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Distribuované vypocty

Chemické aplikace

* studie chovani a simulace biologickych systému
* navrh lé€iv — (studium interakci protein x lék)
* molekulové dokovani, konformac€ni analyza molekuly

» zkoumani reakénich mechanizmu, urceni tranzitnich
stavl, odhady energetickych rozdilu pro reakéni cestu,
vypocty Gibsovy ‘volné energie’

Matematické modely
> QM, MM, CPMD




Distribuované vypocty

Vypocet volné energie metodou UMBRELLA
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Distribuované vypocty

Vypocet volné energie metodou UMBRELLA
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Distribuované vypocty

Vypoéet numerického hessianu energie (QM)
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Gridové systémy -LEesiiivl

° (informace o projektu)
® sdruzeni CESNET

o distribuovany vypocetni systém
* Superpocitacové centrum Brno MU (

* Superpocitacové centrum UK (http://supercomp.cuni.cz)

¥ Superpoéitaéové centrum ZCU (http://zsc.zcu.cz)

» techinfo

+» 213 uzlu, 413 CPU
+ SMP stroje (shared memory), klastry (1-2 procesorové PC)
* 1Gb/s (GE, Gigabit Ethernet) nebo 2.5Gb/s (Myrinet)



http://meta.cesnet.cz/
http://scb.ics.muni.cz/static

Gridové systémy -LEEEERG00
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Gridové systémy -LEesiiivl

@ programové prostredky

¢ distribuovany souborovy systém AFS

+ autentiza¢ni systém Kerberos (kinit, kauth, SSH protokol)
+ systém spravy aplikacniho software (meta)moduly

® pristup na centralni uzel pomoci SSH

%* pristup pomoci hardwarovych klica (Token s certifikatem)

o software pro razeni uloh (davkoveé systémy)

+ PBSPro — Portable Batch System, davkovy systém pro PC klastr

* NQE - Network Queuing Environment, davkovy systém pro
eru.ics.muni.cz

* LSF - Load Share Facilities, davkovy systém pro grond.ics.muni.cz
a gandalf.ics.muni.cz




o Vlastnosti vypocéetnich uzlu

e linux e |Icc

e praha e ibp

* brno e cpmd
e plzen

o iti

Vlastnosti (meta):  Vlastnosti (ncbr):

PBS - Portable Batch System

i ) i METACENTRUM
(davkovy systém pro PC klastr)

> Fronty

Jméno fronty Max. doba béhu Maximum uUloh  Maximum/Uzivatel

e short 2 hodiny 12 8

e hormal 24 hodin 24 12

e long 720 hodin 96 32

e Nchr 720 hodin 120 32

e cpmd 720 hodin 120 16

Vlastnosti (obecné):
° p3
* Xeon
e athlon



PBS - Portable Batch System

METACENTRUM

(davkovy systém pro PC klastr)
> Prikazy

* Zadavani uloh: gsub

* Vymazani ulohy z fronty: qdel

* Informace o ulohach: gstat

* Informace o uzlech: pbsnodes, xpbs

standardni a

chybovy vystup
o Zarazeni ulohy

[petrek@skirit petrek]$ gsub -r n -mi"abe -j oe -0 test.out \
-e test.err -N "Test cislo 1"\
-g normal -1 "node=1:brno:xeon" \
-v "BACKUPDIR" test




GI'idOVé systémy M nabling Grids

for E-sciencE

* http:/legee.cesnet.cz (informace o projektu)
» mezinarodni projekt Evropské Unie (CESNET za CR)

o celoevropska gridova infrastruktura pro védeckou komunitu i

pramysl

* 27 zemi, 70 organizaci

* pilotni aplikace

+ HEP (High Energy Physics) — zpracovani a analyza dat z
experimentu ¢asticové fyziky (Atlas, CMS, Alice, LHCD, ...)

* biomedicinské gridy
+ vypocetné-chemické simulace biologickych systémii

* zpracovani bioinformatikych a lékarskych dat
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Gridové systémy - EEEliRes

for E-sciencE

o pristup a autentifikace

+ virtualni organizace
+ hesla, certifikaty, SSH

o softwarove prostredky
@ LCG-2, EDG, Genius
@ gLITE

* EDG, LCG-2

® OOP - (ComputingElements, Userinterface, StorageElements,
ResourceBroker, InformationService, Monitoring and Discovering Service)

*+ lcg_utils — API pro operace s ulohami




LCG-2

Enabling Grids
for E-sciencE

(low-level API pro EGEE)
> Prikazy

# Zadavani uloh: edg-job-submit
* Informace o uloze: edg-job-status
* Operace s daty na StorageElement: Icg-cp, lcg-cr, Icg-del

» Postup pro zarazeni ulohy do fronty — na urovni API
1) Sestaveni popisovaciho skriptu pro ulohu (*.JDL)
2) Nahrati vstupnich dat na storage element (Icg-cp)
3) Vlastni zarazeni tlohy (edg-job-submit)
4) Sledovani stavu tlohy (edg-job-status)

5) Stahnuti vysledku ze storage elementu (Icg-cr)

@ Samotna uloha (bézici na ComputingElementu) musi zajistit

nacteni a ulozeni dat z/do Storage Elementu




LCG-2 GEHEE

Enabling Grids
for E-sciencE

(low-level API pro EGEE)
* JobDescriptionLanguage

# JDL Test.jdlI
Type = "Job";
JobType = "Normal*;

Executable = "Test";

StdOutput = "Test.stdout";

StdError = "Test.stderr";

InputSandbox = {"inl.xml","in2.xml"};

OutputSandbox = {"outl.xml",”out2.xml"};

Environment = {

"AMBERPATH=/var/amber",
"BIGFILE1=qguid:645c2af0-498e-4657-8154-8295380b349e"
b
Arguments = "";
RetryCount = 1;

$ export VOCONFIG=edg_wl_ui.conf
$ edg-job-submit --config-vo $VOCONFIG -o JID test.jdl
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DON'T PANIC




Primé pouziti low-level API

PBS

* nutna znalost front, vlastnosti
¢ uzivatel musi znat pomeérné dost informaci o systému

+ kopirovani vstupnich dat na vypoc€etni uzel a stazeni vysledku
provadi az samostatny skript

+ paralelni ulohy - specialni volby ve spoustécim skriptu ohledné
architektury (shmem, p4, mpich-gm)

+ nastaveni cest k software — uzivatel musi opét znat, co je kde
nainstalovano, jakou architekturu pouzit

¢ => ruzné skripty pro rtzné architektury

+ informace o uloze svazané s identifikacnim ¢islem jobu



rimé pouziti low-level API

LCG

+ nutna znal

¢ ukladani a soubory

— uzivatel musi opét

+ chybi cent
gramy na SE spolu

znat, co je
s ulohou

¥ nelze se lo at prabéh vypoctu

Uzivatelské pozadavky
+ specifikace vstupnich soubori programu

¢+ odeslani programu do fronty

+ (nastaveni vlastnosti, kde ma uloha bézet a na kolika procesorech)



CHARON - koncepce systému

(Petr Kulhanek, Martin Petrek)

* nadstavba nad (Open)PBS(Pro), LCG, Glite, atp.
* jednotneé prostredi v davkovych systémech

o Cil: maximalni zjednoduseni prace
* spousténi uloh
sledovani prubéhu vypoctu
sprava softwaru a vybeér verze pro dané architektury
spousténi paralelnich uloh

spousténi na uzlech s pozadovanymi viastnostmi

* ¥ %X * *

shadna instalace




CHARON - pohled do systému

- psubmit, pgo

module add psync, pinfo,

remove pgstat, pgstatl,

list
S momashnony T

palias

disp

pprofile




CHARON ukazka

1) Priprava ulohy

[jobdir]$ Is

equi.rst isomaltose.top myjob prep.i

E module add amber

= sander -O -i prep.in \

- -0 prep.out -p isomaltose.top \

<= = nsCEQUiIStoX preptraj L prepsst. s cns s s s nannn s

2a) Odeslani ulohy

METACENTRUM

[jobdir]$ psubmit normal myjob

[jobdir]$ psubmit voce myjob Enabling Grids

for E-sciencE




CHARON ukazka

2b) Odeslani uloh

Job name : myjob

Grid job name : myjob (Job type: generic)

Job directory : skurut4.cesnet.cz:/home/petrek/jobdir
Job project : -none-

Organization : voce
Profile . default

Resources : -job match-
Properties : -none-
Sync mode : gridcopy

Start after : -not defined-

Do you want to submit job to GRID environment (YES/NO) ? YES

Please wait packing data ...
Submiting job ...




CHARON ukazka

Informace o uloze

[jobdir]$ pinfo

Job name : myjob

JOb ID : https://skurut3.cesnet.cz:9000/bx06C-RugZawpCPQ
Grid job name : myjob (Job type: generic)

Job directory : skurut4.cesnet.cz:/home/petrek/jobdir

Job project : -none-

Organization : voce
Profile . default

NCPU 1
Resources : -job match-
Properties : -none-

Sync mode : gridcopy

Start after : -not defined-

Job was submited at : 2005-10-12 14:16:28
and was queued for : 0d 00:04:28




CHARON ukazka

3) synchronizace (v pripadé EGEE

[jobdir]$ psync

Starting synchronization procedure.
downloading sandbox ...
completing data ...
dowloading data from SE ...
unpacking result archive ...
cleaning ...

[jobdirlS-1e

equi.rst myjobxCes  myjob.stdout

prep.in myjob.cesout mdinfo

isomaltose.top mivjob.jdl  prep.tra;
EPA e ]

vstupni soubory  kontrolni soubory  vystupni soubory




CHARON sprava softwaru

Hierarchie verzi a realizaci softwaru

balik:verze:platforma:architektura
N ——— —————

realizace
napfr.
octave: 2.1.71:1686:single

anber: 8. 0: xeon: singl e

> systém modulti voli nejvhodnéjsi realizaci, pokud
neuspeéje, postupuje podle hierarchie

xeon -> pn3 -> 1686 -> 1386 -> noarch

athloni#d bian -> athlon -> pn3#debian -> pn3 -> 1386#debian -> 1386 ->

° ar realizace. snmem, singie, para
goarcqﬂg € l1an ->noarch P4, ’ gie, p



CHARON sprava softwaru

Konfigurace modult

» XML, jednoduché pridani nového softwaru
Dokumentace — verze, build, patche

o XML -> xslt() -> format Wikipedia -> HTML

Dalsi vyvoj
» jmplementace CHARONa pro gLITE (EGEE)

® PHP rozhrani (web aplikace na odesilani jobu)
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