VYSOKE UCENI TECHNICKE V BRNE

BRNO UNIVERSITY OF TECHNOLOGY

NN

FAKULTA INFORMACNICH TECHNOLOGII
USTAV POCITACOVYCH SYSTEMU

FACULTY OF INFORMATION TECHNOLOGY
fll DEPARTMENT OF COMPUTER SYSTEMS

SYSTEM PRO AUTOMATIZOVANOU OBSLUHU
SUPERPOCITACE

SYSTEM FOR SUPERCOMPUTER AUTOMATION OPERATION

BAKALARSKA PRACE

BACHELOR'’S THESIS

AUTOR PRACE PETER STRECANSKY
AUTHOR

VEDOUCI PRACE Ing. JIRI JAROS, Ph.D.
SUPERVISOR

BRNO 2016



Zadéni bakaléfské prace/17431/2015/xstrec05
Vysoké uceni technické v Brné - Fakulta informaénich technologii
Ustav pocitatovych systémd Akademicky rok 2015/2016
Zadani bakalarské prace

Resitel:  Streéansky Peter

Obor: Informacni technologie

Téma: Systém pro automatizovanou obsluhu superpocéitace
System for Supercomputer Automation Operation

Kategorie: Softwarové inZzenyrstvi

Pokyny:

1. Seznamte se s aktudlnimi prostfedky pro obsluhu superpoéita¢l. Zamétte se
pFedevSim na systém modularniho softwaru a plénovace OpenPBS.

2. Osvojte si praci se balickem FabSim uréenym pro automatizovanou obsluhu
superpocitate. Zamérte se na automatickou instalaci knihoven, kompilaci a
testovani kodu, spousténi uZivatelskych uloh a prenos souborq.

3. Navrhnéte zplsob integrace bali¢ku FabSim do réiznych simula¢nich bali¢kd.

4. Navrzenou koncepci realizujte a otestujte na nékolika superpoditadich.

5. Vytvofte podrobnou uZivatelskou dokumentaci pro rychlé osvojeni prace se
superpocitatem a integraci balicku FabSim.

6. Zhodnotte dosazené vysledky a pfinos pro bé&zného uZivatele.

Literatura:
e Dle pokyni vedouciho.

Pro udéleni zapoctu za prvni semestr je pozadovano:
e Spinéni bodl 1 az 3 zadani.

Podrobné zdvazné pokyny pro vypracovani bakalafské prace naleznete na adrese
http://www.fit.vutbr.cz/info/szz/
Technicka zprava bakaldrské prace musi obsahovat formulaci cile, charakteristiku sou¢asného stavu,

teoretickd a odborna vychodiska FeSenych problém{ a specifikaci etap (20 aZ 30% celkového rozsahu
technické zpravy).

Student odevzdd v jednom vytisku technickou zpravu a v elektronlcke podobé zdrojovy text technické
zpravy, uplnou programovou dokumentaci a zdrojové texty programul. Informace v elektronické podobé
budou uloZzeny na standardnim nepfepisovatelném pamétovém médiu (CD-R, DVD-R, apod.), které bude
vloZzeno do pisemné zpravy tak, aby nemohlo dojit k jeho ztraté p¥i b&zné manipulaci.

Vedouci: Jaros JiFi, Ing., Ph.D., UPSY FIT VUT
Datum zadani: 1. listopadu 2015

Datum odevzdani: 18. kvétna 2016
VYSOKE UCEN( TECHNICKE V BRNE
Fakulta Informacnfch technologif

Ustav acovych systému a sftf
612 Tno. BoZetdchova 2

- abar

prof. Ing. Lukas Sekanlna Ph 3
vedouci Ustavu



Abstrakt

Cielom tejto prace je rozsirit existujuci program FabSim o modul, ktory umozni automa-
tizovanu obsluhu superpocitacov, predovsetkym pracu s planovacom OpenPBS. Modul bol
vytvoreny v programovacom jazyku Python za pouzitia balicka Fabric. Skripty, ktoré sa
pomocou OpenPBS spustaji, si ulozené vo forme predloh a pred samotnym prenosom
na cluster a spustenim sa dynamicky upravia na zaklade preferencii uzivatela. Vytvorené
rieSenie tak poskytuje komplexnt sadu metéd, ktoré umoznuji plnohodnotnti obsluhu su-
perpocitacov, integraciu s Gitom a spravovanie dat nachidzajtcich sa na superpocitacoch.
Hlavnym prinosom tejto prace je jednoduchsie riadenie a tspora ¢asu spojend s obsluhou
superpocitacov.

Abstract

The main goal of this thesis is to extend already existing software FabSim by a module,
which allows automated supercomputer operation, especially with OpenPBS scheduler. This
module was implemented with Python programming language, using Fabric module as its
backbone. The scripts, which are executed with OpenPBS are stored as the templates. These
templates are dynamically modified to suit users needs. This solution provides a complex
set of methods, which allows full-featured operation of supercomputers, integration with
git and data management on clusters. The module saves time and makes working with
supercomputers much easier.
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Kapitola 1

Uvod

Cielom tejto prace je rozsirit program urceny na automatizovanu obsluhu vzdialenych za-
riadeni tak, aby bolo pomocou neho mozné plohodnotne riadit superpocitace Anselm a
Salomon. Obsluhu programu musia byt schopni zvladnut aj ludia, ktor{ nemaji vzdelanie
v oblasti informatiky a ich pocitacova gramotnost je na priemernej trovni.

Cely proces vytvarania nového modulu je rozdeleny do niekolkych ¢asti. Aby bolo mozné
vobec s implementaciou zacat, je potrebné najprv riadne porozumiet problematike superpo-
¢itacov. Ich histéria, architektara a vyvoj st spolu s technickou sSpecifikaciou superpocita-
¢ov Anselm a Salomon rozobraté v kapitole 2. Nasledne je nutné pochopit princip akutélnej
verzie programu FabSim, jeho Specifikdm a nedostatkom. Tym je venovana kapitola 3. V ka-
pitole 4 si predstavime vybrané metddy so softvérového inzinierstva, vdaka ktorym okusime
postup vyvoja softvéru podobny tomu v praxi a ktory tento vyvoj o poznanie zjednodusi.

Prakticka cast prace je venovana samotnej implementdacii programu. Jej postup, Speci-
fik4 a jednotlivé programatorské praktiky st zhrnuté v kapitole 5. Aby bol vysledny program
spolahlivy a okamzite pripraveny na prevadzku, je nutné ho riadne otestovat. Vybrané typy
testovania, postup a ziskand spétnd vézba st rozobraté v kapitole 6. Na zaver, kapitola
7 predstavuje kompletnu uzivatelsku prirucku, ktora obsahuje vsetky pridané metédy a
pokryva plnu funkcionalitu vytvoreného modulu.

Zamerom je, aby vysledny produkt, teda rozsirena verzia programu FabSim, bola nena-
rocné na obsluhu s plnohodnotnou uzivatelskou dokumentéciou. Takyto program umozni
zrychlit a zjednodusif pracu Iudi v time, v ktorom kazda uSetrend minita pri pouzivani
superpocitacov znamend nielen znac¢ni usporu financii, ale aj moznost efektivne vyuzit
usetreny cas na vyskum technoldgie, ktord raz moéze zachranovat zivoty ¢i, pomahat pri
hladani nerastnych surovin.



Kapitola 2

Superpocitace

Superpoditacom sa nazyva taky pocitacovy systém', ktorého vykon je na alebo blizko sticas-
nej hranice najvyssej prevadzkovej rychlosti pocitacov [12]. Presnd hranica, odkedy mozno
povazovat konkrétny pocitacovy systém za superpocitac, vsak urcend nie je, liSi sa v zavis-
losti od zdroja z ktorého Cerpame. Pojem superpocita¢ bol spopularizovany v roku 1964,
ked bol vyrobeny superpocita¢ CDC 6600, ktory navrhol Seymour Cray a bol vyrobeny spo-
lo¢nostou Control Data Corporation. V stuvislosti s pojmom superpocitac¢ sa casto pouziva
aj pojem cluster ¢i HPC (High - performance computing) systém.

2.1 Architektara

Superpocitace sa od klasickych izbovych pocitacov odlisuji okrem vykonu najmé vzhladom,
resp. konstrukciou. Kedze sa jedna o stroje, ktoré zaberaju plochu celych miestnosti, musia
byt jeho jednotlivé sucasti riadne organizované. Typicky sa superpocitac¢ skladad z tychto
sucasti:

e Sasi (chassis) - zékladné konstrukcia, v ktorej je umiestneny jeden alebo viac uzlov
e Uzol (node) - obvykle plosny spoj, vyrabany s niekolkymi prazdnymi socketmi

e Socket - D4 sa don zapojit jeden procesor

e Procesor - centralna procesova jednotka, sklada sa z viaceych jadier

e Jadra (cores) - vykondvaju samotné opericie

2.2 Meranie vykonu

Vykon superpocitacov sa meria v jednotkdch FLOPS, ¢o je skratka pre Floating Point
Operations per Second, teda pocet floating point operacii (najcastejsie s¢itanie a nasobenie)
za sekundu. Teoreticky vykon systému v GFLOPS? je mozné vypoéitat pomocou rovnice
2.1 [4]:

nodes sockets cores GHz FLOPs

GFLOPS = chassis x — X X X X (2.1)
chassis node socket  core cycle

IPoéitadovy systém sa skladé z hardware, systémového a aplikaéného software
210°FLOPS



V stcasnosti vacsina mikroprocesorov dosahuje vykon v desiatkach az stovkach GFLOPS.
Pri superpoéitacoch sa jednd o vykon radovo v desattisicoch TFLOPS?[15]. Zaroven treba
zopakovat, Zze pouzitim danej rovnice sa ziska teoreticky vykon systému. Skutocény vykon
sa vyjadruje na zdklade réznych benchmarkov ako napriklad LINPACK.

LINPACK bol vymysleny Jackom Dongarrom a zacal sa prvy krat pouzivat v roku
1974. Principom tohto benchmarku je vypocet pomocou n linedrnych rovnic typu Az = b.
Postupne sa pouzivali verzie LINPACK 100, LINPACK 1000 a na paralelné vypocty sa
pouziva HPLINPACK. Najaktualnejsie verzie sa pouzivaji na zostavenie rebricka TOP500.

2.3 Pouzitie

Uz zo samotného nazvu vyplyva, ze superpocitace sa nepouzivaju takym spésobom ako
vacsina inych pocitacov. Obrovsky vypoctovy vykon ich predurcuje na riesenie tych najz-
lozitejsich dloh. Vuyzivaji sa v sirokom spektre oborov ako napriklad kvantovd mechanika,
molekuldrne modelovania, predpovede pocasia [2], predikcia zmeny klimy ¢i simuldcie mo-
lekuldrnej dynamiky [5].

Okrem vyuzitia na vedecké tucely sa pouzivajui aj na nevedecké tucely. V roku 1997
superpocita¢ Deep Blue porazil v sérii 6 zapasov Sachového velmajstra Garyho Kasparova
a stal sa tak prvym strojom, ktorému sa podarilo Kasparova porazit [3].

2.4 Superpocitace Anselm a Salomon

Superpocitace Anselm a Salomon, pre ktoré je tdto praca primarne urcend, sa nacha-
dzaji v Ostrave a patria pod spravu narodného pocitacového centra IT4Innovations®.
IT4Innovations je sucastou Vysoké skoly banské - Technické univerzity Ostrava. Na riadeni
a realizacii centra IT4Innovations sa podielaju aj Vysoké uceni technické v Brné, Ostravska
univerzita v Ostravé, Slezska univerzita v Opavé a Ustav geoniky AVCR.

Ako prvy bol v méji roku 2013 uvedeny do prevadzky superpocita¢ Anselm, ktory bol
pocas prechodného obdobia umiestneny v provizérnych vonkajsich kontajneroch. V juli 2015
bol uvedeny do prevadzky aj superpocitac¢ Salomon, ktory je navyse podla rebricka TOP500
48. najvykonnejsim superpocitacom na svete’. Od leta 2015 st navyse obidva superpocitace
umiestnené v novom areali.

V nasledujicej kapitole st rozobrané technické detaily tychto superpocitacov a vysvet-
leny princip pldnovania tloh a modularneho softvéru. Podrobni dokumentéciu k obom clu-
strom je mozné najst na stranke https://docs.it4i.cz/get-started-with-it4innovations.

2.4.1 Technicka Specifikacia
Anselm

Superpocita¢ Anselm pozostava celkovo z 209 vypoctovych uzlov organizovanych v 13 Sasi.
7 tychto uzlov je 180 bez akceleratora, 23 s GPU akceleratorom NVIDIA Tesla Kepler
K20, 4 s MIC akceleratorom Intel Phi 5110P a dva tzv. ,fat“ uzly, ktoré sa pouzivaju pri
hybridnych paralelnych kédoch, ktoré maji velké pamétové a/alebo viacvlaknové néaroky.

*10"FLOPS
‘http://www.itdi.cz
http://www.top500.org/list /2015/11/
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Obr. 2.1: Superpocita¢ Salomon [7]

Jednotlivé uzly st osadené procesormi Intel Sandy Bridge E5-2665 a Intel Sandy Bridge
E5-2470. Maximalny vypoctovy vykon jedného jadra je 19,2 Gflop/s pre procesory E5-2665,
resp. 18.4 Gflop/s pre procesory E5-2470. Kazdy uzol bez akceleratora obsahuje 8 x 8 GB
paméite RAM, uzly s GPU a MIC akceleratormi obsahuji 6 x 16 GB paméte RAM na uzol
a ,fat* uzly st osadené 16 x 32 GB RAM na uzol.

Na clusteri sa nachddzaja dva hlavné ulozné priestory, a to HOME a SCRATCH. Obidva
pamatové systémy su realizované ako parelelné Lustre stiborové systémy. V siborovom sys-
téme HOME ma kazdy uzvatel zriadeny vlastny prie¢inok /home/username, kde username je
login uzivatela. Jednotlivi uzivatelia st limitovani na vlastny, nezdielany pamétovy pries-
tor o velkosti 250 GB ©. Tento stiborovy systém primérne slizi na pripravu, hodnotenie,
spracovanie a ukladanie dat generovanych aktivnymi projektami.

Kazdy uzivatel ma v stiborovm systéme SCRATCH svoj stkromny pamétfovy priestor
o velkosti 100 TB. Na tomto stiborovom systéme by sa mali nachadzat vsetky docasné data
vznikajuce v priebehu vypoctu a takisto vsetky vstupné a vystupné stubory. Sabory, ku
ktorym sa nepristtupi viac ako 90 dni sa automaticky zmazu.

Pristup na cluster je realizovany dvoma prihlasovacimi uzlami na adrese anselm.it4i.cz.
Autentifikdcia prebieha pomocou sikromného ssh kltica. Na clusteri sa taktez nachadza uzol
urceny pre prenos dat. Prenos dat prebieha pomocou protokolu scp, pricom maximélna
rychlost prendsania dat je 160 MB/s. VSetky vypoctové a prihlasovacie uzly st spojené
pomocou siete Infiniband QDR a Gigabit Ethernet.

Salomon

Architektira clusteru Salomon je podobnd tej, akd je na superpocitaci Anselm. Salomon
sa sklada z 1008 vypoctovych uzlov. Z tohto poctu je 576 uzlov bez akceleratora. Kazdy
z tychto uzlov je osadeny dvoma procesormi Intel Xeon E5-2680v3. Maximalny vypoctovy
vykon tohto procesora je 19,2 Gflop/s na jadro. Kazdy z tychto uzlov obsahuje 8 x 16
GB DDR4 paméite RAM. Tymito procesormi a RAM pamétou je vybavenych aj dalsich
432 uzlov, ktoré navyse obsahuji dva MIC koprocesory Intel Xeon Phi 7120P. Maximéalny
vypoctovy vykon kazdého jadra akceleratora je 18,4 Gflop/s. Kazdy z tychto 61 — jadrovych

5Po poziadani je vSak mozné tito kapacitu zvadsit



koprocesorov je vybaveny 16 GB DDR4 RAM pamétou. Jeden uzol s ndzvom UV 2000 je
vybaveny Strnastimi 8—jadrovymi procesormi Intel Xeon E5-4627v2. Tento uzol obsahuje
3328 GB pamite RAM a navyse aj GPU NVIDIA GeForce GTX Titan X s jadrom NVIDIA
GM200 s 12GB RAM.

Na Salomone sa, takisto ako aj na Anselme, nachddzaji dva zdielané tlozné priestory
HOME a SCRATCH, na ktoré maju pristup vsetky prihlasovacie a vypoctové uzly. Stborovy
systém HOME je realizovany ako viacstupnovda NFS diskovda paméf. V tomto pracovnom
mieste mé kazdy uzivatel zriadeny svoj priec¢inok na adrese /home/username, kde username
je prihlasovacie meno uzivatela. Kazdy uzivatel ma k dispozicii svoj nezdielany pamatovy
priestor o velkosti 250 GB. Pouzitie tohto tiloziska je rovnaké ako na clusteri Anselm, teda
na pripravu, hodnotenie, spracovanie a ukladanie dit generovanych aktivnymi projektami.

Na stborovom systéme SCRATCH sidlia dve ¢asti (workspaces) WORK a TEMP. Diskovy
priestor WORK by mal obsahovat ulozené data suvisiace s projektom, ¢i vstupné alebo vy-
stupné siibory. V pracovnom priestore TEMP mézu uzivatelia vytvarat Tubovolné priec¢inky
¢i subory. Mali by sa tu nachadzat vsetky docasné data vznikajice v priebehu vypoctu,
pripadne aj vstupné a vystupné stibory. Stubory, ku ktorym sa nepristipi po dobu viac ako
90 dni st automaticky zmazané.

Superpocita¢ Salomon obsahuje az Styri prihlasovacie uzly. Princip je totozny s cluste-
rom Anselm, jedinym rozdielom je, Ze na Salomone nie je pre prenos siborov vyhradeny
ziaden Specidlny uzol. VSetky uzly st prepojené pomocou siete Infiniband (56 Gbps) a
Gigabit Ethernet sietou.

2.4.2 Exekftcia programov

Na to, aby sa na clusteroch mohol spustif program, pripadne preniest vicsia porcia dat
(obecne sa vsetky tieto tlohy nazyvaju anglickym slovom jobs), je potreba alokovat vy-
poctové prostriedky na urcity Cas. Dand tloha sa nasledne zaradi do fronty a na zdklade
planovania sa o ur¢iti dobu neskor tloha vykona. Princip alokovania zdrojov, pldnovania a
exekiicie tloh je na oboch clusteroch rovnaky (az na malé odchylky v Specifikdcidch jednot-
livych front, ktoré si dané réznym poctom uzlov na clusteroch). Ako priklad preto budeme
uvadzat spdsob planovania a exektcie tloh na clusteri Anselm.

Alokacia zdrojov

Pred vykonanim prislusnej tlohy si musi uzivatel alokovat urcitu cast clustera na dobu
potrebnii na dokoncenie tlohy. Tieto tlohy sa nasledne zaradia do fronty Specifikovanej
uzivatelom. Na clusteri Anselm sa nachadza 7 druhov front, pricom kazda z nich mé rézne
vyuzitie, pocet pridelenych uzlov, prioritu a maximéany cas alokacie.

Fronta gexp je tzv. expresnd fronta. Je ur¢end na testovanie a exektciu inych, kratkych
tloh. Maximalny pocet uzlov (vratane uzlov s akcelerdtormi, ¢i ,fat“ uzlov), ktoré si uzivatel
moze alokovat, je 8. Doba exekiicie (walltime) je nastavens na maximélnu dizku 1 hodina.

Fronta gprod je urcend pre Standardny beh tiloh, nazyva sa preto aj produkéné fronta.
Pomocou tejto fronty je mozné alokovat vsetky okrem rezervovanych uzlov, maximéalna doba
exektcie je 48 hodin.

Fronta qlong sa pouziva na exektciu tloh, ktoré zaberaji dlhsiu dobu nez je maximéalna
doba exekiicie vo fronte gprod. Maximalna doba exekiicie je stanovend na trojnasobok dizky
vo fronte gprod, teda 144 hodin.

Medzi specializované fronty patria qnvidia, qmic a qfat. Ako uz ich nazov napoveda,
pouzivajui sa k pristupu na uzly s Nvidia akceleratormi, MIC koprocesormi ¢i na ,,fat* uzly.



Tieto Specializované fronty maja vysoku prioritu, ¢o znamend ze ulohy v tychto frontdch
sa vykonaju skor ako v inych frontéch.

Poslednou frontou je fronta qfree. Vypoctovy cas na tejto fronte je zdarma a pouziva
sa najmé pri projektoch, ktorych vsetky zdroje uz boli alokované ¢i vycerpané. Na tejto
fronte je mozné alokovat maximdalne 178 uzlov bez akcelerdtorov pricom maxmalna doba
exekucie je stanovena na 12 hodin.

Planovanie tloh

Urcenie casu, v ktorom sa konkrétna dloha zacne vykonavat mé na starosti tzv. planovac.
Ten prideluje kazdej dlohe prioritu, na zaklade ktorej sa tiloha vykona skor ¢i neskér v po-
rovnani s ostatnymi tlohami. Priorita tlohy je dana na zaklade tychto faktorov (faktory st
zoradené podla ich délezitosti):

e Priorita fronty
e Fairshare®“ priorita
e Zvysny ¢as daného projektu (Eligible time)

Kazd4 fronta, v ktorej je iloha umiestnend pred vykonanim, m4 uré¢enu prioritu (ako uz
bolo spominané, napriklad Specializované fronty qnvidia, qmic a qfat maja prideleni velmi
vysoku prioritu). Této priorita ma najvac¢si vplyv na urcenie Casu zaciatku vykondvania
tlohy. Cim mé fronta vyssiu prioritu, tym je vicsia aj vyslednd priorita tlohy.

Principom ,Fairshare“ priority je, aby kazdy uzivatel mohol vyuzit priblizne rovnakt
cast vypoctovych zdrojov za tyzden. ,Fairshare“ priorita sa pouziva na zoradenie tuloh,
ktorych fronty maji rovnaku prioritu. Tato priorita sa pocita pre projekt a teda je rovnaka
pre vsetkych uzivatelov, ktori pod dany projekt spadaji. Projekty, ktoré v poslednej dobe
castejsie vyuzivali zdroje clustera maju nizsiu ,Fairshare“ prioritu ako projekty s mensou
¢i ziadnou aktivitou. Jej hodnota sa vypocita podla vzorca 2.2:

_usageproject
Usagerotal

kde MAX FAIRSHARE mé hodnotu 1E6, usageproject je doba vyuzitia clusteru vset-
kymi ¢lenmi daného projektu a usagerqiq je doba vyuzitia clusteru vsetkymi projektami.
Doba vyuzitia clusteru je danad ako pocet alokovanych hodin a jej hodnota je vysledkom
siéinu poétu jadier a doby na ktor boli alokované. Ulohy vo fronte gexp sa do tejto
hodnoty nerataji. Tato hodnota je nulovand, pripadne zmensena na polovicu pravidelne
v intervaloch 168 hodin, teda raz za tyzden.

Eligible time je ¢as v sekundach, ktory zostdava do vycerpania zdrojov daného projektu.
Tato hodnota mé najmensi vplyv na vyslednt prioritu ilohy. Pouziva na zoradenie tiloh
s rovnakou prioritou fronty a ,Fairshare“ prioritou.

Vysledna priorita dlohy sa vypodéita podla vzorca 2.3:

MAX FAIRSHARE x (1 (2.2)

fairshare_priority  eligible_time
1000 864000

1000 * queue__priority + (2.3)

2.4.3 Rozsiahle tlohy a tlohy s vyuzitim paralelizmu

Pri vykonavani naro¢nych programov ako sii napriklad simulécie ¢i paralelné programy, je
vhodné rozdelit jednu tlohu na viac mensich poduloh a kazdej z nich alokovat prislusné



zdroje. Rozdelenie tlohy na ¢o najvac¢si pocet mensich tloh je najefektivnejsi sposob vy-
uzitia vypocétového vykonu superpocditaca. Tato metdda zaistuje najkratsiu dobu vypoctu,
optimalizdciu vykonu superpocitaca a v kone¢nom dosledku aj nizsie naklady spojené s vy-
poctom.

Pri prilis velkom pocte tloh vSak moze dojst k zahlteniu systému, z ¢oho vyplyva neefek-
tivne pldnovanie a celkova degradacia vykonu. Z tohto doévodu je pocet tloh na uzivatela
limitovany na 100. Ak vSak uzivatel potrebuje z akéhokolvek dévodu naplanovat a vykonat
viac tloh, odporuca sa pouzit nasledujice metody:

Polia tloh

Pole uloh (z anglického Job array) je struktira podobnd poliam ako ich pozndme z prog-
ramovania. Tato struktira zastresuje velké mmnozstvo tloh, ktoré sa nazyvajui podulohy.
Vsetky podilohy v jednom poli zdielaji ten isty jobscript vygenerovany planovacom. Kazda
podtloha mé svoj unikatny index, ktory je ulozeny v premennej $PBS_ARRAY_INDEX, ich
identifikatory sa lisia len v indexe a kazda podtloha ma svoj vlastny stav. Okrem tychto
troch atributov st vsetky ostatné rovnaké. Kapacita jedného pola je 1000 podiloh. Polia
uloh je odportcané vyuzivat pri velkom mnozstve viacvlaknovych ¢i viacuzlovych tloh.

GNU Parallel

GNU Parallel je néstroj shellu’, ktory je uréeny na paralelné vykonédvanie tloh za pouzitia
jedného alebo viacerych pocitacov. Vyuzitie tohto nastroja je najuzitocnejsie pri vykonavani
viacerych loh, ktoré na svoje vykonanie potrebuji len jedno jadro procesora. GNU Parallel
zaisti, ze sa jednotlivé tlohy vykonaju zaroven, ¢im sa Setri cas potrebny na vykonanie
vsetkych tloh.

Kombinéacia poli a GNU Parallel

Poslednou moznostou je pouzitie pola tiloh spolu s GNU Parallel. Tato moznost sa odporica
v takych pripadoch, kedy pocet tuloh, ktoré ma GNU Parallel, presiahol maximélny limit
uloh na uzivatela.

2.4.4 Software na clustroch

Pre vykonavanie réznych tloh je velmi ¢asto dolezité mat k dispozicii Specializovany software
ako napriklad Matlab, pripadne je ¢asto vyuzivana moznost prekladania zdrojovych siiborov
réznymi prekladacmi, ¢i roznymi verziami toho istého prekladaca.

Na clusteroch Anselm a Salomon je ponikany software organizovany do tzv. modulov.
Jedné sa o skupinu programov, ktoré si si podobné, resp. sa vyuzivaji pri vykonavani rov-
nakych typov tloh. Ako priklad mozno uviest modul pozostavajici z roznych kompilatorov,
dalej modul debuggerov ¢ pripadne modul s vypoétovymi programami (Matlab, Octave a
pod.). Pre automatizované vytvaranie tychto modulov je pouzity program FEasyBuild.

EasyBuild umoznuje automatizovani kompilaciu a instaladciu softvéru. Spolieha sa na
dve jeho stcasti, a to konkrétne toolchains a EasyConfig sibor.

Toolchain pozostava z jedného alebo viacerych kompilatorov zvyc¢ajne doplnenych nie-
kolkymi kniznicami pre Specifické funkcie. Jeho funkcia je skompilovat jednotlivé programy;,

"viac informécii na oficidlnej stranke http://www.gnu.org/software/parallel/



ktoré su sucastou vytvaraného modulu. Kazdy modul, ktory sa vytvara musi maf uve-
deny pouzity toolchain. Medzi podporované toolchainy patri napriklad GCC, Intel, Clang,
OpenMPI atd.

FasyConfig stibor slizi na podrobnt specifikdciu pre EasyBuild. Sklad4 sa z textu Pyt-
honovskej syntaxe, najcastejsie obsahuje prikazy priradenia, ktoré Specifikuji parametre
modulu. Ukédzka takéhoto stiboru sa nachddza v prilohe C.1 [10]:
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Kapitola 3

FabSim

FabSim je program, ktory obsahuje sadu nastrojov pre automatizaciu prace so superpoci-
ta¢mi. Jeho autorom je Derek Groen, prednasajtci na Brunel University London'. FabSim
umoznuje vykonavat ulohy na superpocitacoch z prostredia prikazového riadku pocitaca
uzivatela ¢i prenos siborov medzi superpocitacom a pocitacom, z ktorého je FabSim spus-
tany. Pre nastavenie premennych prostredia konkrétneho clustra je urceny Specidlny stibor.

3.1 Dostupnost a licencia

Fabsim je licencovany pod trojbodovou BSD licenciou (BSD 3-clause license). Tato licencia
vznikla zjednodusenim standardnej BSD licencie, preto sa velmi ¢asto oznacuje privlastkami
,nova® ¢i ,modifikovand“?.

Zjednodusenie sa tyka odstranenia tretieho bodu z origindlneho znenia BSD licencie,
nazyvaného aj ,protivna reklamna BSD klauzula“. Tato klauzula prikazovala pouzitie Spe-
cifickej vety pri vsetkych reklamnych a propagacnych materidloch, v ktorych sa zmienovalo
pouzitie ¢i funkcie daného softvéru. Vzhladom k tomu, zZe tato klauzula bola ¢asto vyvo-
jarmi menend a pévodné slovné spojenie ,,University of California“ nahradzovali vlastnymi
menami, resp. ndzvami institicii, dochadzalo k extrémnym pripadom, kedy program musel
kvoli tejto klauzule obsahovat az 75 takychto prehlaseni [11]. Tieto udalosti nakoniec viedli
k odstrdneniu klauzly z licencie®, ¢im vznikla spominana trojbodové verzia.

Na zéklade tejto licencie je mozné program lubovolne upravovat za predpokladu, ze sa
v zdrojovych kédoch uvedie oznamenie o autorskych pravach, zoznam podmienok licencie a
prislusné oznamenie. V pripade redistribiicie v bindrnom forméate musia byt vyssie uvedené
prehldsenia aj v dokumentacii k programu.

FabSim je verejne dostupny na stranke http://www.github.com/djgroen/FabSim.

3.2 Poziadavky na spustenie

Fabsim je implementovany v programovacom jazyku Python 2.7.6. Python je interpreto-
vany jazyk vysSej trovne. Znamend to teda, ze jeho kod je lahko citatelny a zrozumitelny
pre cloveka, je nezavisly na architektire pocitaca na ktorom sa spusta a zdrojovy sibor
je pomocou interpreta priamo spustitelny a vykondvany po jednom riadku, bez nutnosti

http://people.brunel.ac.uk/~csstddg/
*https://opensource.org/licenses/BSD-3-Clause
3ftp://ftp.cs.berkeley.edu/pub/4bsd/README. Impt .License.Change
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kompildcie do strojového jazyka (jazyka nizsej urovne)[3]. Z hladiska dalsieho ¢lenenia sa
jedna o jazyk strukturovany, dynamicky a objektovo orientovany.

Syntax jazyka je velmi jednoduché, vicsina rezervovanych slov sii bezné anglické slova.
Vyuziva sa odsadzovanie pomocou bielych znakov, ¢im sa zdrojovy text deli do blokov a
podblokov (jeden blok moéze predstavovat napriklad definovand trieda, v rdmci nej moze byt
podblok definovand metéda ¢i cyklus a pod.). Tento sposob odsadzovania mé za nésledok
prehladny a Tahko ¢itateny kéd. Z tychto a viacerych dalsich dévodov je Python povazovany
za jeden najvhodnejsich programovacich jazykov pre zaéinajicich programatorov?.

Python mé rozsiahlu standardni kniznicu, obsahuje vSak aj obrovské mnozstvo modu-
lov, ktoré su zdruzované v Python Package Index (PyPI). PyPI je oficidlny repozitér, ktory
obsahuje moduly tretich stran. V sticasnosti sa v nom nachidza viac ako 80 000 réznych
modulov®

V nasledujucich podkapitolach si rozoberieme dva moduly, na ktorych je FabSim posta-
veny.

3.2.1 PyYAML

PyYAML je modul, ktory umoznuje vytvaranie, modifikaciu a spracovanie YAML stiborov.

YAML je formét sluziaci na serializaciu dat, ktory je zaroven lahko ¢itatelny pre ¢lo-
veka. Z pociatku tato skratka znamenala anglické slovné spojenie ,Yet Another Markup
Language*, teda ,,dalsi znackovaci jazyk®, avSak neskor bol premenovany na ,YAML Ain’t
Markup Language®, v preklade ,YAML nie je znackovaci jazyk“.

Syntax jazyka YAML je inSpirovand jazykmi C, HTML, Perl, ¢i Python [16]. Jazyk
taktiez podporuje spracovanie datovych typov pouzivanych vo vyssie uvedenych programo-
vacich jazykoch, ako st zoznamy alebo asociativne polia.

Vo FabSime sa vyskytuju YAML sibory, v ktorych st ulozené dita potrebné pre na-
stavenie prostredia superpocditacov. Medzi tieto data napriklad patria cesty k prie¢inkom
s programami na spustenie ¢i software, pripadne zoznam modulov, ktoré sa maja nacitat
po pripojeni na cluster a zoznam bash aliasov. Tieto sibory taktiez obsahuji aj cesty na
lokalnom pocitaci, napriklad cestu k prie¢inkom so zalohami, domovsky adresar a pod.

3.2.2 Fabric

Najdolezitejsim modulom, na ktorom je FabSim postaveny, je jednoznac¢ne Fabric. Uz so
samotného nazvu vypovedd, aku klicovi rolu zohrava. Fabric je modul, ktory umoznuje
zjednodusené pouzivanie SSH pre pouzitie v aplikaciach. Zjednodusene povedané, pomocou
Fabricu je mozné na dialku obsluhovat prikazovy riadok vybraného zariadenia pomocou
SSH protokolu a vykonavat na nom vlastné definované akcie, ¢i uz v normalnom maéde,
alebo v modde sudo. Tieto akcie mozno vykonavat na viacerych zariadeniach sicasne.

Princip funkcionality

Zakladom pouzitia je vytorenie Python stboru, v ktorom importujeme modul Fabric. Ta-
kyto stbor sa nazyva Fabfile. Vo Fabfile si nadefinujeme metédy podla vlastnej potreby.
Tieto metédy sa nasledne spistaji pomocou prikazu fab nazov_metody. Vyhodou modulu
Fabric je, ze Fabfile moze obsahovat Iubovolny kéd Pythonu. Znamena to teda, ze Fabfile

“https://docs.python.org/2/faq/general .html#is-python-a-good-language-for-beginning-programmers
®Uvedeny pocet plati k ddtumu 17.5.2016, aktudlny stav je mo#né zistit na adrese https://pypi.python.
org/pypi
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moze byt lubovolny stibor, ktory mé v sebe importovany modul Fabric. Dochadza tak k vy-
bornej integracii funkcii Fabricu a Standardného kédu Pythonu. Typickym prikladom tejto
integracie je pripad, kedy si v programe vytvorime napriklad textovy stbor, pomocou Fab-
ricu ho prenesieme na druhé zariadenie a nasledne vzdialene spustime program, ktory tento
subor bude spracuvat.

Prikazy prikazového riadku, ktoré chceme vykonaf na vzdialenych pocitacoch, vyko-
navame pomocou metdédy run. Fabric poskytuje aj moznost ovladania prikazového riadku
lokalneho zariadenia a to konkrétne metédou local. Je sice pravda, ze Python poskytuje
néhrady prikazov v termindli (takéto metddy st implementované napriklad v moduloch os
alebo sys), svojimi moznostami sa vSak nedokazu rovnat rozsahu operacii, ktoré ponika
Fabric.

Environment - riadiace prostredie vo Fabric

Uzivatel, ktory o Fabricu doteraz este ni¢ nepocul, uz po precitani predchadzajtcich riadkov
ma ucelent predstavu, na akom principe Fabric funguje a ¢o vsSetko sa s jeho pomocou da
spravit. Nika sa vSak jedna zasadné otdzka. Ako Specifikovat stroje, ktoré chceme vzdialene
obsluhovat? Odpovedou je Fabric environment.

Ako z nazvu vyplyva, environment Specifikuje prostredie Fabricu a urcuje jeho cho-
vanie v roznych situdcidch. Z programétorského hladiska sa jednd o struktiru datového
typu asociativne pole (v Pythone sa pre asociativne pole pouziva aj termin dictionary,
teda slovnik). Vzhladom k tomu, ze riadi ¢innost celého modulu, je implementovany ako
Singleton.

Environment teda obsahuje dvojice kIi¢ - hodnota, typické pre asociativne polia. Kltuce
nachadzajice sa v tejto Struktire sa nazyvaji premenné prostredia. Fabric obsahuje velké
mnozstvo preddefinovanych premennych, avsak je mozné si don vlozit aj vlastné premenné
(v pripade FabSimu st to data z YML stborov, vid sekcia 3.2.1). Hodnoty preddefino-
vanych premennych je mozné kedykolvek menit, odporic¢anym postupom je vsak nemenit
tieto premenné nastalo, ale len pre tu cast kédu, v ktorej je to treba. Na tuto ¢innost sa
najcastejsie pouziva kontextovy manazér settings.

Vysvetlovat funkcionalitu kazdej premennej prostredia ¢i metddy samotného modulu je
pre Citatela zbytocné a Casovo naro¢né, pre zaujemcov je vsak na mieste odporucit doku-
mentéciu k API Fabricu®, ktord je mimoriadne kvalitne a prehladne spracovana a pontika
komplexny prehlad vlastnosti a Specifik modulu Fabric.

3.3 Funkcie FabSimu

Pévodné verzia FabSimu obsahuje systém pre nastavenie konfiguricie konkrétnych vzdia-
lenych zariadeni (superpocitacov), interny jednoduchy spustac¢ tloh ¢i metédy na prenos
stiborov medzi lokdlnym pocitacom a vzdialenym zariadenim. Medzi derivované verzie Fab-
Simu patria moduly:

e FabHemelL.B
e FabMD

e FabBioMD

Shttp://docs.fabfile.org/en/1.11/index.html
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Tieto moduly vyuzivaju vyssie uvedené funkcie FabSimu pre sptstanie a riadenia si-
muldcii,pricom st prispésobené na vyuzivanie na superpocitacoch ARCHER, SuperMUC
¢i BlueJoule. Moduly FabMD a FabBioMd st stcastou zdrojovych kédov FabSimu, modul
FabHemmeLB je vyvijany samostatne’.

"Zdrojové kédy st dostupné na adrese https://github.com/UCL/hemelb
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Kapitola 4

Analyza a navrh softvéru
z pohladu softvérového inzinerstva

Ak chceme, aby vysledok nasej prace bol dobry, teda aby s nim bol zdkaznik spkojny a
zaroven bola praca efektivna, ¢i uz casovo alebo vzhladom k inym zdrojom, nemdzme sa
hned pustit do programovania. V skutoc¢nosti, samotné programovanie softvéru zabera len
velmi malud cast (cca 12%) celého procesu. Tento proces sa nazyva Zivotny cyklus softvéru.
Prave softvérové inzinierstvo je odvetvie, ktoré sa zaoberd vyvojom softvéru za pouzitia
definovanych principov, metéd a postupov. Vysledkom softvérového inzinierstva je tcinny
a spolahlivy softvérovy produkt [15]. Pojem softérové inzinierstvo vznikol v 60. rokoch
minulého storocia pocas softvérovej krizy. Ako jej rieSenie boli navrhnuté a predstavené tzv.
dobré programovacie praktiky (best-practices), tzn. postupy, ktorych u¢innost je overend
v praxi [9]. V nasledujicej kapitole budu priblizené jednotlivé metédy a postupy a ich
implementécia pri vyvoji programu urcéeného k tejto praci.

4.1 Vyber modelu zivotného cyklu softvéru

Hoci softvérové inzinierstvo definuje jednotlivé etapy a poradie v akom sa maji vykonaf,
existuje viacero pristupov z hladiska vyberu konkrétnej stratégie pristupu. PopiSeme si teda
niektoré pouzivané modely (paradigmy) a ich vyhody a nevyhody vo¢i ostatnym modelom.
Pre uvedenie do problematiky vsak nemd vyznam podrobne vysvetlovat kazdy typ, pretoze
ich v stucasnej dobe existuje prilis vela a mnohé svojou naroc¢nostou na zdroje prevysuju
medze vyvyjaného softvéru pre tito pracu (nehovoriac o tom, Ze svojou komplikovanostou
mozu pri vyvoji tak malého softvéru napachat viac skody ako uzitku).

Vodopadovy model

Vodopadovy model je najzékladnejsi a najjednoduchsi model zivotného cyklu softvéru. Jed-
notlivé etapy nasledujt sekvencne za sebou, tzn. dalsia faza zacina az vtedy, ked predchédza-
juca skonci. Nedochédza k navratu k predchadzajticej etape. Prave tato vlastnost spésobuje
problémy v momente, ked sa zisti ze v niektorej z predchadzajicich etap doslo chybe, pri-
padne ak déjde k zmendm poziadavok od zdkaznika (k omu v praxi dochéddza velmi ¢asto).
V beznej praxi sa preto pouziva len zriedka.
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Obr. 4.1: Vodopadovy model

Iterativny model

Iterativny model vychadza z vodpadového modelu. Z nazvu vyplyva, Ze proces vyvoja soft-
véru je rozdeleny do iterécii, teda cyklického opakovania vodopadového modelu. Kazda
iteracia je samozrejme Specifickd, jedna sa najmaé o rozsah implementovanej Casti softvéru.
V prvej iteracii sa teda implementuje iba ista cast softvéru, ktora sa predlozi zakaznikovi.
Po schvéleni a otestovani sa za¢ne pracovat na dalsej iteracii, ktora uz obsahuje viac funkcit
a takto sa pokracuje az pokial nie je softvér tspesne implementovany.

Vyhodou oproti vodopadovému modelu je o poznanie vécsia fexibilita voc¢i necakanym
zmenam ¢i upravam navrhu. Kedze dochadza k dekompozicii vyvoja, teda deleniu na mensie
casti, je postup vyvoja prehladnejsi a Iahsi na organizaciu. Nevyhodou je vyssSia narocnost
na zdroje, ¢i uz ¢asové alebo financ¢né.

Dalsie pouzivané modely

Medzi dalsie popularne modely patri napriklad spirdlovy model, ktory vychadza z opako-
vaného vyvyjania prototypov, ktoré dostava zakaznik k otestovaniu. Po otestovani sa tieto
prototypy zahodia a pokracuje sa na vyvoji dalsieho prototypu s rozsirenou funkcionalitou.

Alternativu k vodopadovému modelu predstavuje V-model, pri ktorom v kazdej faze
paralelne navrhne a pripravi sada testov. Tieto testy neskor nasleduju v opa¢nom poradi
ako boli vytvorené, ¢o dodava diagramu tvar pismena V. Nazyva sa aj model verifikicie a
validdcie.

Specidlnym typom modelu (pojem model vsak treba brat zna¢ne s nadhladom) je Big
Bang model. Tento model sa opiera o ¢o najviac programovania a ¢o najmenej planovania
a analyz. Nie je stanoveny ziaden presny postup vyvoja, preto sa neodporica tento model
vyuzivat a je skor len extrémnym prikladom pristupu k vyvoju softvéru.
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Obr. 4.2: Iterativny model

4.2 Analyza zadania a ziskavanie informacii

Ulohou tejto préce je vytvorit modul do uz existujiceho programu FabSim, ktory by umoz-
noval plnohodnotnt obsluhu clusterov Anselm a Salomon. Tento ndvrh pochadza od vedu-
ceho prace, ktory je sdm ¢lenom vyskumného timu, ktory na danych clusteroch pracuje.
Clustre sa pouzivaju pri spustani ¢asovo i hardvérovo naroc¢nych simulédcii uréenych na
spatnt rekonstrukeiu pulzngch vin vystrelenych do tkaniva ¢loveka.

Tieto simulacie sa vykondvaji sptustanim uz hotovych programov s réznymi vstupnymi
subormi. K dispozicii je uz teda hardvér, rovnako aj softvér, ktory sa na nom bude spus-
tat. Cielom tejto prace je preto zaobstarat automatizované vytvaranie a spustanie tychto
simulacii na zaklade vstupu od uzivatela. Dolezitou vlastnostou je aj jednoduché riadenie
a obsluha prostredia superpocitaca, intuitivny prenos siborov medzi lokdlnym zariadenim
a clusterom a moznosti pokrocilej spravy stiborov pomocou systému riadenia revizii Git.

Hoci FabSim uz obsahuje implementované metédy pre spastanie simulacii, jednd sa
o prilis $pecificktl implementaciu zamerani na také typy simulacii, ktoré zadavatel ilohy
nevyuzije.

7 hladiska dizajnu sa méa jednat o konzolovi aplikdciu. Tato moznost bola zvolena
z toho dévodu, ze sa v budicnosti planuje vytvorenie aplikacie s grafickym uzivatelskym
rozhranim, ktoré by plne automatizovane spustalo simuldcie pomocou FabSimu na zaklade
vysledkov a analyzy snimkov magnetickej rezonancie mozgu ¢loveka. V tejto dobe preto nie
je nutné zaoberat sa dizajnom uzivatelského prostredia.

4.3 Koncovi uzivatelia produktu

Pocet uzivatelov produktu sa da ratat v jednotkach, maximélne desiatkach Tudi. Jedna sa
o uzko Specifikovany softvér $ity na mieru. Uzivatelia patria do skupiny Tudi, ktori nemaja
vzdelanie v obore informatiky a pracu s pocitacom ovladaju len na zakladnej, pripadne
mierne pokrocilej trovni. V kombinécii s poziadavkou na konzolova aplikdciu sa jedna
o naro¢nu ulohu, pri ktorej je potreba zladit dohromady vsetky poziadavky a zaistit aby
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prikazy, ktoré softvér riadia, boli dostatocne jednoduché a zrozumitelné aj pre cloveka bez
vzdelania v tomto obore.

Kedze drviva vicsina uzivatelov nezije v Ceskej republike, nebolo mozné zaistit adek-
vatne osobné stretnutie za tcelom blizsej Specifikacie poziadavok. Poziadavky sa preto tl-
mocili cez vediceho prace, ktory je jedinym c¢lenom tohto vyskumného timu so vzdelanim
v oblasti informatiky. Dokaze teda viac nez dobre posudif, ktoré poziadavky st prinosné
a ktoré, naopak, nie je nutné implementovat. Z tohto titulu preto absencia stretnutia so
zvys$nymi uzivatelmi nesposobila ziadnu ujmu na kvalite spracovania poziadavok.

4.4 Management zdrojov

Vzhladom k tomu, Ze tato praca je vykondvana individudlne, nie je nutné pouzivat vsetky
vybrané principy a postupy projektového managementu. Za zmienku stoji len organizd-
cta zdrojov projektu. Za zdroj sa povazuje kazdy prvok, ktory moéze byt pouzity pri vyvoji
softvéru. Moze sa jednat napriklad o rozpocet, Tudské zdroje ¢i nastroje urc¢ené na imple-
mentaciu. Tieto zdroje st dostupné v obmedzenom mnozstve a ich nedostatok brani vyvoju
projektu [15].

Ak sa zamyslime nad ucelom a rozsahom tejto prace, zistime, ze jedinym zdrojom,
ktorym disponujeme, je cas. O to efektivnejsie je vSak potreba ho vyuzit a naplanovat
jednotlivé etapy zo zivotného cyklu softvéru (vid kapitola 4.1) tak, aby sa zaistil hladky
priebeh implementacie.

Na graficka vizualizaciu naplanovania postupnosti jednotlivych ¢innosti v ¢ase sa vy-
uziva Ganntov diagram. V projektovom managemente sa pouziva jeho upravend verzia,
ktora zohladnuje aj zavislosti medzi jednotlivymi entitami grafu [1].

Pri zostavovani grafu sa vychadzalo z nasledujicich idajov:

e Datum zaciatku prace je 8.2.2016. Tento datum bol zvoleny preto, lebo prave od
zaciatku letného semestra na FIT VUT mal autor dostatok ¢asu na venovanie vsetkych
sil a koncentracie na tito pracu.

e Datum konca prace je 16.5.2016. Hoci redlny datum odovzdania prace je urceny ne-
skor, z dovodu casovej rezervy na dalsie tikony potrebné na odovzdanie prace a soft-
véru boli na tieto tcely vyhradené dva dni.

e Na vykonanie prace bolo teda vyhradenych 14 tyzdnov. Jeden tyzden predstavuje 5
pracovnych dni, z toho v kazdom boli na tento projekt vyhradené 4 hodiny. Dohro-
mady to teda dava 280 naplanovanych hodin.

Vysledny ¢asovy harmonogram je mozné vidiet v grafe B.1.

18



Kapitola 5

Postup implementacie

Po predchadzajicej kapitole mame prehlad o tom, ¢o chceme vytvorit, mame zozbierané
poziadavky od zdkaznika, urcent taktiku pristupu (model zivotného cyklu softvéru) a ta-
kisto casovy harmonogram prac. Len pre tplnost dodajme, ze zvoleny bol iterativny model.
Jednotlivé iteracie predstavovali vzdy c¢as medzi dvoma konzultidciami s vedicim préce,
kedy sa prezentovali vysledky za predchdadzajice obdobie a zaroven sa planoval rozsah prac
pre dalSiu iteraciu. Postup implementacie tak mozno rozdelif na niekolko casti, ktoré si
v nasledujucich sekcidch priblizime.

5.1 Zoznamenie sa s prostredim a prvé metody

Este pred samotnym programovanim bolo nutné podrobne sa zoznamit so sti¢asnou verziou
FabSimu a so Specifikami modulu Fabric. Kedze stcasna verzia FabSimu neobsahuje ziadnu
dokumentéciu, len zoznam prikazov s velmi struénym popisom (zvyc¢ajne sa jedné o jednu
jednoducht vetu), prebiehali prvé spustania programu metédou pokus-omyl.

Po tomto naro¢nom zaciatku boli ako prvy ciel stanovené metédy pre prenos siiborov,
ktoré sa neskor vyuzivali pri ostatnych metdédach. Nastudovanim dokumentacie k Fabricu
bolo zistené,ze tieto metédy st priamo podporované a doslo teda len k ich velmi malej
Uprave.

5.2 Spustanie simulacii

Dalsfm krokom bolo zautomatizovanie sptstania simuldcii na clustri. Pévodna myslienka
bola spustat vzdialene len jeden prikaz, ktory na zaklade uzivatelského vstupu zada prikaz
pre zaradenie tlohy do fronty. Po konzultécii s vediicim préace sa vsak nakoniec presedlalo
na alternativnu metédu, ktorou bolo vytvorenie PBS skriptu a nasledne jeho prenos na
vzdialné zariadenie a spustenie.

PBS skripty maji zo znac¢nej casti podobnii struktiru. Najvhodnejsim pristupom tak
bolo vytvorenie predlohy (templatu) PBS skriptu, ktord by bola dostupna v zdrojovych
stboroch a ktorej obsah by sa upravoval podla Specifik konkrétnej tlohy, ktord chce uzi-
vatel realizovat. Tento pristup bol realizovany pomocou modulu jinja2'. Takyto pristup
umoznuje dynamickd tvorbu PBS skriptov, kedy st na zaklade uzivatelského vstupu zme-
nené prislusné hodnoty PBS skriptu (napriklad pocet alokovanych jadier a pod.). Predloha
obecného PBS skriptu je zobrazena v ukazke kédu 5.1.

'Viac informécif na http://jinja.pocoo.org/docs/dev/
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"#!/bin /bash

#PBS —q {{ queue }}

#PBS —A {{ project }}

#PBS —1 select={{ nodes }}:ncpus={{ cpus }}:mpiprocs={{ mpi }}:
ompthreads={{ omp }}

#PBS —1 walltime={{ walltime }}

#PBS —m be

#PBS —N KW-L25

export OMP_PROC_BIND=true
export OMP_PLACES=cores

#load modules

cd $PBS_O_ WORKDIR
/{{ program }} > {{ output }}

Listing 5.1: Predloha obecného PBS skriptu

Po tspesnom implementovani vytvarania PBS skriptov a ich spustania bolo uz velmi jed-
noduché vytvorif podobné metédy aj pre ilohy s vyuzivajice Matlab ¢i tlohy typu job
array a GNU Parallel. Tieto metody s si velmi podobné, rozdiel vSak predstauje o nieco
iny obsah PBS skriptu (z toho dévodu méa kazdy typ tlohy svoju vlastni predlohu PBS
skriptu) a z toho vyplyvajice rozdielne poziadavky na uzivatelsky vstup. Priklad takéhoto
PBS skriptu je mozné vidiet na ukazke kodu 5.2.

#!/bin/bash

#PBS —q qexp

#PBS —A OPEN-5—13

#PBS —1 select=1:ncpus=24:mpiprocs=0:o0mpthreads=0
#PBS —1 walltime=00:01:00

#PBS —m be

#PBS —N KW-L25

export OMP_PROC _BIND=true
export OMP_PLACES=cores

module load matlab/R2013a—EDU

cd $PBS_O_WORKDIR
matlab —nodisplay —r matlab > output

Listing 5.2: PBS skript pre pracu s Matlabovskymi tlohami

5.3 RozsSirenia

Po zautomatizovani vykondvania simulacii bolo ticelom zaistit ¢o najjednoduchsie pouziva-
nie softvéru a vytvorit sadu metdd, ktoré sice nie st kritické z hladiska funkénosti softvéru,
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avsak poskytuju dostatocny uzivatelsky komfort. Patria sem napriklad metédy pre integ-
raciu prace s Gitom (7.3) ¢i riadiace a organizacné metddy (7.4).

Implementacia metéd pre pracu s Gitom bola pomerne jednoducha, kedy stacilo len

vzdialene spustat prislusné prikazy Gitu a démyselne vymysliet spdsob vstupnych para-
metrov. Pri riadiacich a organizac¢nych metdédach sa uz vyzadovalo viac kreativity, kedy
bolo nutné sa vzit do role uzivatela a prispdsobovat ich jeho potrebam. Boli tak vytvorené
metddy, ktoré si schopné zalohovat ¢i obnovif data na clustri a to pomocou skor imple-
mentovanych metod pre prenos siborov.
Osobitnou kapitolou je metéda pre skontrolovanie konfigura¢nych siborov. Kedze ¢lovek
je tvor omylny, ¢asto dochadza k zlyhaniu Iudského faktora, zvlast u Iudi, ktori nemajta
dostatoéné vzdelanie v danom obore. V rdmci zamedzenia takychto chyb z nepozornosti sa
kontroluju jednotlivé polozky konfigura¢nych stiborov a uzivatel je upozorneny o nevyplne-
nych polozkach.

Ako posledné boli implementované pomocné metddy, napriklad metéda na nainstalova-
nie kniznice hdfb.

5.4 Dokumentacia

Velmi dolezitou ¢astou celého projektu je aj podrobna dokumentacia k softvéru. Prave ta
bola najviac¢sou slabinou FabSimu, kedze obsahovala len zoznam prikazov bez akéhokolvek
vysvetlenia ich pouzitia. Na druhi stranu vsak treba dodat, ze FabSim bol pouzivany len
velmi malo Tudmi a teda nebol dévod pisat k nemu dokumentéaciu, pretoze Tudia, ktori ho
pouzivali si vedeli vyznam jednotlivych metéd vyvodit zo zdrojovych kédov.

Ako uz bolo spominané, tloha je vSak koncipovanda pre Iudi, ktori nemaji vzdelanie
v obore informatiky a preto tato moznost ,,dokumentécie* je pre nich absoliitne neprijatelna.
V kapitole 7 je preto spisany zoznam vsetkych implementovanych metéd rozdelenych podla
kategorii a ku kazdej z nich je napisany stru¢ny popis a priklady spustenia.

5.5 Popis chovania programu

Doteraz popisané postupy moézu pre nejedného cCitatela zniet az prilis abstraktne. V na-
sledujuicej sekcii bude preto podrobne rozpisané chovanie programu po spusteni prikazu
teda poskytuje najvacsi priestor pre ukazku toho, ¢o sa pocas behu programu udeje. Presny
popis metdd, ktoré spusta, ako aj priklady spustenia je mozné najst v kapitole 7.2. Kod,
ktory sa bude spustat na clustri je jednoduchy program napisany v jazyku C++.

Po zadani prikazu fab salomon autojob:example/example.cpp sa teda vykonaji na-
sledujice prikazy:

1. Spusti sa metdda prepare_job. V nej sa upravi predloha PBS skriptu z ukazky kédu
5.1 na findlnu podobu, ktort mozno vidief v prilohe C.3. Uzivatelovi je pontknuta
moznost spustenia modulov podla jeho uvazenia. Vyhladavaju sa vSetky moduly, ktoré
obsahuji zadant frazu (vid obrazok 5.1, v ktorom bol vyhladdavany modul numpy).

2. Cely obsah zlozky example sa premiestni na cluster. Stane sa tak vykonanim prikazu
put (’%s/%s/*’}%(env.local_programms_path, folder), ’Y%s/%s’ % (env.remote
_programms_path, folder)).Premenné env.local_programms_path a env.remote
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numpy/1.8.2-intel-2015b-Python-2. 1

/e
numpy/1.8.2-intel-2015b-Python-2.7.
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7.

numpy/1.8.2-intel-2016.01-Python-
numpy/1.9.1-intel-2015b-Python-2.

1
9
7.9
9

Select proper module:

Obr. 5.1: Vyber prislusného modulu na zdklade vyhladavania

_programms_path s vysvetlené v kapitole 7.1. Pod premennou folder sa rozumie ad-
resar, v ktorom je sptustany program umiestneny, v nasom pripade sa jedna o adresar
example.

3. Kedze sa jednd o program jazyka C++, musi prebehntf kompiladcia. Obrazok 5.2
zobrazuje ponuku vsSetkych dostupnych kompildtorov na clustri. Je na uzivatelovi,
ktory z nich si vyberie. Po vybere kompilatora sa vykona séria troch prikazov:

e Ako prvy sa vykona prikaz cd env.remote_programms_path/folder. Deje sa
tak preto, lebo pri kazdom vzdialenom pripojeni na cluster sa FabSim ocitne
v domovskom prie¢inku. Nemoze teda dojst k okamzitej kompilacii siboru, lebo
ten sa nachadza v inom adresari.

e Nagcita sa zvoleny kompilator pomocou prikazu module load

e Prebehne kompildcia stuboru. Kazdy kompilator pouziva svoje Specifické pri-
kazy. Konkrétne pri pouzitom kompilatore GCC/4.7 .4 to bude prikaz g++ -Wall
-Wextra -pedantic -02 example.cpp -o example.

Berkele;UPL/Z 16.2- qompl 2015b
; NU-5.1.0-2.25

o)
2-binutils
9.3
.3-binutils
O-binuti 25
lfmt,
.25 ifort/
inutils 25 ifort/
snaps hot 0160419-2.25 ifort/

SQWwWwuu = =

1

: iy
19/4 9.3 ifort/2016.1.
T

S

re/5.3.0 LLVM/3.7.1-fos
'GCCcore/5.3.1-snapshot-20160419 OpenCoarrays/
'icc/2013.5.192 OpenCoarrays/
'icc/2013.5.192-GCC-4.8.3 PGI/15.7"

Pick a compiler

Obr. 5.2: Ponuka kompilatorov nachadzajicich sa na
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4. Vykona sa metdda submit_job. KedZe na jej vstupe bude vygenerovany PBS skript,
vykonaju sa prikazy cd env.remote_programms_path/folder a gsub ./jobscipt
_name.

V tomto okamihu bol spusteny PBS skript a program ktory spuista sa zaradil do fronty.
Uzivatel takisto obdrzal e—mail o tom, Ze program bol zaradeny do fronty. Po skonceni
behu programu obdrzi dalsi informac¢ny mail. Tieto maily obsahuju nazvy suborov vyge-
nerovanych planovacom a dalsie deatily o priebehu. Takéto stbory sa generuji vzdy dva,
jeden obsahuje vystupy programu a druhy chybové hlasky. Chovanie programu vyjadrené
v diagrame je mozné pozorovat na obrazku B.2.1
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Kapitola 6

Testovanie

Testovanie je dolezitou castou vyvoja softvéru. Obecne je testovanie definované ako ¢innost,
pri ktorej je systém alebo komponent vykonavany za vopred stanovenych podmienok, pricom
vysledky st pozorované a zaznamendvané a vyhodnotenie je zalozené na zaklade urcitého
aspektu systému alebo komponentu [13]. V pripade testovania softvéru sa jednd o proces,
resp. sadu procesov, ktoré st navrhnuté tak, aby sme si boli isti Ze program robi to, na ¢o
bol navrhnuty a naopak, ze nerobi ni¢ ¢o nechceme [11].

Aj keby sme uvazovali, Ze pévodnd verzia FabSimu neobsahuje Ziadne chyby a funguje
bez problémov, pri kazdej tprave kédu programu sa zvysuje Sanca, ze sa v nom vyskytnu
nejaké nové chyby. Vzhladom k tomu, Ze do FabSimu je integrovany tplne novy modul,
riadny proces testovania ma skuto¢ne svoje opodstatnenie. Kedze FabSim je pouzivany
pomerne tzkou skupinou ludi (vid kapitola 4.3), je dolezité ziskat od nich istd spatna
vizbu, aby bol zaisteny ¢o najvacsi komfort pri pouzivani.

Este predtym, ako si priblizime zvolené postupy a vysledky testovania, zameriame sa
na rozne sposoby testovania a ich vyhody a nevyhody.

6.1 Metody testovania

Na testovanie sa da prihliadat z viacerych uhlov pohladu. Vo vSeobecnosti rozliSujeme white-
box a black-bor testovanie. Pri white-box testovani ma tester znalosti o principe ¢innosti
programu a navyse ma k dispozicii aj zdrojovy kéd softvéru. Naopak pri black-box testovani,
tester nevidi dovnitra softvéru, teda nemd k zdrojovym kdédom pristup.

Pri white-box testovani sa pouzivaju dalsie dve zauzivané metédy. Jedna sa o statickd
analyzu a dynamicki analyzu kédu. Pri statickej analyze dochadza k testovaniu formou
prezerania kédu a snahy néajst sémantické ¢i logické chyby. Formou statickej analyzy je
aj inspekcia kédu, kedy sa kéd porovnava so zauzivanymi metdédami (tzv. best practices).
Dynamické analyza kédu sa odohrava pocas behu programu a jej cielom je zistit napriklad
¢i nedochédza k nadmernému zatazovaniu procesora ¢i pamaéte [(].

Z hladiska Iidi, ktori softvér testuji, mdzeme hovorit o alfa a beta testovani. Alfa testo-
vanie vykondvajui vyvojari, pripadne nezavisly tim testerov (stéle sa vSak jedné o internych
testerov, teda v rdmci vyvojarskej firmy). Tym padom spadad pod white-box a aj pod black-
box testovanie. Beta testovanie (nazyva sa aj Field testing) naopak vykondvaji koncovi
uzivatelia a patri iba pod black-box testovanie.

Castou pouzivanou metédou (napriek tomu ze sa v mnohych pripadoch jedna o metédu
narofni na Cas aj zdroje) je aj regresné testovanie. Regresné testovanie pracuje na principe
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opakovania testov po kazdej tiprave kédu programu aby sa zistilo, ¢i tato zmena nesposobila
chyby v takej casti kodu, ktord nebola zmenena [17].

6.2 Priebeh testovania

KedZze program, resp. modul implementovany v ramci tejto prace, bol vyvyjany jednym
¢lovekom, nebolo mozné technicky ani ¢asovo vykonat testovanie takym spdsobom, ako
bolo popisané v predchadzajicej sekcii. Napriek tomu vsak bolo cielom riadne otestovat
program pomocou viacerych metdd a pokial mozno ¢o najviac dodrzat zauzivané postupy.

Testovanie prebiehalo pocas celej doby implementacie. Po implmenetovani kazdej me-
tody doslo k otestovaniu na clustri Salomon aby sa zistilo, ¢i sa program chova podla
ocakédvani. Vzhladom k tomu, Ze clustre Salomon a Anselm st si velmi podobné, v prvej
faze prebiehalo testovanie len na jednom clustri. Po dokonéeni jedného bloku metéd (napr.
vSetkych met6éd potrebnych k vytvoreniu a spusteniu klasickych tloh) bola znova otesto-
vand funkcnost kazdej jednej z nich. Statickd analyza kodu bola implementovani pomocou
programu Pyflakes'.

Po tejto faze, v case, ked uz bola implementovana celd funkcionalita modulu, doslo
k druhému kolu testovania, v ktorom bola snaha vzit sa do role uzivatela a odhalit ¢o
najviac chyb, ktoré by mohli vzniknit nedopatrenim alebo inym zlyhanim Iudského faktora.
Doslo teda k osetreniu chybovych stavov (napriklad pri zvoleni neexistujiceho stiboru) a
k lepsiemu formatovaniu chybovych hlasok. Zamedzilo sa tak neoCakavanym chovaniam
programu a zaroven sa zlepsilo uzivatelské prostredie, kedze pripadné chyby si jednoznacne
interpretované a zaroven je v kazdej chybovej hldske napisand pravdepodobna pri¢ina chyby.

V tomto okamihu bola zabezpecena funkénost na clustri Salomon a boli oSetrené chybové
stavy. Nasledovalo testovanie na clustri Anselm. Touto fazou bolo ukoncené alfa testovanie
(a samozrejme aj white-box testovanie).

Beta testovanie spocivalo z dvoch ¢asti. Prvou bolo predanie programu vedicemu prace
(ktory bude tiez uzivatelom), ktory program otestoval a ndsledneho ho poskytol dalsim
koncovym uzivatelom pre posledni fazu testovania.

Wiac informécii na https://pypi.python.org/pypi/pyflakes
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Kapitola 7

Manual k upravenej verzii Fabsimu

Implementované metédy v novom module FabSimu mozno rozdelit do troch kategorii a to
e Metody pre vytvaranie a spustanie tloh
e Metddy pre pracu s Gitom
e Riadiace a organizacné metddy

V nasledujuicich sekcidch si priblizime spésoby pouzitia tychto metéd, rovnako ako prin-
cipy implementécie. Este predtym je vsak treba vysvetlif princip a pouzitie konfigura¢nych
suborov.

7.1 Konfiguracné stubory

FabSim obsahuje dva konfigura¢né stibory, a to konkrétne stiibory machines.yml a
machines_user.yml. Princip ich ¢innosti bol vysvetleny v sekcii 3.2.1. Z licenénych dévo-
dov nie je mozné menit obsah siiboru machines.yml. Po miernej tprave kdédu vsak bolo
implementované riesenie, kedy je mozné zo siboru machines_user.yml ziskavat vyplnené
udaje rovnako ako v zo siboru machines.yml (stibor machines_user.yml sluzil pévodne
len na prepisovanie hodnot v machines.yml, z dévodu rozdielnych zariadeni to vSak uz
nie je mozné). Teraz si predstavime najdolezitejsie polozky tychto stiborov a popiseme ich
vyznam:

e username - prihlasovacie meno k jednotlivému zariadeniu

e project - nazov projektu, resp. pracovnej skupiny, ku ktorej uzivatel patri. Tato
polozka je doélezita pri vytvarani tiloh, aby bolo jasné, ku ktorému timu uzivatel patri
aby sa vedel priratat alokovany procesorovy cas.

e remote - adresa zariadenia

e key_filename - cesta k stiboru obsahujici ssh klié. Tento siibor je potrebny na
identifikaciu pri prihlasovani sa k vécsine superpocitacov

e remote__home__path - cesta k domovskému adresaru na vzdialenom zariadni. Tento
prie¢inok by sa mal vyskytovat na diskovom poli SCRATCH v adresari WORK'.

https://docs.it4i.cz/salomon/storage#section—12
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remote__programms__path - cesta k adresaru, ktory obsahuje zdrojové kédy prog-
ramov urcenych k simulacii. Podobne ako remote\_home\_path by sa mal nachadzat
na diskovom poli scratch.

local__programms__path - adresir na pocitaci uzivatela, ktory obsahuje programy,
ktoré sa neskoér budu spustat na superpocitacoch.

backup__path - cesta k adresaru, do ktorého sa budu ukladat zalohy stiborov zo
superpocitacov.

local _home_ path - domovska zlozka FabSimu. Jednd sa vzdy o cestu na konci
ktorej je adresar deploy.

git - adresa ku git repozitaru uzivatela. Tato polozka nie je povinnd, teda uzivatel ju
nemusi vyplnit. Ak vSak chce vyuzivat vSetky vyhody FabSimu, odporuca sa vyplnit
aj toto pole

git__path - adresa k adresaru, ktory obsahuje stiahnuty repozitdar. Tato cesta sluzi

k tomu, aby sa pri metédach pracujicich s gitom (napr. git_push) nemusela zadavat
celd cesta k siiboru, ale zac¢inalo sa az od tohto priecinka.

aliases - zoznam uzivatelom definovanych aliasov. Tato polozka ma tvar datovej
struktiry slovnik (resp. asociativne pole) kde klicom je ndzov aliasu a hodnotou
je prikaz ktory sa vykond po zadani tohto aliasu. Obe hodnoty musia byt datového
typu string, teda musia byt ohrani¢ené ivodzovkami. Priklad pouzitia: {“home”:“cd
/scratch/xstrec05”}. Tato polozka nie je povinna.

modules - zoznam modulov, ktoré sa nacitaju vzdy po pripojeni na cluster. Tato
polozka ma tvar détovej struktiry zoznam a jednotlivé hodnoty musia byt datového
typu string a oddelené c¢iarkami. Tato polozka nie je povinna.

job__details - jedna sa o struktiru asociativneho pola, ktora obsahuje preddefinované
hodnoty pouzivané pri zaradovani tloh do fronty. Tieto hodnoty sltzia ako predvolené
hodnoty volitelnych parametrov metod, ktoré planuji tlohy. Explicitnym Specifikova-
nim jednotlivych parametrov pri volani tychto metéd sa ich hodnoty prepisu a poziju
sa tie zo vstupu. Tato struktira obsahuje nasledujice prvky:

— queue - nazov fronty ktord sa pouzije ako predvolend pri planovani tloh
— cpus - predvoleny pocet CPU, pouziva sa pri planovani iloh

— nodes - predvoleny pocet uzlov, pouzivany pri planovani tloh

— walltime - predvolend alokovana doba pri planovani tiloh

— omp - predvoleny pocet omp uzlov

— mpi - predvoleny pocet mpi uzlov

— output - predvoleny nazov vystupného siiboru

Kazdé zariadenie by malo obsahovat tieto polozky (minimélne vSetky povinné). Syntax

konfigurac¢nych siborov je nasledovna: ako prvy sa uvadza nazov vzdialeného zariadenia
ukonéeny dvojbodkou. Pod nim nasleduja vyssie uvedené polozky ktoré st odsadené o dizku
jedného tabulatora. Nazvy tychto poloziek si od ich hodn6t oddelené dvojbodkou. Napriek
tomu, Ze nazvy poloziek si datového typu string, netreba ich uvadzat do tvodzoviek.
Ukézku spravne vyplneného konfiguracného siboru je mozné vidiet v prilohe C.2
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7.2 Met6dy pre vytvaranie a sptustanie aloh

Ako uz z ndzvu vypoveda, do tejto skupiny implementovanych metdéd patria také, ktoré
sa nejakym sposobom podielaji na vyvtarani a spustani tloh. Tieto tlohy moézu spustat
vSeobecne rézne programy, implementované su vsak aj metody, ktoré vytvaraji a spustaju
Matlabovské tlohy, polia tloh ¢i skripty vyuzivajice technolégiu GNU Parallel.

Este predtym, ako si priblizime jednotlivé metédy, vysvetlime vyznam jednotlivych pa-
rametrov, ktoré sa pri tychto metédach pouzivaji. Vacsina metdéd ma parametre rovnaké
alebo velmi podobné, preto by bolo zbytoc¢né ich pri kazdej jednej zvlast vysvetlovat.
Zoznam pouzivanych parametrov

e program - cesta k programu, ktory sa bude spustat v simuldcii (mdze sa jednat aj
o este neskompilovany zdrojovy sibor)

e queue - nazov fronty, do ktorej sa zaradi prislusna tuloha

e nodes - pocet uzlov, ktoré sa alokuju pre exekuciu tlohy

e cpus - pocet CPU, ktoré sa alokuji na kazdom uzle pre exektciu ilohy
e walltime - vyhradeny procesorovy cas. M4 tvar hh:mm:ss

e omp - pocet omp jadier, ktoré sa alokuju pre potreby exektucie tlohy

e mpi - pocet mpi jadier, ktoré sa alokuju pre potreby exekticie tlohy

e file - cesta k programu, ktory sa ma skompilovat

e path - adresar, v ktorom sa nachddza stbor ktory sa zaradi do fronty (resp. adresér,
v ktorom sa nachadza PBS skript)

e pbs - ndzov prislusného PBS skriptu (nepovinny parameter)

e input_ prefix - zaciatok nazvu vstupnych siborov

e jobname - nazov ulohy, ktora sa zaradi do fronty

e begin - ¢islo prvého vstupného suboru

e end - ¢islo posledného vstupného siboru

e job_ nr - identifika¢né ¢islo ulohy zaradenej vo fronte

e output - nizov vystupného siboru, do ktorého sa zaznamenéva priebeh simulécii

Po oboznameni s pouzivanymi parametrami nasleduje zoznam implementovanych met6d
spolu s ich popisom a prikladmi pouzitia.

prepare__job

Alias: pj
Vstupné parametre: povinny parameter program, volitelné parametre queue, nodes,
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cpus, walltime, omp, mpi, output.

Popis: Tato metdéda vytvori na zdklade vstupnych parametrov PBS script pre vSeobecnu
tlohu. Povinny parameter program Specifikuje cestu k stiiboru od adresara ulozeného v pre-
mennej prostredia env.local_programms_path. Ak je v parametri program zadany zdro-
jovy stubor (napriklad sibor s koncovkou .cpp), ako spustitelny program sa uvazuje bindrny
stibor s rovnakym nazvom bez pripony?.

Pocas vytvarania PBS skriptu je uzivatelovi poniknutd moznost zvolenia modulov, ktoré
sa majui pred zaradenim programu do fronty nacitat (princip vyhladdvania je vysvetleny
v sekeii 7.5). Po vytvoreni PBS skriptu sa celd zlozka premiestni na vzdialené zariadenie.
Ak prislusna adresarova cesta neexistuje, vytvori sa.

Priklady pouzitia:

fab salomon prepare_job:programms/program.cpp

fab salomon prepare_job:programms/program.cpp,queue=gprod

compile__file

Alias: cf

Vstupné parametre: povinny parameter file.

Popis: Metdda, ktord skompiluje prislusny stbor. Cesta k stiboru v parametri file za-
¢ina od adresira v riadiacej premennej env.home_programms_path. Pocas tohto procesu
je uzivatelovi poskytnuty vypis aktudlnych kompilatorov na clustri a je vyzvany na vyber
jedného z nich. Ak je kompilator schopny zdrojovy sibor prelozit, vytvori sa jeho binarny
sibor. V opac¢nom pripade sa vypise prislusnd chybova hldska a proces sa ukondi.
Priklady pouzitia:

fab salomon compile:programms/progl.cpp

submit__job

Alias: sj

Vstupné parametre: povinny parameter path, volitelné parametre queue, nodes, cpus,
walltime, omp, mpi, program, pbs, output

Popis: Na zaklade zadanych parametrov sa vlozi do prislusnej fronty nova tloha. Plati,
ze aspon jeden z parametrov program alebo pbs musi byt vyplneny (predvolene maji oba
hodnotu None). Takisto plati, Zze parameter pbs m4 vacsiu prioritu, ak je teda zadany v kom-
binécii s inymi volitelnymi parametrami, odignoruji sa. Cesta k siboru v parametri file
zacina od adresara v riadiacej premennej env.remote\_programms\_path.

Priklady pouzitia:

fab salomon submit_job:programms,pbs_script_name

fab anselm submit_job:programms,queue=qgprod,program=progl

autojob

Alias: aj

Vstupné parametre:povinny parameter program, volitelné parametre queue, nodes, cpus,
walltime, omp, mpi, output.

Popis: Tato metdéda vykonava plne automatizované vytvorenie a zaradenie tlohy do fronty.

2Napr. pri zadani siiboru program.cpp sa uvazuje Ze jeho spustitelny stibor je programm.
3Prislusné prie¢inky opéit za¢inaji v adresari env.remote_programms_path.
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V podstate vykon4 za sebou metédy prepare_job, compile_file? a submit_job.
Priklady pouzitia:

fab salomon autojob:programms/program.cpp

fab salomon aj:programms/program.cpp,queue=qprod

prepare__matlab

Alias: pm

Vstupné parametre:povinné parametre program, volitelné parametre queue, nodes, cpus,
walltime, omp, mpi, output.

Popis: Metoéda pracuje na podobnom principe ako prepare_job. Uzivatel je pred vytvo-
renim PBS skriptu vyzvany, aby si vybral zo zoznamu verziu Matlabu, s ktorou chce pra-
covat. Nasledne moze uzivatel zvolit dalsie moduly, ktoré tloha vyzaduje (vid sekcia 7.5).
Po vytvoreni PBS skriptu sa celd zlozka, v ktorej sa zdrojovy stibor nachidza, skopiruje na
vzdialené zariadenie. Ak dana adresadrova cesta neexistuje, automaticky sa vytvori.

Pozn.: Manualne spustanie PBS skriptu vytvoreného touto metdédou je mozné pomocou
submit_job.

Priklady pouzitia:

fab salomon prepare_matlab:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt

fab salomon pm:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt,walltime=01:10:00

automatlab

Alias: am

Vstupné parametre:povinné parametre program, volitelné parametre queue, nodes, cpus,
walltime, omp, mpi,output.

Popis: Tato metdéda vykondva plne automatizované vytvorenie a zaradenie matlabovskej
ulohy do fronty,tzn. vykonaji sa po sebe metédy prepare_matlab a submit_job.
Priklady pouzitia:

fab salomon automatlab:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt

fab salomon am:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt,walltime=01:10:00

prepare__job__array

Alias: pja

Vstupné parametre:povinné parametre program, input_prefix, volitelné parametre queue,
nodes, cpus, walltime, omp, mpi,output.

Popis: Metdda, ktord vytvara PBS skript pre spustenie tiloh typu Job Array (pole tloh).
Princip je rovnaky ako pri metéde prepare_job, navyse vsak obsahuje parameter
input_prefix, co znac¢i ndzov vstupnych stiborov. Tieto stibory sa umiestnia do tzv. task-
listu. Po vytvoreni PBS skriptu sa celd zlozka spolu so vstupnymi sibormi presunie na
vzdialené zariadenie.

Priklady pouzitia:

fab salomon prepare_job_array:programms/progl.cpp,input

fab salomon pja:programms/progl.cpp,input,walltime=01:10:00

4Ak stbor nevyzaduje kompil4ciu, tdto metéda sa preskoci
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submit__job__ array

Alias: sja

Vstupné parametre: povinné parametre jobname, begin, end, pbs, output

Popis: Tato metdda slizi na zaradenie tlohy typu Job array do prislusnej fronty a to tak,
ze sa spusti PBS skript zadany v parametri PBS. Cesta k tomuto skriptu zacina od adresara
v premennej env.remote_programms_path. Hodnota parametra jobname moze byt Tubo-
volnd. Parametre begin a end predstavuji ohranicenie vstupnych stiborov.

Priklad pouzitia:

fab salomon submit_job_array:myjob,1,100,software/my_pbs

autoarray

Alias: aa

Vstupné parametre: povinné parametre program, input_prefix, jobname, begin, end,
volitelné parametre queue, nodes, cpus, walltime, omp, mpi, output.

Popis: Tato metdda vykondva plne automatizované zaradenie iloh typu Job array do pri-
slusnej fronty. Vykonajui sa teda po sebe metdédy prepare_job_array a submit_job_array.
Ak je to nutné, vykond sa aj kompildcia suboru.

Priklad pouzitia:

fab anselm aa:job_array/script.sh,file,pokus,1,101,cpus=16

prepare__gnu__parallel

Alias: pgp

Vstupné parametre:povinné parametre program, input_prefix, volitelné parametre queue,
nodes, cpus, walltime, omp, mpi.

Popis: Metéda vytvara PBS skript pre tlohy s vyuzitim technolégie GNU parallel. Vstupny
skript zadany v parametri program je obaleny prislusSnymi prikazmi, aby sa dal exeku-
ovat pomocou GNU parallel. Cesta k tomuto skriptu pokracuje od adresira v premennej
env.remote_programms_path. Opét je mozné do PBS skriptu zaclenif nacitanie uzivatelom
zvolenych modulov.

Priklad pouzitia:

fab salomon prepare_gnu_parallel:myjob,software/my_pbs

submit__gnu_ parallel

Alias: sgp

Vstupné parametre: povinné parametre jobname, pbs

Popis: Tato metéda vykondva zaradenie tilohy do planovaca a to konkrétne pomocou PBS
skriptu. Hodnota v parametri jobname méze byt Tubovolna. Cesta k PBS skriptu pbs zacina
od adresira env.remote_proggrams_path. Priklady pouzitia:

fab salomon submit_gnu_parallel:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt
fab salomon sgp:programms/Matlab/program.m,outputfile.txt,walltime=01:10:00
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7.3 Metody pre pracu s Gitom

V ramci ¢o najlepsej integracie so systémom riadenia revizii Git boli do FabSimu implemen-
tované zakladné metddy, ktoré s nim umoznuji plnohodnotni pracu. Pre vyuzivanie nasle-
dujicich metdd je nutné mat v konfiguracnych stiboroch vyplnené polozky git a git_path

clone

Vstupné parametre: adresa priec¢inka, do ktorého sa ma repozitar naklonovat.

Popis: Metdda, ktord zabezpecuje naklonovanie repozitara do prislusného adreséra folder.
Tato adresa je navizuje na adresar v premennej env.home_path.

Priklady pouzitia:

fab salomon clone:software/git_folder

push

Vstupné parametre: sibory, na ktoré sa metéda aplikuje, sprava do commitu

Popis: Tato metdéda vykond vzdialene prikaz git push, teda aktualizuje vybrané sibory
v repzitari. Kratka sprava, ktora sa umiestni do commitu (commit message) musi byt vzdy
uvedend ako posledny parameter.

Priklady pouzitia:

fab salomon push:programms/progl.cpp

pull

Vstupné parametre: ziadne

Popis: Tato metdda vykona vzdialene prikaz git pull, teda stiahne sibory z repozitara
a aktualizuje ich. Priklad pouzitia:

fab salomon pull

checkout

Vstupné parametre: Nazov vetvy, na ktort sa méa metdéda aplikovat.

Popis: Metéda vykona vzdialene prikaz git checkout nazov_vetve, tzn. prepne sa na
uzivatelom zadand vetvu repozitara.

Priklad pouzitia:

fab anselm checkout:master

new branch

Alias: nb

Vstupné parametre: nazov vetvy, ktord sa ma vytvorit.

Popis: Tato metéda vykond vzdialene prikazy git checkout master a git checkout -b
nazov_vetve. Z vetvy master sa teda vytvori nova vetva s nazvom, ktory zadal uzivatel.
Priklady pouzitia:

fab salomon new_branch:production
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7.4 Riadiace a organizacné metody

Riadiace a organiza¢né metdédy sa nepodielaji na kompilacii programov, generovani PBS
skriptov ¢i planovani tloh, poskytuji vsak uzitocné vlastnosti, ktoré prispievaji k jedno-
duchsej manipulécii a spravovaniu prostredia.

backup

Vstupné parametre: cesty k jednotlivym priecinkom, resp. siborom, pripadne samos-
tatny parameter all.

Popis: Metdda, ktora zalohuje vybrané priec¢inky, resp. sibory do adresira env.backup_path.
Cesta k siborom pokracuje od prie¢inka v env.remote_home_path), teda pri zadani para-
metra napr. programms/progl.cpp sa FabSim pokusi najst a skopirovat stibor env.home_
path/programms/progl.cpp. Pri pouziti parametra all sa zazalohuju vsetky stibory a pod-
priecinky z priecinka env.home_path. Priec¢inok, do ktorého sa zalohuje, ma nazov v tvare
¢asového razitka (timestamp) momentu, kedy sa tdto metéda spustila.

Priklady pouzitia:

fab salomon backup:programms/progl.cpp,

fab anselm backup:all.

restore

Vstupné parametre: verzia zilohy, cesty k sitborom na obnovenie, volitelny parameter
tolerate

Popis: Tato metdda je opakom backup, teda umoznuje obnovit zdlohované stibory na clus-
tri. Alternativnym pouzitim moze byt jednoduchy prenos stiborov medzi dvoma zariade-
niami v kombindcii s metédou backup. Parameter, ktory Specifikuje verziu zalohy, mdze
byt bud konkrétny nazov priec¢inka v adresari env.backup_path, avSsak méze mat aj tvar
oldest, resp. latest. V takom pripade sa obnovia stibory zo zalohy, ktora bola vykonana
ako prvé, resp. posledna’. Druhy parameter je cesta k stiboru, ktory moze mat znova, po-
dobne ako pri metéde backup, ndzov all. V tomto pripade sa obnovia vsetky sibory. Pri
zadani volitelného parametra tolerate=True dbéjde k zachovaniu takych stiborov, ktoré sa
v zélohe nevyskytuju.

Priklad pouzitia:

fab anselm restore:latest,all,

fab salomon restore:2016_04_19_03_12_16_599627,programms/program. cpp,

fab salomon restore:oldest,all,tolerate=True

format

Vstupné parametre: ziadne

Popis: Metdda, ktord zmaze vsetky sibory a adresare v prie¢inku env.remote_home_path.
Este predtym je vSak uzivatel informovany o tom, zZe nasledujica operécia spdsobi stratu
vsetkych stiborov a je vyzvany pre potvrdenie svojho rozhodnutia. Nésledne je este vyzvany
na zalohovanie siborov, ktoré sa chystda zmazat. Az po tomto sa samotna operacia vykona.
Priklad pouzitia: fab anselm format

5Toto samozrejme plati len pri zachovan{ nizvov priedinkov so zdlohami, kedZe rozpoznévanie pracuje na
principe rekonstrukcii ¢asového razitka
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check env

Alias: ce

Vstupné parametre: Ziadne

Popis: Po spusteni tejto metédy déjde ku komplexnej previerke prostredia. V prvom kroku
program skontroluje, ¢i si v konfiguraénych siboroch vyplnené vsetky povinné polozky.
V pripade, Ze nie st vyplnené vsetky, vypiSe sa zoznam chybajicich poloziek a proces
sa ukonci. Inak metéda pokracuje tak, ze kontroluje, ¢i prislusné adresare na vzdialenom
pristroji skutoc¢ne existuju. Neexistujice adresare sa automaticky vytvoria. V poslednom
kroku sa spracuju polozky z riadiacich premennych aliases a modules. Nésledne sa upravi
stbor .bashrc na vzdialenom zariadeni tak, aby obsahoval jednotlivé aliasy, resp. aby sa
pri kazdom pripojeni nacitali prislusné moduly. Za zmienku stoji pripomentt, ze ak stbor
.bashrc obsahuje predtym definované aliasy, resp moduly a nasledne sa z konfigura¢ného
siboru odstrania, déjde k ich vymazaniu aj v sibore .bashrc.

Priklad pouzitia: fab anselm check_env fab anselm ce

7.5 Ostatné metody

find module

Alias: fm

Vstupné parametre: Ziadne

Popis: Metdda, ktora sltzi na vyhladavanie modulov nachadzajtcich sa na vzdialenom za-
riadeni. Vyhladdvanie je case - insensitive (netreba dodrziavat velké, resp. malé pismend
v nazvoch)

Priklad pouzitia: fab anselm find_module:gcc

diagnose

Vstupné parametre: povinny parameter job_nr

Popis: Tato metdéda poskytuje vypis detailnych informéacii o konkrétnej tilohe zaradenej vo
fronte.

Priklad pouzitia: fab anselm diagnose:1278558.dm2

set_ _hdf5

Alias: sh

Vstupné parametre: ziadne

Popis: Metdda, ktord stiahne a nainstauje kniznicu hdfb na vzdialené zariadenie.
Priklad pouzitia: fab anselm set_hdf5

abort
Vstupné parametre: povinny parameter job_nr
Popis: Metdda, ktord zrusi zadant tlohu ktora je vo fronte. Uzivatel je upozorneny na

riziko spojené s touto metédou a musi svoje rozhodnutie potvrdit. Nasledne je uz operacia
nezvratna.
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Priklad pouzitia: fab anselm abort:1278561[] .dm2
check_ progress

Alias: cp

Vstupné parametre: povinny parameter path

Popis: Tato metdéda umoznuje interaktivne sledovanie vystupnych siborov ktoré produkuja

simulované programy. V tychto siiboroch sa Casto nachadza progres simulacie, odhadovany

koniec a pod. Tato metdda pracuje v nekone¢nom cykle, da sa ukoncit kldvesovou skratkou

Ctrl + C. Atribat path zac¢ina od adresira env.remote_programms_path.

Priklad pouzitia: fab anselm check_progress:examples/output.txt fab anselm cp:examples/ou

put__ file

Alias: pf

Vstupné parametre: povinné parametre local, remote

Popis: Z nazvu je jasné, ze sa jednd o metddu, ktord presunie subor alebo adresar z prie-
¢inka na lokdlnom pocitaci local do prie¢inka remote na vzdialenom zariadeni. Ak je
presuvany subor, resp. adresar vicsi ako 1 GB, uzivatel dostane moznost rozdelit stibor
na niekolko segmentov (LFS stripes). Tento postup je odprucany, znizuje sa tak moznost
zahltenia uzlu pri praci s velkymi sibormi. Hodnoty parametrov moézu byt aj symbolické,
t.j. mozu obsahovat premenné env zadané v konfiguracnom stubore.

Priklad pouzitia:

fab anselm pf:programms/example/example.cpp,env.remote_programms_path/example

get_ file

Alias: gf

Vstupné parametre: povinné parametre remote, local

Popis: Opak metdédy put_file, prenos suborov sa deje smerom zo vzdialeného zariadenia
na lokalne. V parametroch opat moézu byt symbolické hodnoty.

Priklad pouzitia:

fab anselm gf:env.remote_programms_path/example,programms/example/example.cpp

7.6 Vybrané metédy z p6vodnej verzie FabSimu

Hoci tento manudl sa zaoberd metédami implementovanymi v ramci rozsirenia FabSimu, je
na mieste spomentt niekolko uzitoénych metdéd, ktoré st uz implementované a je odporu-
c¢ané uzivatelom ich pouzivat.

stat

Vstupné parametre: Ziadne

Popis: Metdda, ktora vypise vsetky uzivatelove tlohy, ktoré sa v danom momente vykona-
vaju alebo st zaradené vo fronte a ¢akaji na exektciu.

Priklad pouzitia:

fab anselm stat
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monitor

Vstupné parametre: ziadne

Popis: Metdéda, ktord periodicky vypisuje stav planovaca, tzn. kazdé dve minity zavola
metdédu stat. Kedze tato metdda bezi v nekonecnom cykle, jej ukoncenie je mozné pomo-
cou klavesovej kombinacie Ctrl + C.

Priklad pouzitia:

fab anselm monitor

wait__complete

Vstupné parametre: ziadne

Popis: Metdda, ktorad ,,zablokuje“ terminal pre dalSie pouzitie a skonéi az vtedy, ked budu
vsetky aktudlne naplanované tulohy skoncené. Aj tito metédu mozno nasilne ukondit kla-
vesovou skratkou Ctrl + C.

Priklad pouzitia:

fab anselm wait_complete
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Kapitola 8

Zhodnotenie riesenia a plany do
budicna

Poslednym krokom je objektivne zhodnotenie kvality riesenia, jeho prednosti ale i nedos-
tatkov. Dosiahnuté riesenie treba porovnat s ur¢enymi cielmi a v pripade ich nenaplnenia
najst pri¢inu, preco sa to nepodarilo. Na mieste je aj zamyslenie sa nad budicim vyvojom
programu, jeho smerovanie a moznosti vylepsenia.

8.1 Zhodnotenie rieSenia

Implementovany modul obsahuje vsetky funkcie ktoré boli stanovené ako kltucové pri zbere
informécii (vid kapitola 4.2). Je teda zabezpecené automatizované spuistanie programov na
superpocitacoch a generovanie skriptov potrebnych na tento tkon. Zahrnuté st aj menej
populédrne typy tloh ako napriklad polia iloh ¢i GNU Parallel. Nad tymito tilohami je mozna
plnd kontrola, ¢i uz ziskanim informaécii o ich stave vo frontach, komplexnych detailov ¢i
moznostou celd tlohu z fronty odstranit.

Pre zabezpecenie lepsej interakcie medzi uzivatelom a programom bola vytvorena sada
metod pre presun siborov ¢i prepojenie so systémom pre spravu revizii Git ¢im sa dosia-
hol sa lepsi pristup k réznym stiborom, ako bol v predchadzajicej verzii. Toto tvrdenie
len umocnuju implementované metédy umoznujice zalohovanie ¢i obnovenie siborov na
clustroch.

S davkou sebakritiky vSak treba uznat, Ze ani toto rieSenie nie je stopercentné. Program
postrada napriklad moznost vytvorenia vlastnych modulov.Dalsfm nepriaznivym aspektom
je aj fakt, Ze testovanie na uzivateloch bolo mozné zacat az v dobe odovzdania projektu. Boli
sme teda ochudobneni o ¢ast spatnej viazby. Tento deficit bol vSak nahradeny priebeznymi
hodnoteniami od vediceho prace a aktivnejsim testovanim pocas vyvoja.

8.2 Plany do budicna

Je na mieste tvrdit, ze implementovany modul poskytuje solidny zéklad pre plnohodnotnt
obsluhu nielen superpocitacov Anselm a Salomon. Stale je vSak priestor pre vylepsenia.
Tie sa budt uberat smerom k eliminécii vyssie uvedenych nedostatkov, teda predovsetkym
vytvaraniu vlastnych modulov. Oc¢akavana je aj spatné véizba od uzivatelov, ktord pomoze
odhalit a vyriesit chyby, ktoré boli pocas implementéacie a testovania prehliadnuté.
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Kapitola 9

Zaver

Cielom préace bolo rozsirit existujici program FabSim o modul umoznujici plnohodnotnia
obsluhu superpocitacov, Specidlne superpocitace Anselm a Salomon. Modul musel byt ne-
naro¢ny na pouzivanie, doplneny o prakticky uzivatelsky manual. Analyzou poziadavok sme
zistili, ktoré vlastnosti, resp. metdédy aktualnej verzie FabSimu st postacujice a ktoré treba
doplnit, aby bola zaistend plna funkcionalita podla predstav uzivatelov. Stidium koncovych
uzivatelov programu nam zasa udalo smer vyvoja, ktorym sa treba uberat, aby bol program
dostatocne intuitivny a lahko obsluzitelny aj ludmi s malymi skiisenostami s konzolovymi
aplikdciami. Pri vyvoji boli pouzité metédy zo softvérového inzinierstva, ktoré zarucili or-
ganizovany postup vyvoja.

Vysledny program spliia vSetky poziadavky zadavatela tlohy. Nad rdmec tychto pozia-
davok boli pridané metédy ktoré umoznuju lepsiu integraciu so systémom riadenia revizii
Git, metddy pre ulahéeny prenos suborov ¢i zdlohovanie, resp. obnovenie siborov na clus-
tri. Takisto, pre jednoduchsie ovladanie a prechddzanie neo¢akavanému chovaniu programu
boli implementované kontrolné mechanizmy, ktoré upozornuji uzivatela napriklad na ne-
dostatocne vyplnené konfiguracné subory.

Program bol otestovany nie len pocas vyvoja, ale aj po jeho ukonceni. V dobe odo-
vzdania sa zacCalo s testami na koncovych uzivateloch. Napriek tomu je program funkény,
s plnohodnotnym uzivatelskym manualom a pripraveny na pouzitie. Zaroven potvrdil svoju
ulohu, ktorou je zjednodusenie prace a usetrenie ¢asu pri obsluhe superpocitacov.

Dal$im smerovanim vyvoja programu je implementacia vytvirania vlastnjch modulov
a analyza spétnej vazby ziskanej testovanim na uzivateloch.
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Priloha A

Obsah CD

Prilozené CD obsahuje nasledujicu adresarova struktiru:
e docs/ - technickd sprava a jej zdrojové kdédy
e src/ - adresar zdrojovych siborov programu FabSim
e install.sh - instalacny skript

Zdrojové kédy programu FabSim sa nachddzaji v adresari src/deploy. Tento adresar
obsahuje povodné aj nové zdrojové stbory. Stibory, ktoré patria do tejto prace st it4i.py
a template_bodies.py.

Za zmienku stoji aj adresir src/deploy/programms, ktory obsahuje testovacie prog-
ramy na overenie funk¢énosti implementovanych rieseni. Pred spustenim je nutné vyplnit
sibor machines_user.yml, aby bolo mozné spustif jednotlivé metédy. Prikazy FabSimu
sa musia spustat z adresara deploy. Instala¢ny skript bol otestovany na systéme Xubuntu
14.04.
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Priloha B

Obrazky

B.1 Ganttov

Analyza zadania

Zber poziadavkov
FabSim - zozndmenie
Prenos stborov
Spustanie simulécif

Job arrays

Metody pre Git
Riadiace metédy
Testovanie na Salomone

Testovanie na Anselme

diagram vyvoja

Casovy rozvrh préac

1‘2‘3‘4‘5‘6‘7‘8‘9‘10‘11‘12‘13‘14

2
%%

=)

Tento diagram zobrazuje priebeh postupu prac pri vyvoji nového modulu do programu
FabSim. Vyvoj bol rozdeleny na 14 tyzdnov, teda zhruba na dobu letného semestra. Prace
v zimnom semestri tu neboli zahrnuté, pretoze sa jednalo najmé o studovanie problematiky
superpocitacov a inych teoretickych aspektov. Prace takisto neboli pravidelné, preto by sa
aj tazko zaznamenévali do diagramu.
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B.2 Diagramy pripadov pouzitia

B.2.1 Metdéda autojob

Vstupné
parametre

Existuje
- . :
ErEm e Je treba robit Vyber

kompilaciu? kompilatora

Renderovanie

_ redloh
na cluster P Y Je kompilator

Vyber podporovany?
modulu

Presun suborov

Naéitat
moduly?

vacsi ako . Kompilacia
1GB?

Vytvorenie Koniec
PBS skriptu

Pouzit LFS qsub ./

striping? N PBS nazov_skriptu
azov

skriptu
Strioi Existuje dany
triping PBS skript?
Velkost a
pocet
stripov

Obr. B.1: Diagram pripadu uzitia metédy autojob

Tento diagram pripadu uzitia podrobne popisuje chovanie programu pri metéde autojob.
Ako je mozné vidiet z diagramu, zdsadnu ulohu pri tejto metéde hra aj uzivatel, nakolko
od jeho rozhodnutia zavisi cely rad rozhodnuti (zvoleny kompildtor, moduly, LFS striping
a pod.).
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Priloha C

Zdrojové kody

C.1 EasyConfig stibor

# This file is an FasyBuild reciPY as per https://github.com/
hpcugent/easybuild

# Author: Pablo FEscobar Lopez

# Swiss Institute of Bioinformatics

# Biozentrum — University of Basel

name = "Chimera"

version = "1.10"

versionsuffix = "—linux x86 64"

homepage = "https://www.cgl.ucsf.edu/chimera/’

description = """ UCSF Chimera is a highly extensible program for

interactive visualization

and analysis of molecular structures and related data, including
density maps, supramolecular

assemblies , sequence alignments, docking results, trajectories,
and conformational ensembles. """

toolchain = {’name’: ’dummy’, ’version’: ’’}

# no public download URL. Go to https://www. cgl.ucsf.edu/chimera/
download . html
sources = [’'%(namelower)s—%(version)s%(versionsuffix)s.bin’]

# unzip is required to uncompress the provided .bin file
osdependencies = [’ unzip’]

sanity check paths = {’files’: ["bin/chimera"],’ dirs’: []}
moduleclass = ’bio’

Listing C.1: Vzor easyconfig suboru
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C.2 Ukazka konfiguracného stiboru

default:

local_results: "$localroot/results’

local _templates_path: "$localroot/templates"

local__programms_path: "$localroot /programms”

backup_path: "/home/peter/Coding/FSfinal /FabSim—master/deploy/
backup"

local _home_path: "/home/peter/Coding/FSfinal/FabSim—master/
deploy"

username: "xstrec(05"'

local results: "S$localroot/results”

non

local_configs:

salomon :
username: "xstrec05"
project: "OPEN-5—-13"
job__dispatch: "qgsub'
remote: "salomon.it4i.cz"
key filename: "~/.ssh/id rsa—xstrec05"
remote home path: "/scratch/work/user/xstrec05"
remote_ programms_ path: "$remote home_ path/programms"
remote_software_path: "$remote home_path/software"
git: ’'git@gitlab.com: StrecanskyP /FabSim_ Test. git’
git_path: ’$remote_home_path/git’
aliases: {"home":"cd /scratch/work/user/xstrec05"}
modules: []

anselm :
username: "xstrec05"
project: "OPEN-5-—-13"
job__dispatch: "qgsub'
remote: "anselm.it4i.cz"
key filename: "~/.ssh/id_rsa—xstrec05"
remote home path: "/scratch/xstrec05"
remote_ programms_ path: ’'$remote_home_path/programms’
remote_software__path: ’$remote_home_path/software’
git: ’'git@gitlab.com: StrecanskyP /FabSim_ Test. git’
git_path: ’$remote_home_path/breke’
aliases: {"home":"cd /scratch/xstrec05"}
modules: ["gcc/4.9.0"]

Listing C.2: Ukéazka konfigura¢ného stiboru

Tento konfiguracny stubor je urceny pre superpocitace Anselm a Salomon. Tretia polozka
default znaci jednotlivé cesty k adresarom na lokalnom zariadeni.
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C.3 Ukazka PBS skriptu pre klasické tlohy

#!/bin/bash

#PBS —q qexp

#PBS —A OPEN-5—13

#PBS —1 select=1:ncpus=24:mpiprocs=0:ompthreads=0
#PBS —1 walltime=00:01:00

#PBS —m be

#PBS —N KW-L25

export OMP_PROC _BIND=true
export OMP_PLACES=cores

module load numpy/1.9.1—intel —2015b—Python—2.7.9

cd $PBS O WORKDIR
./ example

Listing C.3: Ukazka vytvoreného PBS skriptu

Jednoduchy PBS skript pre klasické tlohy. Navyse bol nacitany model numpy. Jednotlivé
vlastnosti ilohy mozno pozorovat na zaciatku suboru v riadkoch zac¢inajicich znakmi #PBS.
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