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Spis rzeczy

@ Wprowadzenie

© Infrastruktura obliczeniowa ICM
@ Uzyskiwanie dostepu
@ Maszyny obliczeniowe

© Srodowisko HPC
@ Systemy operacyjne
@ System plikow
o Powtoka — interfejs uzytkownika
@ System modutéw aplikacji
@ Slurm: System kolejkowy

@ Sesja QA
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Projekt EuroHPC: https://eurohpc-ju.europa.eu

EuroHPC JU: European European High Performance Computing Joint Undertaking
@ Rozwdj i utrzymanie zlokalizowanych w UE zasobéw HPC i infrastruktury towarzyszacej,
@ zapewnienie tancucha dostaw niezbednych komponentéw, technologii i wiedzy,

@ rozszerzenie wykorzystania infrastruktury superkomputerowej w sektorach publicznym i
prywatnym oraz wsparcie rozwoju kompetencji HPC.
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Projekt EuroHPC: https://eurohpc-ju.europa.eu

EuroHPC JU: European European High Performance Computing Joint Undertaking |
@ Rozwdj i utrzymanie zlokalizowanych w UE zasobéw HPC i infrastruktury towarzyszacej,
@ zapewnienie tancucha dostaw niezbednych komponentéw, technologii i wiedzy,

@ rozszerzenie wykorzystania infrastruktury superkomputerowej w sektorach publicznym i
prywatnym oraz wsparcie rozwoju kompetencji HPC.

EuroCC 2 — NCC:

@ Polska tworzy jeden z (ponad 30) Narodowych Centréw Kompetencji w ramach
projektu EuroHPC,

e NCC operuja na poziomie regionalnym /krajowym (dostep do zasobéw EuroHPC),

@ organizuja szkolenia, utrzymuja kontakt z sektorem publicznym i prywatnym, buduja baze
kompetencji,

@ wzmacniaja technologiczng autonomie UE w zakresie HPC.
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System Alokacji Zasobéw — https://granty.icm.edu.pl

polski (pl)

dostepem do HP Wniosek o nowe konto

Uzytkownicy systeméw ICM Autoryzacja dwusktadnikowa (2FA) @

 glEl i s oSS ! )
Resetuj hasto

=] Logowanie dla konta E-mail - bez dostepu do HPC.

Jak stworzy¢ projekt?

Kierownicy projektow bez dostgpu do maszyn ICM.

Jak dodac uzytkownikéw do projektu?
Konta serwisowe Licencji krajowych.
Jak zalogowac¢ sig do naszych systemow?

Nie masz konta?

Aby uzyskac dostep do Systemu Alokacji Zasobow skorzystaj z konta jakim logujesz si¢ do Naszych systeméw. Jezeli nie jestes naszym
uzytkownikiem a chcialbys wykorzystac¢ zasoby ICM do badan skontaktuj si¢ z Nami pod adresem pomoc@icm.edu.pl. Dodatkowe
informacje znajdziesz tez w Naszej Dokumentacji. Formularz wniosku o konto jest dostepny tutaj
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System Alokacji Zasobéw — https://granty.icm.edu.pl

Procedura uzyskiwania dostepu do zasobéw ICM

o Konto uzytkownika
Projekt
Alokacja (zaséb obliczeniowy)

@ Whioskowanie o projekt wymaga statusu Pl (kierownik projektu)
— Woystap o konto rozszerzone,

@ Sprawozdanie z obliczen — sktadane raz w roku.
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System Alokacji Zasobéw — https://granty.icm.edu.pl

Procedura uzyskiwania dostepu do zasobéw ICM

o Konto uzytkownika
Projekt
Alokacja (zaséb obliczeniowy)

@ Whioskowanie o projekt wymaga statusu Pl (kierownik projektu)
— Woystap o konto rozszerzone,

@ Sprawozdanie z obliczen — sktadane raz w roku.

Whioski o alokacje s3 rozpatrywane w trybie ciagtym i podlegaja recenz;ji.
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Infrastruktura ICM

Internet

(Local workstatio .
home, mobile) hpc.icm.edu.pl

okeanos topola rysy
GENERIC/GRID ACCELERATED
CLUSTER CLUSTER

Zesp6t Oprogramowania i Wsparcia Uzytkownikéw Szkolenie Uzytkownikéw ICM Strona 6 / 30




Maszyny obliczeniowe — Topola, Okeanos

System: Okeanos (Cray XC40)

Architecture: Intel Xeon E5-2690 v3 2.6 GHz
CPU cores: 26 016

Single node parameters:

e Cores: 24 (2x12)

e RAM: 128 GB

System: Topola (Huawei E9000 Cluster)
Architecture: Intel Xeon E5-2697 v3 2.1 GHz
CPU cores: 6244

Single nodeparameters:

e (Cores: 28

e RAM: 64/128 GB
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Maszyny obliczeniowe — Rysy (GPU, VPU)

W

|

System: GPU Cluster System: NEC SX-Aurora Tsubasa
Arch: Intel Skylake / NV Volta Architecture:
Compute nodes: 7 e VE: SX-Aurora Tsubasa
2 Single node parameters: g e VH: Intel Xeon Gold 6126 N E'
O e Cores: 36 Compute nodes: 1
e RAM: 380 GB Single node parameters: Orchestrating & brighter worl
e GPU:4 e Cores: 8 x8(VE)+2x12(VH)
L) L) ® RAM:8x48GB (VE)+192 GB (VH)
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Maszyny obliczeniowe — Rysy (GPU, VPU)

GPGPU Architecture

"\
@ Q; > Fynctlm

-

x86 GPGPU

exec

Result Transmissio

exit :

Frequent PCIe transmission

m PCle bottleneck
CIEELIERIERM m Small memory
W Programming difficulty

Materiaty: (C) NEC Corporation
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Aurora Architecture

x86

PCle

exec
Start Processing

OS i 1/0,etc
Function

exit End Processing

Whole AP is executed on VE

m Avoiding PCle bottleneck
=] Advantage [ENTNSSERsINY

m Standard language
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Srodowisko HPC

Ekosystem oprogramowania
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System operacyjny Unix: Srodowisko wielouzytkowe

' TERMINAL

Unix
SERVER

TERMINAL TERMINAL

| TERMINAL
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System operacyjny Unix: terminal VT100

im2 FEEE
g

gk IR
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HHE 2R
B |
=F |

Zdjecie: Jason Scott [CC BY 2.0 (http://creativecommons.org/licenses/by/2.0)],
via Wikimedia Commons
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GLOWNY (ROOT) —» 0
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» o

v
@ G © E O O ©
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

!
D D D D D D D
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

!
D D D D D D D
J
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

+
 bin/ X dev/ X etc/ @ @ C O
b
+
(test.c) C notatki.ascii )
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

+
 bin/ X dev/ X etc/ @ @ C O
b
+
- C notatki.ascii )
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

+
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

KATALOG GEOWNY (ROOT) —» 0

+
 bin/ X dev/ X etc/ @ @ C O
b b
+
(test.c) ( notatki.ascii )
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

Bezwzgledna $ciezka dostepu:
/home/student/zadaniel/test.c
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

Bezwzgledna $ciezka dostepu:
/home/student/zadaniel/test.c

Wzgledna $ciezka dostepu:

zadaniel/test.c
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

Bezwzgledna $ciezka dostepu:
/home/student/zadaniel/test.c

Wzgledna Sciezka dostepu:

zadaniel/test.c

Wazne katalogi:

@ /bin — pliki wykonywalne (binary), programy uzytkowe i inne,
/dev — pliki urzadzen (dyski, drukarki i inne),

/etc — pliki konfiguracyjne systemu,

/home — katalogi domowe uzytkownikéw,

/1ib — biblioteki systemowe,

/tmp — pliki tymczasowe,

/usr — oprogramowanie uzytkownika wraz z bibliotekami, dok. i in.
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

W nazwach plikéw i katalogéw:
o NIE uzywamy SPACIJI*,
@ NIE uzywamy znakéw diakrytycznych®.

*Cho¢ jest to technicznie mozliwe, to znacznie komplikuje wiele czynnoéci i w efekcie utrudnia korzystanie
z systemu, dlatego taka zasade warto przyjaé jako dobra praktyke.
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System operacyjny GNU /Linux: system plikéw

W nazwach plikéw i katalogéw:
o NIE uzywamy SPACIJI*,
@ NIE uzywamy znakéw diakrytycznych®.

*Cho¢ jest to technicznie mozliwe, to znacznie komplikuje wiele czynnoéci i w efekcie utrudnia korzystanie
z systemu, dlatego taka zasade warto przyjaé jako dobra praktyke.
Domyslnie uzytkownik ma uprawnienia do zapisu w katalogach:

@ /lu/topola/home/$USER

@ /lu/tetyda/home/$USER
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System operacyjny GNU/Linux: interfejs uzytkownika

CLI GUI
(Command Line Interface) (Graphical User Interface)

Zrzut ekranu z prawej: Liberal Classic [MIT (http://opensource.org/licenses/mit-license.php)],

via Wikimedia Commons
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System operacyjny GNU/Linux: CLI — Bash

GNU Bash (Bourne Again SHell):
interpreter jezyka polecen — powfoka (shell) systemu GNU/Linux!.

1 The GNU Bash Reference Manual, v. 4.3 (http://www.gnu.org).
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System operacyjny GNU/Linux: CLI — Bash

GNU Bash (Bourne Again SHell):
interpreter jezyka polecen — powfoka (shell) systemu GNU/Linux!.

1 The GNU Bash Reference Manual, v. 4.3 (http://www.gnu.org).

Ponadeto:
@ jest domyslng powtoka systemu GNU/Linux — jego CLI (Command Line Interface),

@ umozliwia prace interaktywna (wprowadzanie polecen), a takze wsadowa (wykonywanie
skryptéw).

Inne powtoki: sh, csh, tcsh, ksh, zsh.
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Edycja tekstu: vim vi improved

\textbf{kompilowane} -- kod
{textbf{interpretowane}

o Edytor tekstu wydany na wiele plaform systemowych; bogactwo mozliwosci edycyjnych;
wygodne srodowisko programistyczne w potaczeniu z kompilatorem gcc i narzedziami

powtoki;

@ wiele trybéw edycji (podstawowa obstuga na zajeciach w pracowni).
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Edycja tekstu: vim vi improved

$ vim nazwa pliku

:w nazwa — zapis do pliku,

1wq — zapis i wyjscie,

:q! — wyjscie (ignoruj zmiany),
i — tryb edycji,

[ESC] — opusc tryb edycji,

u — cofnij,

<Ctrl-R> — powtérz,

/wzorzec — szukaj wzorca
(n — nast. / N — poprzedni),

@ :!polecenie — polec. powtoki,

@ dd — usun biezacy wiersz,

@ D — usun stad do konca wiersza,

:%is/raz/dwa/g — znajdz i zastap (raz—dwa),

:s/raz/dwa/g — znajdz i zastap w biezagcym
wierszu,

@ :s/raz/dwa/gc — znajdz i zastap
z potwierdzeniem,

@ v — zaznacz (przesuwajac kursor: [«1, [1]1,

(1, =1),
@ y — skopiuj zaznaczenie,
@ d — wytnij zaznaczenie,

@ p — wklej skopiowane.

V.

Zespét Oprogramowania i Wsparcia Uzytkownikéw

Szkolenie Uzytkownikéw ICM

Strona 19 / 30




System modutéw aplikacji

Environment Modules (https://modules.readthedocs.io/en/v4.1.4)

The Modules package is a tool that simplify shell initialization and lets users easily modify
their environment during the session with modulefiles.

Each modulefile contains the information needed to configure the shell for an application (...) Typically
modulefiles instruct the module command to alter or set shell environment variables such as PATH,
MANPATH, etc. modulefiles may be shared by many users on a system and users may have their own
collection to supplement or replace the shared modulefiles.

Modules can be loaded and unloaded dynamically (...) Modules are useful in managing different
versions of applications.
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https://modules.readthedocs.io/en/v4.1.4

System modutéw aplikacji

Uproszczony plik modutu:

#/%Modulel.0

module-whatis ¢ ‘This module loads Abinit 8.10.3°°
module load common/compilers/intel

prereq common/compilers/intel

set VERSION 8.10.3
set PREFIX /apps/abinit
set APP DIR $PREFIX/$VERSION/INTEL/bin

prepend-path PATH $APP_DIR
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System modutéw aplikacji

module avail
module load ...
module unload ...

module display ...

module — dostepne opcje
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System modutéw aplikacji

module avail
module load ...
module unload ...

module display ...

module — dostepne opcje

Lokalne moduty uzytkownika:
@ module use /path/to/personal/modulefiles
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System modutéw aplikacji

module avail
module load ...
module unload ...

module display ...

module — dostepne opcje

Lokalne moduty uzytkownika:
@ module use /path/to/personal/modulefiles

Mozna tez:
@ module load use.own
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System modutéw aplikacji

Dostepne aplikacje:
https://kdm.icm.edu.pl/Aplikacje/aplikacje.pl

Status CI:
https://kdm.icm.edu.pl/Aplikacje/ci_status.pl
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System modutéw aplikacji

Dostepne aplikacje:
https://kdm.icm.edu.pl/Aplikacje/aplikacje.pl

Status CI:
https://kdm.icm.edu.pl/Aplikacje/ci_status.pl

Czy mozemy doda¢ aplikacje X?
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Kompilacja wtasnego oprogramowania

Topola: Dostepne kompilatory:
Programy sekwencyjne:
@ Intel: module load common/compilers/intel
@ GNU: module load common/compilers/gnu
Programy réwnolegte (MPI) — wrappery mpicc/mpif90
o Intel + MPICH (zalecane): module load common/mpi/mpich/3.3.1
@ GNU + OpenMPI: module load common/mpi/openmpi/3.0.0
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Kompilacja wtasnego oprogramowania

Okeanos: Dostepne kompilatory:
Programy sekwencyjne:

e Cray (domyslnie) (cc)

@ Intel: module load intel (icc/ifort)

e GNU: module load gnu (gcc/gfortran)
Programy réwnolegte (MPI) — wrappery cc/CC/ftn

o Cray (domyslnie)

@ Intel: module swap PrgEnv-cray PrgEnv-intel

@ GNU: module swap PrgEnv-cray PrgEnv-gnu
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Slurm: System kolejkowy

System kolejkowy:
o Alokuje zasoby (wezty, CPU, pamie¢ operacyjna) dla zadan obliczeniowych,
@ uruchamia zadania réwnolegte na zaalokowanych zasobach,

@ dba o réwnomierne obcigzenie maszyn i réwny przydziat zasobdw.
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Slurm: System kolejkowy

System kolejkowy:
o Alokuje zasoby (wezty, CPU, pamie¢ operacyjna) dla zadan obliczeniowych,
@ uruchamia zadania réwnolegte na zaalokowanych zasobach,

@ dba o réwnomierne obcigzenie maszyn i réwny przydziat zasobdw.

Pojecia:
@ wezet (ang. node) — pojedyncza jednostka obliczeniowa wyposazona w CPU i pamiec),
@ partycja (and. partition — zbiér weztéw o okreslonej charakterystyce,

@ zadanie (ang. job) — pojedyncze zadanie obliczeniowe.
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Slurm: System kolejkowy

System kolejkowy:
o Alokuje zasoby (wezty, CPU, pamie¢ operacyjna) dla zadan obliczeniowych,
@ uruchamia zadania réwnolegte na zaalokowanych zasobach,

@ dba o réwnomierne obcigzenie maszyn i réwny przydziat zasobdw.

Pojecia:
@ wezet (ang. node) — pojedyncza jednostka obliczeniowa wyposazona w CPU i pamiec),
@ partycja (and. partition — zbiér weztéw o okreslonej charakterystyce,

@ zadanie (ang. job) — pojedyncze zadanie obliczeniowe.
Przyktady nazw partycji: topola, okeanos (domysina), gpu, ve.
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Slurm: System kolejkowy

Wybrane instrukcje:

sbatch — umieszcza zadanie (skrypt zadania) w kolejce (alokuje zasoby),

srun — uruchamia zadanie réwnolegte w ramach alokacji,
scancel — usuwa zadanie z kolejki,

squeue — wyswietla stan kolejki,

sinfo — wyswietla informacje o weztach i partycjach,

scontrol — wyswietla szczegdty (lub modyfikuje) zadanie.

Zespét Oprogramowania i Wsparcia Uzytkownikéw Szkolenie Uzytkownikéw ICM

Strona 27 / 30




Slurm — System kolejkowy

Sesja interaktywna: J

srun -A nr-alokacji -p topola --nodes=1 --ntasks-per—-node=1 --pty bash -1

Zespét Oprogramowania i Wsparcia Uzytkownikéw Szkolenie Uzytkownikéw ICM Strona 28 / 30



Slurm — System kolejkowy

Sesja interaktywna:

srun -A nr-alokacji -p topola --nodes=1 --ntasks-per-node=1 --pty bash -1

Tryb wsadowy — przyktadowy skrypt:

#!/bin/bash -1

#SBATCH -J nazwa

#SBATCH --nodes 1

#SBATCH --ntasks-per-node 1
#SBATCH --mem 1000

#SBATCH --time=1:00:00
#SBATCH -A <Grant_ID>
#SBATCH -p topola

./program
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Slurm — System kolejkowy

Sesja interaktywna:

srun -A nr-alokacji -p topola --nodes=1 --ntasks-per-node=1 --pty bash -1

Tryb wsadowy — przyktadowy skrypt:

#1/bin/bash -1 Zlecenie zadania:

#SBATCH -J nazwa sbatch job.sl

#SBATCH --nodes 1

#SBATCH --ntasks-per-node 1 Anulowanie zadania:
#SBATCH —--mem 1000 scancel 1234567

#SBATCH —--time=1:00:00

#SBATCH -A <Grant_ID> Szczegbty zadania:

#SBATCH -p topola scontrol show job 1234567
./program
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Slurm — System kolejkowy

Listing zadan w kolejce (squeue):
JOBID PARTITION NAME USER ST TIME NODES NODELIST(REASON)

5328766
5328767
5328768
5328769
5329499
5329498
5329497
5329496
5328765

topola
topola
topola
topola
topola
topola
topola
topola
topola

hfor LaB mariana
hfor_LaB mariana
hfor LaB mariana
hfor_LaB mariana
snpk8_1 purpurea
snpk7_5 purpurea
snpk7_4 purpurea
snpk7_3 purpurea
hfor_LaB mariana

PD 0:00 10 (Resources)
PD 0:00 10 (Priority)
PD 0:00 10 (Priority)
PD 0:00 10 (Priority)
R 9:46:09 1 t7-15
R 9:46:32 1 t7-15
R 9:46:39 1 t7-15
R 9:46:45 1 t7-15

R 30:01 10 t9-[7-8,12],t10-[2-3]
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Sesja Q&A

e Pytania, odpowiedzi, problemy, oprogramowanie, (...)
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