaci
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scientific cloud

lénovaci systém PBS Professional

Novy planovac (PBS Pro)
— nahrada doposud vyuzivaného planovace Torque

V7

— podrobnéjsi informace, moznosti a zpUsoby pouziti — viz samostatna
pfednaska (D. Klusacek)
— postupny prechod infrastruktury na novy planovac
» soucasné vyuzivani obou planovaci
docasné nepohodli pfi migraci ®

MetaCentrum & PBS Pro

— prechod (téméf) dokoncen
» Celni a vypocetni uzly pfemigrovany
» zbyvaji izolované soucasti (NCBR)

— nespocitané ulohy premigrovany do Torque planovace CERIT-SC
* neprevoditelné ulohy komunikovany s uzivateli
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scientific cloud

Planovaci system PBS Proffesional

CERIT-SC & PBS Pro

— prfemigrovano nekolik clusterd
* PBS Pro: phi,ungu, urga,zebra (jen cast)
o ostatni stale v Torque

— vsSechny zdroje dostupné pres Celni uzel
zuphux.cerit-sc.cz
o standardni pldnovac: Torque
 volitelny pldnovac: PBS Pro
dostupny po pfidani modulu ,pbspro-client”
o (module add pbspro-client )

o pfi vyhradnim vyuzivani lze umistit do inicializaCnich skriptt
Bash (bash_profile )

cilovy stav: plny prechod na PBS Pro
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| Akceleratory Xeon Phi KNL
phi[1-6].cerit-sc.cz

— novy cluster pofizeny infrastrukturou CERIT-SC

 dostupny skrze frontu “phi ” (PBS Pro) na ¢elnim uzlu
zuphux.cerit-sc.cz

$ gsub —q phi —I select=...

— nejnovejsi generace Xeon Phi (7210 Knights Landing)

o aktualné jedina takova instalace v CR

pfednaska (J. Filipovic)

Specialita instalace: centralni ulozisté dostupna pres SCP
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scientific cloud
~Centralni uloZisté clusteru phi.cerit-sc.cz

Opusténi centralniho sdileni ulozist skrze NFS
tj. konceptu /storage/XXX/home/<username>
— technické duvody

— pristup k datum skrze SCP
e ve vetSiné pripadld pouze minimalni zména ve skriptech

NFS sdileni (aktualni stav) SCP sdileni (phi[1-6].cerit-sc.cz)

DATADIR="/storage/brno3-cerit/home/<username>/example” DATADIR="storage-brno3-cerit.metacentrum.cz:~/example”

cp -R $DATADIR/mydata $SCRATCHDIR scp —-R $DATADIR/mydata $SCRATCHDIR

Mnozstvi datovych ulozist prerasta unosnou mez
— hledame zpusoby, jak praci s ulozisti zprehlednit
napf. jedno velké ulozisté? (,object storage”)
— prfedmeét intenzivniho rozvoje v letoSnim a pristich letech
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scientific cloud

Novinky v cloudovém prostredi

Nova verze systemu OpenNebula

— noveé uzivatelské rozhrani
prehledné;jsi, vétsi moznosti konfigurace VM

— podpora ,security groups”
* nove standardné uzavrena vétsSina sitovych portu stroje
vetsSi zabezpeceni VM
e pro kazdou VM lze zvolit pozadovana kombinace ,security group”
oteviraji pozadované sitové porty
o .default-permissive” - (témér) vie otevieno (plvodni chovani)
o nové ,security groups” vytvareny na zadost

— nova systémova funkcionalita
podpora VXLAN (moderni varianta VLAN), atp.
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Dalsi dil¢i novinky
Nova uzivatelska dokumentace

— snaha o zprehlednéni,zaktualizovani a vycisténi pavodni
dokumentace

— viz https://wiki.metacentrum.cz/wiki
* pulvodni stale dostupna na https://wiki.metacentrum.cz/wikiold

— zachovano pravo editace vas uzivatell

uvitame Vasi pomoc s rozsirovanim dokumentace
* napr. tipy a navody k aplikacim, ukazkové priklady, atp.

Systémové zmény
— plny prechod na Debian 8

— mnoho ,neviditelnych®zmén
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Hadoop v MetaCentru

Apache Hadoop

— open-source framework pro distribuované zpracovani
velkych objemuU dat (BigData)
e za pouziti programovaciho paradigma MapReduce
vypocetni funkce jsou posilany k datim
o (standardne data putuji k vypocetnim funkcim)

Hadoop v MetaCentru

— doplneno obvyklymi nadstavbami
Pig, Hive, Hbase, YARN,...

— neni novinkou (dostupnost od 2015)
e zatim vSak stale relativneé sporadické vyuziti
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R
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Jak ,,sejmout” MetaCentrum?

(aneb Jak spravne zachazet s vypocty a daty)

Tomas Rebok ¢ Seminafr uzivatelti NGI

Nebojte se infrastrukturu pouZivat - pokud néco ,sejmete’, je to nase chyba. ©
30.3.2017
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scientific cloud

Kopirovani objemnych dat

Nekopirujte objemnéjsi data pres celni uzly

¢elni uzel infrastruktury

— pomalejsi kopirovani
— zatizeni Celnich uzld
Data lze kopirovat primo
skrze pristupové uzly ulozist
— SCP,WinSCP Vas PC

/storage/brno2 -> storage-brno2.metacentrum.cz
/storage/brno3-cerit -> storage-brno3-cerit. metacentrum.cz

o https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Working_with_data/Dire
ct_access_to_data_storages
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scientific cloud

V o V

Vypoéty nad centralnimi ulozisti

Nespoustéjte vypocty nad daty v centralnim ulozisti

— zejména s intenzivnejsimi /0O operacemi
» vede k ochromeni ulozisté a prodlouzeni doby béhu ulohy

Kopirujte pracovni data do scratche
— pozitivni vlivy:
» zrychleni béhu ulohy
e odstranéni zavislosti na dostupnosti centralniho ulozisté

— postup:
e $ gsub -1 select=1:ncpus=4:scratch_local=1gb ...
cp /storage/.../home/<username>/mydata $SCRATCHDIR/mydata
cd $SCRATCHDIR
<compute>
cp $SCRATCHDIR/results /storage/.../home/<username>/results
o ....;scratch_shared=Xgb ... sdileny scratch (distribuované ulohy)
o ....scratch_ssd=Xgb ... lokdlni scratch — SSD disky
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Data ve scratchich

Promazavejte data po ukoncenych ulohach
— pracovni data ve scratchich obdobou pracovnich dat v pameéti
* po korektnim ukonceni ulohy by méla byt odmazana
— scratche automatizovane promazavany
e avsak vetsinou az 2 tydny po ukonceni ulohy
Promazavani scratchti v ulohach
— utilita,clean_scratch ~
— postup:
trap ‘clean_scratch’ TERM EXIT

cp results /storage/... || export CLEAN_SCRATCH=false
» pfi nedostupnosti centralniho uloziste (selhani vykopirovani vysledka)
data ponecha ve scratchi

o informuje o korektnim promazani scratche Ci ponechani dat
o informuje o nepromazanych scratchich z jinych uloh (na daném uzlu)
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Naduzivani mista na ulozistich

VvV ewv

Centralni (pracovni) ulozisté nejsou nekonecna ®
/storage/<MESTO>
Promazavejte/odsunujte nepotrebna data

— moznosti:
e odmazani nepotfebnych dat

e odsun aktualneé nepotrebnych dat do archivnich ulozist
viz https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Archival _data_handling

Tomas Rebok ¢ Seminafr uzivateltt NGl o 30.3.2017 17



-%'ﬁ MetaCentrum | cer?t —uesne

DREGANIZATION

scientific cloud |

Vypocetni uzly maji omezené kvoty (1GB) pro zapis na

lokalni disky (mimo scratche)
— vliv na zapisy aplikaci do /tmp (docCasné pracovni soubory)
— vliv na objemné vystupy uloh (stdout, stderr)

Presmeérovavejte objemnéjsi vystupy do scratche

— pfesmérovani docasného ulozisté pracovnich soubor(

mnoho aplikaci reflektuje systémovou proménnou TMPDIR
* nastaveni: export TMPDIR=$SCRATCHDIR

— pfesmérovani standardniho a chybového vystupu
 myapp ... 1>$SCRATCHDIR/stdout 2>$SCRATCHDIR/stderr

— zjiSténi stavu lokalni uzivatelské kvoty a zabirajicich soubort

(prvotni informace emailem)
« utilita $ check-local-quota
spusténo na predmétném uzlu
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Neefektivni vypocty

Zajimejte se o efektivitu Vasich uloh

— pozadavek na vice jader nepromeéni jednoprocesorovy/ sériovy

vypocet na paralelni (= nedojde ke zrychleni)
e vyuzivano bude stale jediné CPU
— mnoho aplikaci meéni pocet vyuzivanych jader v pribéhu
vypoctu
o veétSi poCet jader muze byt vyuzivan jen po kratkou dobu béhu
aplikace
Sledovani vyuziti (nejen) CPU ulohou:
— v prubéhu béhu ulohy:

. P]a vypocetnim uzlu (SSH) s vyuzitim standardnich nastroju (top ,
top ,...)

— po ukonceni ulohy:
e na portale v pfehledu uloh
cervené podbarveni neefektivnich uloh
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Infiniband

Distribuované ulohy mohou byt neefektivni kvuli

pomalému komunikac¢nimu kanalu

— komunikace skrze standardni sitové propojeni (Ethernet) je pomala
— Infiniband - specializované nizkolatencni propojeni pro podporu
rychlé komunikace distribuovanych uloh

Mnohé clustery NGI jsou vybaveny Infinibandem

— vyrazne urychluje beh distribuovanych (MPI) uloh
» dostupnost detekovana automaticky
vzdy identické spusténi: mpirun myapp
» v pfipadé nedostupnosti je vyuzit Ethernet
— pozadavek:
« $gsub -1 select=... -1 place=group=infiniband script.sh
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Mnoho kratkych uloh

Seskupujte prilis kratké ulohy
— napf.v délce do jednotek minut
e rezie spusteni tvori netrivialni podil doby behu
neefektivni vyuziti zdroju
V jedné uloze spustte vice instanci vypoctu
— moznosti realizace:
e sériove spusteni instanci v ramci behu jedné ulohy
process datal
process data2

. bﬂaralelnl’ spusténi instanci v ramci béhu jedné ulohy
(nezbytna alokace dostatku CPU)
o pbsdsh

o parallel
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' Vypocty na celnich uzlech

Nepoc“:itejte ha c“:elnich uzlech

VVVVVV

» vyrazné omezeni pristupového uzlu (mnohdy vedouci az k padu)
— primarnim poslanim je priprava uloh a jednoduché/

kratkodobé operace
Vyuzivejte interaktivni ulohy

— pozadavek:
e $qsub -1 -lselect=...

— moznosti prace
o textovy re2|m
%raflcky rezim — VNC pristup
module add gui
gui start
o Viz https://wiki.metacentrum.cz/wiki/Remote_desktop
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Interaktivni ulohy

Minimalizujte prodlevy v interaktivnich ulohach
— zejména Cas mezi spustenim ulohy a poCatkem Vasi prace
(spusténim vypoctu)
» ->neefektivni vyuzivani zdroju
Nechte se informovat o spusténi ulohy
— pozadavek:
e $qsub -—-mab -I-lselect=...

zasle Vam email pri spusténi ulohy
o (,-m abe ”i pfi jejim ukonceni)
— prepinac lze vyuzit i pfi davkovych ulohach
pozor pri spousténi vétSiho mnozstvi uloh!
 zahlceni Vasi schranky
» blacklist mailoveho serveru
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Cloudove stroje

Udrzujte si prehled o Vami spusténych virtualnich
strojich
— 1 Vami nevyuzivany stroj vyuziva zdroje infrastruktury
» -> plytvani zdroji, které muze efektivneji vyuzit nékdo jiny
Ukoncujte/suspendujte nepouzivané VM
— pfipravujeme nasazeni systému, ktery Vam bude bezici
VM pravidelne (cca kazdé 3 mesice) pripominat
a v pripadé nereakce (= aktivniho prodlouzeni) tyto suspenduje
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scientific cloud
Zaverem

Nebojte se zeptat, radi Vam poradime!

— v pripadé problému prvné zkuste vlastni analyzu
nahled do dokumentace programu

nahled do dokumentace MetaCentra

* mu0ze mj.obsahovat i tipy na efektivni spousténi aplikaci (napf. distribuované
vypocty v Gaussian, Matlab, Mathematica, aj.), pozadavky na licence, ...

nahled do aktualit/novinek MetaCentra
— pokud potrebujete poradit (s probléemem i vyuzitim infrastruktury), piste

na meta@cesnet.cz nebo support@cerit-sc.cz

Vas pozadavek zaloZi ,ticket” v ticketovacim systému
* rozeslan vSem relevantnim lidem, umoznuje sledovani historie vyfizeni
pozadavku
doporuceni:
» vzdy odpovidejte na dany ticket (pfes uvedenou hromadnou adresu)
nepiste konkrétnim osobam
* pro nové problémy nepouzivejte staré tickety
vzdy zalozte novy (tj. piste novy email)
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