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1 Uzycie systemu SLURM

1.1 Wprowadzenie

Podstawowym zadaniem klastra dragon jest uruchamianie dtugo dzialajacych zadan (trwajacych godziny lub dni).
W tym celu wykorzystuje si¢ system zarzadzania zadaniami SLURM, ktéry umieszcza zadania w kolejce i przy-
dziela im zasoby obliczeniowe, dbajac o to, aby wszystkie zadania byly wykonywane sprawiedliwie i efektywnie.
W tym rozdziale opisane sg podstawowe koncepcje zwigzane z przesytaniem zadan do klastra, takie jak jak zalo-

gowac sig, jak przesylta¢ zadania, jak zarzadzac¢ zadaniami i jak okresli¢ wymagane zasoby obliczeniowe.
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Rys. 1: Przyktadowa sesja terminala ssh pokazuje mozliwosci programu tmux oraz konfigurowalny znak zachety
zsh.

1.2 Logowanie

Do klastra dragon mozna zalogowac si¢ zdalnie za pomocg protokotu SSH. W tym celu nalezy uzy¢ programu
PuTTY na Windowsie lub komendy ssh w systemie Linux. Pliki niezb¢dne do obliczeri mozna przesyta¢ za pomoca
programu WinSCP na Windowsie lub komendy scp w systemie Linux (nalezy zapoznac si¢ z ich podrecznikami).
Adres klastra to dragon.phys.p.lodz.pl. Nalezy uzywac niestandardowego portu 6010.

Do zalogowania nalezy uzy¢ nazwy uzytkownika i hasta, ktére zostaty dostarczone przez administratora. Po pierw-
szym logowaniu zaleca si¢ zmiang hasta za pomoca polecenia passwd. Wszystkie pliki mozna umiesci¢ w kata-
logu domowym. Beda one dostepne ze wszystkich weztéw obliczeniowych poprzez wewnetrzny sieciowy system
plikéw klastra.

Ostrzezenie: Przy pofaczeniu SSH z klastrem dragon, nalezy uzy¢ niestandardowego portu 6010 (zamiast
domyslnego).




1.3 Uruchamianie zadan

Nie nalezy uruchamiaé aplikacji obliczeniowych bezpoSrednio z wiersza poleceri podczas potaczenia z klastrem.
Moze to spowolni¢ dziatanie serwera dla innych uzytkownikéw, a uruchomione programy zostang automatycznie
ograniczone lub zakoriczone. Programy powinny by¢ uruchamiane za pomocg systemu kolejkowego SLURM na
weztach obliczeniowych. Ponizej znajduje si¢ krétki opis réznic miedzy weztem logowania a weztami obliczenio-
wymi.

Wezet logowania
Gdy uzytkownik taczy si¢ z klastrem, jest on pofaczony z jednym komputerem wspétdzielonym ze wszystkimi

innymi uzytkownikami, zwanym ,,weztem logowania”. Celem wezla jest przesytanie zadan, kopiowanie danych,
edytowanie skryptéw itp. Nie wolno uruchamiaé¢ zadnych obliczen bezpoSrednio na tym weZle.

Wezty obliczeniowe
Komputery te wykonuja cigzka prace zwigzang z prowadzeniem obliczen. Jednak uzytkownik nie wchodzi z nimi

w bezposrednia interakcje. Zamiast tego, poleca on systemowi kolejkowania SLURM uruchomienie zadanych
aplikacji, za§ SLURM znajduje dost¢pne wezly obliczeniowe i uruchamia na nich obliczenia.

dragon.phys.p.lodz.pl
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# Mozliwo$¢ rozszerzenia

Rys. 2: Szczegdly organizacji klastra dragon.

Zasoby obliczeniowe

Klaster HPC skfada si¢ z pewnej liczby weziéw obliczeniowych, z ktérych kazdy posiada zestaw procesoréw,
pamieci i (ewentualnie w przyszto$ci) uktadéw GPU. Uzytkownik przesyta zadania ktére okre§laja jakie programy
maja zosta¢ uruchomione na tych weztach, wraz z opisem wymaganych zasobéw obliczeniowych.

Uzytkownik moze przesylaé¢ zaréwno zadania szeregowe, jak i réwnolegle. Zadanie szeregowe jest wykonywane
na pojedynczym weZle przy uzyciu doktadnie jednego procesora CPU. Zadania réwnolegle moga wspoétdzielic
pamiec na pojedynczym wezZle lub dziatac jako oddzielne procesy komunikujace si¢ ze soba. W celu wybrania typu
uruchamianego zadania, nalezy okresli¢ ilo§¢ proceséw (task) i liczbe procesoréw dla kazdego zadania. Ponizsza
tabela podsumowuje mozliwe typy zadan.



Typ zadania Liczba proceséw Liczba procesoréw/proces

Szeregowe 1 1
Wspéldzielone rownolegle (np. OpenMP) 1 2-36
Oddzielne réwnolegte (np. MPI) 2-108 1-54

Nalezy pamietad, ze liczba zada pomnozona przez liczbe procesoréw na zadanie moze nie moze przekraczac 108,
chyba ze zadania uruchamiane sg w kolejce free.

W przypadku klastra dragon kazdy uzytkownik ma mozliwos$¢ wykorzystania do 3240G pamigci RAM, a zasoby
zaleza od uzywanej kolejki, jak to okre§lono w ponizszej tabeli:

Nazwa Priorytet PreemptMode Grp TRES Max Tres MaxTRES PerNode MaxTRESPU M:
normal 5 cluster cpu=108 10-0(
tiny 20 cluster node=1 cpu=4, mem=5G 00-01
urgent 100 cluster cpu=72 cpu=36, mem=1T  02-0(
long 3 cluster cpu=72 cpu=36, mem=1T, node=2  28-0(
free 0 requeue

Nadzorca zadan i menedzer zasobow

Nadzorca zadan i menedzer zasobéw wspotpracujg ze soba w celu uruchamiania zadan na klastrze HPC. Nadzorca
zadan jest jest odpowiedzialny za znalezienie i przydzielenie zasobéw, ktére umozliwia wykonanie zadafh w jak
najkrétszym dostepnym czasie. Gdy zadanie jest zaplanowane do uruchomienia nadzorca instruuje menedzera
zasobdow, aby uruchomit program(y) na z wykorzystaniem przydzielonych zasobéw. Jest to okre§lane po prostu
jako ,,uruchomienie zadania”.

Mozna okre§li¢ warunki uruchamiania zadai. Na przyklad, jednym z warunkéw jest zakonczenie (pomySine lub
niepomyslne) wezesniej przestanego zadania. Inne warunki obejmuja dostepnos¢ okreslonej licencji lub dostep do
okreslonego systemu plikéw.

Zadania wsadowe

Aby przestac skrypt wsadowy do SLURM, nalezy uzy¢ polecenia sbatch. Jest ono zaprojektowane w taki sposéb,
aby umozliwi¢ uzytkownikowi przestanie zadafi wsadowych do systemu kolejkowania, jesli zadaja one zasobow,
ktére nie moga by¢ dostarczone zgodnie ze specyfikacja. Daje to mozliwos$¢ weryfikacji zadania i ponownego
przestania go z niezbednymi poprawkami.

Zadania interaktywne

Zadanie interaktywne to zadanie, ktére udostepnia uzytkownikowi wiersz polecen (zamiast uruchomienie skryptu),
gdy zostanie uruchomione. Aby przestaé interaktywne zadanie do do SLURM nalezy uzy¢ polecenia salloc. Gdy
zadane zasoby zostang przydzielone, pojawi si¢ wiersz poleceni i bedzie mozna uruchomi¢ program(y) za pomoca
polecenia srun.

W ponizszy przyktadzie zadany jest wezet obliczeniowy dla jednego zadania i alokowane jest 2GB pamieci RAM
oraz 4 procesory dla zadania interaktywnego, ktére moze trwac do jednej godziny. Nastepnie pokazane jest przy-
ktadowe uruchomienie polecenia your_application na przydzielonym weZle:

user@dragon:~$ salloc --time=1:00:00 --mem=2G -nl -c4
salloc: Przyznano przydzial zadania 1234
[1234] user@dragon:~$ srun your_application




Anatomia zadania wsadowego

Zadania wsadowe wykonywane sa na weztach obliczeniowych bez udzialu uzytkownika. W zadaniach tych defi-
niuje si¢ wymagane zasoby obliczeniowe, programy do uruchomienia oraz wszelkie dane wejSciowe i opcje wyj-
Sciowe. Uzytkownik przesylta zadanie, zwykle w formie skryptu zadania wsadowego, do nadzorcy zadan. Jest to
preferowany sposdb korzystania z klastra.

Skrypt zadania wsadowego sktada si¢ z czterech gtéwnych elementéw:
* Okre§lenia interpretera uzywanego do wykonywania skryptu,
* dyrektyw #SBATCH, ktére definiuja domy§lne parametry zadania.
¢ definicji zmiennych Srodowiskowych i moduiéw (jesli to konieczne).
* komend uruchamiajgcych wtasciwe obliczenia z ich argumentami wejSciowymi i opcjami.

Oto przyktad skryptu wsadowego, w ktérym zdefiniowano uruchomienie 8 zadari na dwéch weztach, przydzielajac
facznie 2GB pamigci RAM na kazdy wezel. Obliczenia mogg trwa¢ maksymalnie jedna godzing. Jest on przypi-
sany do kolejki normal. Kiedy zadanie jest uruchamiane, tadowany jest moduf my_module i uruchamiany program
my_application na przydzielonych wezlach:

#!/bin/bash

#SBATCH -n 8 -N 2
#SBATCH --time=1:00:00
#SBATCH --mem=2G
#SBATCH --gos=normal
module add my_module
srun my_application

Gdy zadanie zostanie zaplanowane do uruchomienia, menedzer zasobéw wykona skrypt zadania wsadowego na
pierwszym przydzielonym weZle. Polecenie srun uruchomi dodatkowe zadania na wszystkich przydzielonych
wezlach.

Konkretne instrukcje dotyczace uruchamiania dostgpnych programéw sa przedstawione w osobnym rozdziale.

Okreslenie wymaganych zasobdw

Uruchamiajac zadania na klastrze nalezy recznie okresli¢ wymagane zasoby. Jesli uzytkownik zapomni tego zro-
bi¢, zadanie otrzyma 1KB pamigci RAM i bedzie mogto dziata¢ tylko przez 1 minutg. Zasoby okresla si¢ jako
argumenty wiersza poleceri programu do sbatch lub salloc lub w dyrektywie #SBATCH skryptu.

Podstawowe zasoby sg nastepujace:




Opcja dtuga (krétka) Typ zasobu

--time (-t) Calkowity czas dzialania zadania. Zadanie zostanie zakoficzone po uplywie
tego czasu.

-mem Pamie¢ wymagana dla wszystkich zadafi na kazdym weZle. Ilo§¢ RAM dla
kazdego zadania zalezy od liczby zadan przypisanych do pojedynczego wezta.

-mem-per-cpu Pami¢¢ wymagana na jeden przydzielony procesor. Kazde zadanie otrzyma

okreslong ilo§¢ pamigci RAM pomnozong przez liczbe procesoréw na zadanie.
Ta opcja oraz --mem wzajemnie si¢ wykluczaja.

--ntasks (-n) Maksymalna liczba zadari, ktére moga by¢ uruchomione jednoczesnie dla tego
zadania zadania jednocze$nie. Same zadania s3 uruchamiane za pomoca ko-
mendy srun. DomyS§lnie jest to jedno zadanie.

--cpus-per-task (-c) Liczba procesoréw na pojedyncze zadanie. DomyS$lnie jest to jeden. Na-
lezy zwickszy¢ te liczbe dla obliczeft réwnoleglych w pamigci wspétdzielone;.
SLURM automatycznie ustawia zmienng Srodowiskowa OMP_NUM_THREADS na
te wartosc.

--nodes (-N) Liczba odrebnych weztéw przydzielonych do zadania. Ogdlnie nalezy uni-
ka¢ okreSlania tej opcji. Zamiast tego nalezy ustawi¢ --ntasks oraz
--cpus-per-task.

Podczas przesylania zadan nalezy dokladnie rozwazyé wymagane zasoby. OkreSlenie zbyt niskich wartosci naraza
zadanie na ryzyko przerwania, za$ ustawienie zbyt wysokich warto$ci marnuje zasoby klastra i zmniejsza prio-
rytet zadania. Co wigcej, mate zadania moga by¢ uruchamiane wezes$niej w celu wypetnienia wolnych obszaréw
zasobach klastra, przy uzyciu tzw. algorytmu backfill.

Jak oszacowag, ile pamieci potrzebuje zadanie?

Trudno jest z géry oszacowaé doktadne zapotrzebowanie na pamie¢ dla zadan. Zazwyczaj najlepsza rzecza, jaka
mozna zrobic, jest wykorzystanie informacji z podobnych, wczes$niej ukoficzonych zadan. Ponizsze polecenie wy-
drukuje podsumowanie wymaganych i wykorzystanych zasobéw dla uruchomionych i zakoiczonych zadani wsa-
dowych:

$ seff JOBID

Wynik tego polecenia wyglada nastepujaco:

$ seff 1592

Job ID: 1592

Cluster: dragon

User/Group: user/user

State: COMPLETED (exit code 0)

Cores: 48

Nodes: 4 (12 cores per node)

Tasks: 24 (2 cores per task)

Elapsed Time: 00:08:02

CPU Utilized: 04:36:28

CPU Efficiency: 71.70% of 06:25:36 core-walltime
Max Memory Utilized: 2.74 GB (up to 934.75 MB/node)
Memory Efficiency: 68.46% of 4.00 GB (1.00 GB/node)

Z powyzszych danych mozna odczytaé catkowity czas trwania zadania oraz wykorzystang pami¢é. Dla nowego
zadania nalezy ustawi¢ opcj¢ --time na warto$¢ nieco wyzsza niz widoczna (w powyzszym przyktadzie rozsadng
warto$cia wydaje si¢ --time=10:00, tj. 10 minut). Podobnie mozna oszacowa¢ wymagana pamie¢. Nalezy
jednak pamietac, ze w przypadku zadan wieloprocesowych nie mozna przewidzieé, ile weztéw zostanie przy-
dzielonych dla zadania, chyba Ze zostanie to wyraZnie okre§lone. Dlatego bardziej rozsadne moze by¢ okreSle-
nie ilo$ci pamigcie przypadajacej na jeden na CPU niz na wezel. W powyzszym przykladzie zadanie wykorzy-
stato 2.74GB pamigci RAM dla 48 rdzeni (58 MB na rdzen)). W zwiazku z tym catkiem rozsadnie byloby podac
--mem-per-cpu=64MB.




Innym waznym wynikiem polecenia seff jest wydajno$¢ procesora. Jesli jej warto$¢ jest niska, oznacza to, ze
wymagana jest zbyt duza liczba procesoréw. Warto wtedy zmniejszy¢ liczbg procesoréw na zadanie lub liczbe
zadan, aby utrzymaé wydajnos¢ jak najblizej 100%.

Trzeba pamietac, ze nowe zadanie moze miec inne potrzeby. Jezeli wymagany czas zostanie przeszacowany, za-
danie moze oczekiwaé w kolejce dtuzej niz to konieczne, ale zadne zasoby nie zostang zmarnowane.

Z kolei, jezeli zapotrzebowanie na pamie¢ zostanie oszacowane zbyt wysoko, zasoby prawdopodobnie zostang
zmarnowane. Dzieje si¢ tak, z tego powodu, ze jezeli zadanie wykorzystuje tylko 4 rdzenie procesora, ale calg
pamie¢ dostepna w weZle, to zadne inne zadanie nie zmiesci si¢ na nim i w efekcie wszystkie pozostate rdzenie
beda bezczynne.

Nalezy pamig¢tac, ze jesli zadanie POTRZEBUIJE duzej iloSci pamieci, to rezerwacja catej pamigci dostepnej w
wezZle jest catkowicie uzasadniona. Niemniej nie nalezy rezerwowac jej ,,na wszelki wypadek™ lub przy braku
jakiegokolwiek oszacowania rzeczywistego zapotrzebowania na pamig¢. Oszacowanie takie mozna zrobi¢ na pod-
stawie podobnych poprzednich zadan, korzystajac z opisanego powyzej polecenia seff. W tym celu potrzebne sg
identyfikatory zadan, ktére mozna znalezZé w plikach wyjsciowych zadan lub za pomoca polecenia squeue albo
sacct.

Nazwy zadan i pliki wyjsciowe

Wszystkie zadania otrzymuja zaréwno identyfikator zadania, jak i nazwe, w celu ich tatwiejszej identyfikacji w
systemie wsadowym. Domy§lng nazwg nadawana zadaniu jest nazwa pliku skryptu zadania, co moze utrudnié
identyfikacje zadania, w przypadku uzywania standardowej nazwy dla wielu skryptéw. Dowolnemu zadaniu mozna
nada¢ wlasna nazwe za pomocg opcji -J:

#SBATCH -] test_parametrow

Spowoduje to nazwanie zadania ,,test_parametrow”.

Domyslnie - dla zadan przestanych z sbatch - dane wyjsciowe, ktére zadanie zapisuje do stdout i stderr sa zapi-
sywane do pliku o nazwie slurm_%j.out. Znak %j w nazwie pliku zostanie zastgpiony numerem zadania przy-
pisanym przez SLURM. Zapewnia to, ze plik wyjSciowy zadania jest unikalny i nie bedzie kolidowal z plikami
wyj$ciowymi innych zadar.

W wielu przypadkach domys$lna nazwa pliku nie jest wygodna. By¢ moze potrzebna jest nazwa pliku, ktora jest
bardziej opisowa dla faktycznie uruchomionego zadania, lub zawierajaca wazne metadane, takie jak parametry
fizyczne. Nazwe plikow wyjSciowych mozna zmieni¢ za pomoca opcji -0 i -e programu sbatch. Opcja -o
okresla nazwe pliku zawierajacego stdout, zas opcja -e pliku zawierajacego stderr. Dobra praktyka jest dotaczenie
taricucha %j do nazw plikéw. Zapobiegnie to nadpisywaniu plikéw plikéw wyjsciowych. Ponizej znajduje si¢
przyktad:

#SBATCH -0 calcflow-%j.out
#SBATCH -e calcflow-%j.err

Mozesz podac t¢ sama nazwe pliku dla obu opcji, aby zapisaé stdout i stderr do tego samego pliku. Réwniez jesli
po prostu pomini¢ta zostanie opcja -e, to stderr zostanie zapisany do tego samego pliku co stdout.

W przypadku uzywania rablic zadar, mozna zastapi¢ identyfikator zadania %j znakiem %a, ktéry daje identyfikator
calej tablicy i %A dla numeru elementu tablicy:

#SBATCH -o myarray-%a_%A.out




Partycje

Zadania SLURM s3a wykonywane na weztach obliczeniowych. I1o$¢ i rodzaje zasobéw (procesory, pamiec, pamieé
dyskowa itp.) moga by¢ zr6znicowane dla ré6znych weztéw obliczeniowych. Aby uzyskaé przeglad weziéw i
sprawdzic ich stan, nalezy zalogowac si¢ do klastra i wykonac polecenie:

$ sinfo

Partycje sa uzywane przez SLURM do grupowania weztéw o identycznej lub podobnej konfiguracji. W przypadku
klastra dragon — gdzie wezly sg identyczne — nie ma potrzeby zwracac¢ szczegdlnej uwagi na partycje. Kazde
zadanie zostanie przypisane do partycji najlepiej dostosowanej do zdefiniowanych wymogoéw.

Aby recznie wybrac partycje, nalezy uzy¢ opcji -p polecent sbatch i salloc lub w dyrektywie #SBATCH skryptu
uruchomieniowego.

Priorytety zadan

Po przestaniu zadania wsadowego lub zazadaniu zasobéw dla zadania interaktywnego, zadanie to niekoniecznie
jest uruchamiane natychmiast. Zamiast tego zadania zostang uporzadkowane w kolejce oczekujacych zadan w
oparciu o szereg czynnikow. Nadzorca zawsze bedzie dgzyt do uruchomienia zadania znajdujacego si¢ na szczycie
kolejki. Jesli jednak zadanie zadanie nie wymaga wielu zasobéw, moze ono zosta¢ uruchomione wczesniej, o
ile nie opdzni rozpoczecia zadnego zadania o wyzszym priorytecie (jest to tzw. back-fill, czyli konserwatywne
wypetnianie).

Czynniki wptywajace na priorytet zadania mozna zobaczy¢ wywotujac polecenie sprio. Czynniki te obejmuja:

* Fair-share: liczba wskazujaca, w jakim stopniu uzytkownik korzystat ostatnio z klastra. Jest to najwazniejszy
czynnik, poniewaz zapewnia, ze wszyscy uzytkownicy beda mogli rozpoczaé swoje zadania w rozsagdnym
czasie. Biezace uzycie mozna sprawdzi¢ sprawdzi¢ za pomoca polecenia sshare:

$ sshare
Account User RawShares NormShares EffectvUsage FairShare
root 1.000000 1.000000 0.500000
physics 1 0.500000 1.000000 0.250000
physics username 1 0.125000 0.874713 0.007825

* Rozmiar zadania: liczba proporcjonalna do ilosci zasobéw obliczeniowych, ktérych zazadalo zadanie zaso-
béw obliczeniowych. Mniejsze i krétsze zadania beda miaty wyzszy priorytet.

» Wiek: liczba proporcjonalna do czasu, jaki uptynat od przestania zadania do kolejki.

* QOS: liczba przypisana do wybranej kolejki. Ponizej znajduja si¢ szczegétowe informacje.

QoS

Podczas przesytania zadania mozna wybrac jedna z kilku dostepnych kolejek (QOS). Pozwala to na na rozréznienie
miedzy zadaniami o nizszym i wyZszym priorytecie. Na klastrze dragon uzytkownik ma do wyboru nastgpujace
QOS:

normal Dla tych co nie majg pojecia, o co chodzi z tym QOS i chcg po prostu uruchomi¢ swoje obliczenia.

Jest to domySlna kolejka i powinna by¢ uzywana przez wigkszos$¢ czasu. W jej ramach mozna uruchamiaé
zadania trwajgce do 10 dni i zuzywajace do 108 procesoréw.

tiny Do zadan, ktére mozna by wykonac na laptopie, ale po co zuzywacé baterie.

Ta kolejka jest przeznaczona do matych zadanh. Zadania sa ograniczone do czterech rdzeni procesora, SGB
RAM i mogg trwac¢ tylko 60 minut. Powinna by¢ uzywana do wstepnych obliczeri lub kompilacji nowego
kodu. Poniewaz takie mate zadania nie powinny znaczaco opdznia¢ innych, maja one zwickszony priorytet.



urgent Dla tych, ktérzy nie potrafig planowac. Je§li musisz wysta¢ artykut albo zgtoszenie na konferencje na
wczoraj, to jest to kolejka dla Ciebie!

Wiemy, jak dziata nauka i planowanie moze by¢ trudne, szczeg6lnie gdy nalezy oczekiwaé nieoczekiwa-
nego. Zatem w sytuacji krytycznej, zamiast panikowaé, mozna skorzystaé z tej kolejki. Jest to jednak dosé
ucigzliwe dla innych, ktérzy prébuja spokojnie pracowaé w swoim tempie. W zwigzku z tym obowiazuja
nastgpujace zasady:

» Zadania w tej kolejce otrzymujg ogromny priorytet, ktéry daje niemal gwarancje przeskoczenia kaz-
dego innego zadania czekajacego w kolejce.

* Do wspétczynnik uzycia klastra jest naliczane 10 razy wigcej (znormalizowanych) zasobéw w porow-
naniu do kolejek normal lub tiny. Z tego powodu inne zadania uzytkownika beda musialy czekac
dluzej niz zwykle na swoja kolej. Obejmuje to takze zadania w kolejce urgent, wiec przesylanie tutaj
wielu zadari jest bezcelowe.

* Jesli administratorzy serwera zauwaza, ze uzytkownik korzysta z tej kolejki czedciej niz raz na jakis
czas, dostep do niej zostanie zablokowany. Po tym niemilym zdarzeniu, moze on byé przywrécony
wylaczone po przekazaniu administratorom (obecnie Maciej i Piotr) odpowiednich fapéwek w postaci
piwa, ciasta lub innego eleganckiego napoju.

long Czasami uzyskanie pozadanych rezultatéw moze zaja¢ duzo czasu.

Ta kolejka jest przeznaczona do dlugich zadai (do 28 dni). Ma obnizony priorytet, a jeden uzytkownik
moze zaja¢ maksymalnie 72 procesory w tej kolejce. Ale mozna za to uruchomi¢ obliczenia i wyjechaé na
wakacje do Hiszpanii. Gotowe wyniki beda czekaty po powrocie. Trzeba tylko pamigtaé, aby kupi¢ kazdemu
administratorowi serwera butelke dobrego wina (dlaczego to nigdy si¢ jeszcze nie zdarzylo?).

free Cos dla skner!

Do zadar, ktdére zuzyja wszystkie dostepne zasoby, ale nie przejmujg si¢ tym, ze maja najnizszy mozliwy
priorytet. Tutaj nie ma ograniczen innych niz fizyczne mozliwosci klastra. Ponadto zadania w tej kolejce nie
zwickszajg statystyk uzycia klastra przez uzytkownika. Innymi stowy, mozna wykonywaé dowolne oblicze-
nia za darmo!

Minusem jest to, ze ta kolejka ma tak niski priorytet, ze zadanie moze zosta¢ przerwane w dowolnym mo-
mencie (nazywa si¢ to wywlaszczeniem zadania). Nalezy wzia¢ t¢ mozliwos¢ pod uwage, poprzez czeste
zapisywanie czeSciowych wynikéw na dysk i projektowanie kodu w taki sposéb, aby mozna go byto wznowic
od ostatniego zapisanego stanu po ponownym uruchomieniu. Gdy zadanie zostanie wywlaszczone, zostanie
ono automatycznie umieszczone w kolejce i ponownie uruchomione, gdy zasoby beda znowu dostepne.

W tej kolejce ukoniczenie projektu badawczego moze zajaé troche czasu, ale jest catkowicie darmowe!

Aby okresli¢ kolejke podczas wysylania zadania za pomcog polecenia sbatch lub salloc, nalezy uzy¢ przetacz-
nika --qos= w linii polecen lub w deklaracji #SBATCH.

1.4 Sprawdzanie statusu zadania

Status zadania mozna sprawdzi¢ za pomocg polecenia squeue.

$ squeue

Najczedciej uzywanymi argumentami s -u nazwa_uzytkownika, co pozwala na wySwietlanie tylko zadan da-
nego uzytkownika oraz -j jobid dla pokazania zadan o okres§lonym identyfikatorze. Dodanie parametru -1
pozwoli zobaczy¢ wigcej szczegétowych informacji o zadaniach.

Alternatywnie, mozna uzy¢ polecenia sacct. Polecenie to pokazuje przydatne informacje o biezacym i przesztym
wykorzystaniu zasobow wykorzystaniu zasobéw. Na przyktad, aby uzyskac statystyki zadan wtasnych zadan, ktére
rozpoczely sie po 2017-04-14 11:00:00 i zakoriczyty przed 2017-04-14 23:59:59 nalezy napisac:

$ sacct -S 2017-04-14T11:00:00 -E 2017-04-14T23:59:59

Aby uzyskac statystyki dla okre§lonego zadania:




$ sacct -j 1234

1.5 Usuwanie zadan

Komenda scancel przerywa zadanie usuwajac je z kolejki lub zabijajac procesy zadania, jesli zostalo ono juz
uruchomione:

$ scancel 1234

Usuwanie wszystkich zadan za jednym razem:

$ scancel -u nazwa_uzytkownika

1.6 Zmienne srodowiskowe dostepne dla skryptow wykonawczych

W skryptach mozna uzywac¢ wielu zmiennych Srodowiskowych, ktére sg automatycznie ustawiane przez SLURM.
Najbardziej przydatne z nich s3 wymienione ponizej:
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Nazwa zmiennej

Opis

SLURM_ARRAY_TASK_COUNT

Calkowita liczba zadan w tablicy zadan.

SLURM_ARRAY_TASK_ID

Numer identyfikacyjny (indeks) w tablicy zadan.

SLURM_ARRAY_TASK_MAX

Maksymalny numer ID (indeksu) w tablicy zadan.

SLURM_ARRAY_TASK_MIN

Minimalny numer ID (indeksu) w tablicy zadan.

SLURM_ARRAY_TASK_STEP

Rozmiar kroku indeksu w tablicy zadaf.

SLURM_ARRAY_JOB_ID

Numer identyfikacyjny zadania gtéwnego w tablicy zadan.

SLURM_CLUSTER_NAME

Nazwa klastra, w ktérym wykonywane jest zadanie.

SLURM_CPUS_ON_NODE

Liczba procesoréw w przydzielonym weZle.

SLURM_CPUS_PER_TASK

Liczba zadanych procesor6w na zadanie. Ustawiane tylko jesli
--cpus-per-task jest okreslona.

SLURM_JOB_ID

Identyfikator zadania.

SLURM_JOB_CPUS_PER_NODE

Liczba procesor6w dostepnych dla zadania w tym weZle.

SLURM_JOB_DEPENDENCY

Ustawione na warto$¢ opcji Wzajemne zaleznosci zadar.

SLURM_JOB_NAME

Nazwa zadania.

SLURM_JOB_NODELIST

Lista wezléw przypisanych do zadania.

SLURM_JOB_NUM_NODES

Catkowita liczba weziéw w alokacji zasoboéw zadania zadania.

SLURM_JOB_PARTITION

Nazwa partycji, w ktérej uruchomione jest zadanie.

SLURM_JOB_QO0S

Kolejka (QOS) alokacji zadania.

SLURM_MEM_PER_CPU

To samo co --mem-per-cpu

SLURM_MEM_PER_NODE

Taki sam jak --mem

SLURM_NODEID

Identyfikator przydzielonych weziow.

SLURM_NTASKS

Taki sam jak -n, --ntasks

SLURM_PROCID

Numer MPI (lub wzgledny identyfikator procesu) biezacego procesu

SLURM_RESTART_COUNT

Liczba ponownych uruchomien zadania, jesli zadanie zostato ponownie
uruchomione z powodu awarii systemu lub zostalo ponownie umiesz-
czone w kolejce.

SLURM_SUBMIT_DIR

Katalog, z ktérego wywotano sbatch.

SLURM_SUBMIT_HOST

Nazwa hosta komputera, z ktérego wywotano sbatch. sbatch.

SLURM_TASKS_PER_NODE

Liczba zadan uruchomionych na kazdym weZle. Wartosci sa oddzielone
przecinkami i w tej samej kolejnoSci co SLURM_NODELIST. JeSli dwa lub
wiecej kolejnych weztéw majg miec takg samga liczbe zada, po tej licz-
bie wystepuje ,,(x#)”, gdzie ,.#” jest liczbg powtdrzen. Na przyklad,
,»SLURM_TASKS_PER_NODE=2(x3), 1” 0znacza, ze pierwsze trzy wezly
wykonaja pierwsze trzy wezly wykonaja po trzy zadania, a czwarty we-
zet wykona jedno zadanie.

SLURM_TASK_PID

Identyfikator procesu uruchamianego zadania.

SLURMD_NODENAME

Nazwa wezta uruchamiajacego skrypt zadania.

1.7 Tablice zadan

Aby przesta¢ duzg liczbe podobnych zadan, istniejg dwa mozliwe podejscia. Po pierwsze, mozliwe jest napisanie

skryptu powloki, ktéry wielokrotnie wywota polecenia sbatch.

Drugim podejsciem - ktére jest prostsze i potencjalnie bardziej wydajne - jest przestanie tablicy zadan przy uzyciu
jednego skryptu SLURM i pojedynczego wywotania polecenia sbatch. Tablice zadari pozwalajg na uruchomienie
duzej liczby podobnych zadan i zapewniajg mechanizm, ktéry pozwala uzytkownikom klastra na odwolywanie si¢

do catego zestawu zadar, tak jakby bylo to pojedyncze zadanie.
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Przesytanie tablic zadan

Tablice zadan sg przesytane z pomocg opcji -a lub --array w wywotaniu polecenia sbatch lub przez dofaczenie
dyrektywy #SBATCH -a do skryptu SLURM. Opcja -a przyjmuje rozdzielana przecinkami list¢ numeréw ID zadan
lub jedng albo wigcej par numeréw ID zadan rozdzielonych mys$Inikiem.

Kazde zadanie w tablicy zadan zostanie uruchomione z tym samym skryptem SLURM i w identycznym Srodowisku
z wyjatkiem wartoSci jego identyfikatora w tablicy. Wartos$¢ tego identyfikatora jest zapisywana w zmiennej
Srodowiskowej SLURM_ARRAY_TASK_ID.

Na przyktad, jesli potrzebna jest tablica zadan z 10 elementami, ponumerowanymi od 1 do 10, polecenie przestania
byloby nastepujace:

$ sbatch -a 1-10 array_script.sh

Mozna réwniez okresli¢ wyrazne indeksy tablicy oddzielone przecinkami, albo doda¢ krok do okre§lonego zakresu,
uzywajac ,,: . W zwiazku z tym ponizsze polecenia sa réwnowazne:

$ sbatch --array 0-20:4 array_script.sh
$ sbatch -a 0,4,8,12,16,20 array_script.sh

Ma koncu opcji -a moze by¢ dodany opcjonalny parametr, okreslajacy maksymalng liczbe elementéw tablicy
mogacych, ktére mogg by¢ uruchomione jednoczesnie. Limit slotéw jest okreslany przez dotaczenie ,,%” do opcji
-a po ktérym nastepuje warto$¢ limitu. Na przyklad, dwunastoelementowy tablice zadan z niesekwencyjnymi
identyfikatorami i limitem slotéw wynoszacym 3 mozna okresli¢ w nastepujacy sposob:

$ sbatch -a 1-3,5-7,9-11,13-15%3 array_script.sh

Kazde zadanie zawarte w tablicy zadai ma wlasng unikalng warto$¢ indeksu w tablicy przechowywang w zmiennej
Srodowiskowej SLURM_ARRAY_TASK_ID. WartoS$¢ taj est dostepna w skrypcie zadania, tak jak kazda inna zmienna
Srodowiskowa. Jesli zadanie uruchomito skrypt powtoki bash, informacje o identyfikatorze tablicy zadania mozna
wydrukowa¢ za pomoca nastgpujacego polecenia:

echo "Identyfikator tablicy elementu biezacego zadania: SLURM_ARRAY_TASK_ID}"

Dostosowywanie danych dla tablicy zadan

Bardziej uzytecznym wykorzystaniem indeksu w tablicy, pokazujagcym prawdziwg moc tablic, byloby uzycie go
jako bezposredniego lub posredniego indeksu do danych przetwarzanych przez tablice zadar.

Jedna z mozliwosci osiagnigcia tego celu jest uzycie wartosci SLURM_ARRAY_TASK_ID w celu zapewnienia nie-
standardowego zestawu parametrow wejsciowych. Aby aby to zrobi¢, nalezy utworzy¢ plik tekstowy zawierajacy
wiele wierszy, z ktérych kazdy sklada si¢ z szeregu wartosci oddzielonych spacjami. W tym podejsciu kazdy
wiersz w pliku danych zawiera parametry wejSciowe wymagane przez jedno zadanie z tablicy. Skrypt SLURM
nalezy zmodyfikowa¢ tak, aby zawieral on polecenie wczytujace wtasciwy wiersz pliku danych na podstawie pa-
rametru SLURM_ARRAY_TASK_ID. Istnieje wiele sposobéw na odczytanie odpowiedniego wiersza z pliku danych.
Ponizej pokazana jest przykladowa implementacja przy zatozeniu, ze plik danych zostal nazwany data.dat i
znajduje si¢ on w tym samym katalogu, co skrypt uruchamiany dla kazdego elementu tablicy zadar:

PARAMETERS=$(sed "${SLURM_ARRAY_TASK_ID}q;d" data.dat)

Zakladajac, ze program wykonywalny dla zadani w tej tablicy ma nazwe command. sh, skrypt SLURM powinien
wygladac jak ponizej:

./command. sh PARAMETERS

Alternatywne podejscie jest mozliwe, jesli unikalne parametry wejSciowe wymagane przez kazde zadanie w tablicy
mozna obliczy¢ arytmetycznie. Na przyktad, jesli kazda instancja skryptu command. sh wykonuje petle na jakims§
zakresem wartoSci, w skrypcie SLURM mozna obliczy¢ maksymalne i minimalne wartoSci potrzebne dla kazdego
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zadania bezposrednio na podstawie warto$ci w zmiennej §rodowiskowej SLURM_ARRAY_TASK_ID. Jesli zakres w
kazdym zadaniu obejmuje 1000 wartosci, mozna by to zrobi¢, wlaczajac do skryptu SLURM nastepujace polecenia:

MAX=$(echo "${SLURM_ARRAY_TASK_ID}*1000" | bc)
MIN=$(echo "(${SLURM_ARRAY_TASK_ID}-1)*1000" | bc)

W tym podejsciu plik danych, o ktérym mowa powyzej (data.dat) nie jest potrzebny, a wywolanie skryptu
SLURM uruchamiajace polecenie command. sh moze wyglada¢ nastepujaco:

command. sh MIN MAX

1.8 Wzajemne zaleznosci zadan

Czasami przydatne jest uzaleznienie zadania od innego zadania. Zaleznosci pomiedzy zadaniami sa uzywane do
odroczenia rozpoczecia zadania do momentu spetnienia okre§lonych wymagan. Sa one okres§lane za pomoca opcji
--dependency (krécej -d) w linii polecenn wywolania sbatch lub w dyrektywie #SBATCH.

$ sbatch --dependency=<type:job_id[:job_id][,type:job_id[:job_id]]> ....

Istniejg nastepujace typy zaleznoSci:

Zaleznos¢ Opis

after:jobid[:jobid...] zadanie moze rozpocza¢ si¢ po tym, jak okreSlone zadania zo-
staly rozpoczete

afterany:jobid[:jobid...] zadanie moze rozpocza¢ si¢ po tym, jak okre§lone zadania zo-

staly zakoriczone
afternotok:jobid[:jobid...] zadanie moZe rozpoczaé si¢ po tym, jak okreslone zadania nie
powiodly sie

afterok:jobid[:jobid...] zadanie moze rozpoczac si¢ po tym, jak okreslone zadania zo-
staty ukorficzone pomyslnie
singleton zadania mogg rozpocza¢ wykonywanie po wszystkich wcze$niej

uruchomionych zadaniach o tej samej nazwie i nazwie uzytkow-
nika. Jest to przydatne do zestawiania wynikéw grupy zadari lub
do wystania powiadomienia na koniec grupy zadar.

Aby skonfigurowaé potoki przy uzyciu zaleznosci zadan, najbardziej przydatnymi typami sa afterany, afterok
i singleton. Najprostszym sposobem jest uzycie zaleznosci afterok dla pojedynczych, nastepujacych po sobie
zadan. Na przyktad:

$ sbatch jobl.sh
12345
$ sbatch --dependency=afterok:12345 job2.sh

Teraz, gdy job1 zakoriczy si¢ kodem wyjScia réwnym zero, job2 stanie si¢ kwalifikuje si¢ do planowania. Jesli
jednak job1 nie powiedzie si¢ (zakoniczy si¢ niezerowym kodem wyjscia), job2 kodem wyjscia), ° job2nie
zostanie zaplanowane, ale pozostanie w kolejce i musi by¢ zosta¢ anulowane recznie.

Alternatywnie, mozna uzy¢ zaleznosci afterany i sprawdzi¢, czy pomyslnego wykonania warunkéw wstepnych
mozna wykonaé¢ w samym skrypcie zadania.
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1.9 Uruchamianie zadan MPI

Zadania MPI sg natywnie obstugiwane przez SLURM. Na obu klastrach dostgpne sa dwa warianty MPI sa dostepne:
MPICH i OpenMPI. Mozna wybra¢ jeden z nich poprzez zaladowanie ref:module <modules>, uzywajac jednego
z ponizszych poleceri:

$ module add openmpi

Iub

$ module add mpich

Zalecany spos6b uruchamiania aplikacji rézni si¢ w zaleznosci od wybranego MPI. Jesli uzywasz OpenMPI, powi-
nienes uzy¢ mpirun w skrypcie wsadowym skrypcie wsadowym lub interaktywnej powloce. W przypadku MPICH
mozna po prostu uruchomi¢ program za pomoca polecenia run. W obu przypadkach nie trzeba recznie okreslac
liczby proceséw ani wezléw. Te informacje sa automatycznie dostarczane przez SLURM, w zaleznosci od liczby
przydzielonych zadan.

Przyktady:

#!/bin/bash

#SBATCH -n 8

#SBATCH --time=1:00:00
#SBATCH --mem=2G
#SBATCH --qos=normal
module add openmpi
mpirun aplikacja_openmpi

#!/bin/bash

#SBATCH -n 8

#SBATCH --time=1:00:00
#SBATCH --mem=2G
#SBATCH --qos=normal
module add mpich

srun aplikacja_mpich

1.10 Podstawowe polecenia SLURM

Akcja Polecenie
Kolejkowania zadan sbatch

Usuniecie zadania scancel

Lista wszystkich zadan w kolejce squeue

Lista wszystkich weztow sinfo

Wyswietlanie informacji o weztach scontrol show nodes
Czas rozpoczecia zadania queue --start
Informacje o zadaniach scontrol show job
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Najwazniejsze zmienne srodowiskowe

Opis Zmienna

Identyfikator zadania

$SLURM_JOB_ID

Katalog, z ktérego wywotano sbatch

$SLURM_SUBMIT_DIR

Host na ktérym wywolano sbatch

$SLURM_SUBMIT_HOST

Lista weztow

$SLURM_JOB_NODELIST

Indeks w tablicy zadan

$SLURM_ARRAY_TASK_ID

Specyfikacja zadan

Opis Dyrektywa

Dyrektywa w skrypcie #SBATCH

Kolejka -p [partycja] --qos=[qos]
Limit czasu wykonania -t [dni-hh:mm:ss]

Plik wyjSciowy -0 [nazwa_pliku]

Plik bledow -e [nazwa_pliku]
Potaczenie stdout/err (uzyj -o bez -e)
Powiadamianie --mail-type=[zdarzenia]

Adres e-mail

--mail-user=[adres]

Nazwa zadania

-] [nazwal

Restart zadania

--requeue --no-requeue

Rozmiar pamieci

-mem=[M|G|T] -mem-per-cpu=[M|G|T]

Liczba weztéw

-N [min[-max]]

Liczba procesorow

-n [ilos¢] -c [ilos¢é]

ZaleznoSci zadania

-d [stan:id_zadania]

Tablice zadan

-a [specyfikacja_tablicy]

Zasoby ogdlne

--gres=[zaséb]

2 Podrecznik uzytkownika modutéw srodowiskowych

Moduty Srodowiskowe to narzedzie do dynamicznej modyfikacji Srodowiska uzytkownika za pomocg plikéw mo-
dutow. Dla kazdego z dostepnych pakietéw oprogramowania zainstalowanych w systemie istnieje odpowiedni plik
modutu. Zatem, uzytkownicy moga uzy¢ polecenia module, aby sprawdzi¢ dostgpne oprogramowanie w syste-
mie. Polecenie to mozna tez uzy¢, aby dynamicznie ustawic¢ lub usunaé zmienne srodowiskowe powloki takie jak
PATH, INCLUDE, LD_LIBRARY_PATH, MANPATH itp. dla odpowiedniego pakietu/wersji oprogramowania. Uzytkow-
nicy moga umiescic polecenie module w swoim skrypcie uruchamiajacym obliczenia, aby zatadowaé odpowiednie
moduly w razie potrzeby. Alternatywnie, mozna doda¢ polecenie modutu do swojego ~/.bashrc ~/.bashrc.

2.1 Sprawdzenie dostepnych modutéw/pakietow

Aby sprawdzic¢ jakie sg dostepne moduly, nalezy wydac¢ polecenie:

$ module avail

Przykitad:

$ modul avail

crystal/09.1.0.1

intel/2019.1.144

mkl/2019.1.144 mpich o

= plask/openblas

gchiem/mpich
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(kontynuacja poprzedniej strony)

crystal/09.2.0.1 intel/2021.1.1 (L,D) mkl/2020.0.166 openmpi/2.1.
-0 python/default gchem/openmp

crystal/17.1.0.2 (D) meep (L) mkl/2021.1.1 (L,D) openmpi/4.0.
—3rc4 (D) python/2.7 gchem/serial (D)

intel/2013.2.146 mkl/default mpb (L) plask/mkl .
N (L,D) python/3.8 (D) turbomole

e e e e =

Imod/6.6 settarg/6.6

Where:
L: Module is loaded
D: Default Module

2.2 Wyswietlenie listy zatadowanych modutdéw/pakietow

Polecenie do wyswietlenia listy zaladowanych modutéw/pakietéw to module list

$ module list

Currently Loaded Modules:
1) intel/2021.1.1 2) meep 3) mpb 4) mkl/2021.1.1 5) plask/mkl

2.3 Zatadowanie modutu w celu ustawienia zmiennych srodowiskowych

Polecenie akywujace moduf i ustawiajgce zmienne Srodowiskowe dla odpowiedniego pakietu oprogramowania
to module load [plik_moduiu]. Po jego uzyciu, mozna sprawdzi¢ zaladowane moduly uzywajac polecenia
module list.

$ module load crystal
$ module list

Currently Loaded Modules:
1) intel/2021.1.1 2) meep 3) mpb 4) mkl/2021.1.1 5) plask/mkl 6).
—crystal/17.1.0.2

Aby wyswietli¢, jakie zmienne Srodowiskowe zostaly ustawione w module, nalezy uzy¢ polecenia module
display [modulename]:

$ module display crystal

i e e

help([[

This module loads CRYSTAL.
1D
whatis("Name: crystal ")
whatis("Description: This module loads CRYSTAL. ")
whatis("Version: 17.1.0.2 ")
setenv("CRY_EXEDIR","/opt/crystal/Linux-ifortl17_XE_emt64/v1.0.2")

(ciag dalszy na nastepnej stronie)
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setenv(""CRY_SCRDIR","/tmp™)
setenv("CRY_MPIBIN","/opt/openmpi-2.1.0/bin/mpirun")
prepend_path("PATH"," /opt/crystal/bin")
family("crystal")

Aby wyswietli¢ podstawowe informacje pomocy dla modutu nalezy uzy¢ polecenia module help:

$ module help [plik_modutu]

2.4 Usuwanie/dezaktywacja modutow

Polecenie do usunigcia zmiennych S$rodowiskowych ustawionych przez dany modul to module unload
[plik_modulu]. Po jego uzyciu, mozna sprawdzi¢ pozostale zatadowane moduly uzywajac polecenia module
list.

$ module unload crystal
$ module list

Currently Loaded Modules:
1) intel/2021.1.1 2) meep 3) mpb 4) mkl/2021.1.1 5) plask/mkl

2.5 Usuniecie wszystkich zatadowanych modutéw

Polecenie pozwalajace na usunigcie wszystkich zatadowanych modutéw to module purge.

$ module purge

2.6 Zapisywanie i przywracanie zatadowanych modutéw

Polecenie do zapisywania zatadowanych moduléw to module save [nazwa_pliku]. To polecenie zapisze ak-
tywne moduty/pakiety w pliku filename w katalogu ~/.1mod.d. Mozna zatadowa¢ zapisane moduly uzywajac
module restore [nazwa_pliku]. Jesli nazwa pliku zostanie w tym przypadku pomini¢ta, to zostanie uzyty
domySlny plik ~/.1mod.d/default.

$ module save
$ module list

Currently Loaded Modules:
1) intel/2021.1.1 2) meep 3) mpb 4) mkl/2021.1.1 5) plask/mkl

$ module purge
$ module list

Currently Loaded Modules:

$ module restore
$ module list

Currently Loaded Modules:
1) intel/2021.1.1 2) meep 3) mpb 4) mkl/2021.1.1 5) plask/mkl
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2.7 Wyszukiwanie modutu

Polecenie module spider wyszukuje moduly pasujace do wyrazenia regularnego. JeSli wyrazenie regularne
zostanie pominigte, wowczas wylistowane zostang wszystkie moduty. Wynikiem dziatania tego polecenia jest
tabela z nastepujacymi kolumnami:

* Module: Nazwa modutu.

 Version: Wersja modutu.

* Description: Kroétki opis modutu.

* Keywords: Lista stéw kluczowych uzywanych do wyszukiwania modutu.

e URL: Adres URL, za pomoca ktérego mozna uzyska¢ wiecej informacji o module.

Komenda module spider jest poteznym narzedziem, ktére moze by¢ uzyte do wyszukiwania modutéw. Nalezy
zauwazy¢, ze komenda nie jest ona tym samym co polecenie module avail, ktére po prostu wySwietla liste mo-
dutéw dostepnych dla uzytkownika. Z kolei, polecenie module spider wyszukuje moduly pasujace do wyrazenie
regularnego, lub — jesli wyrazenie regularne zostanie pomini¢te — wszystkie moduty.

Komenda module spider jest przydatna, do znalezienia modutu dla okre§lonego pakietu oprogramowania. Na
przyktad, aby znalez¢ modut dla pakietu FFTW, mozna uzy¢ nast¢pujacego polecenia polecenia:

$ module spider FFTW

Spowoduje to wySwietlenie listy wszystkich modutéw dostepnych dla FFTW. Polecenie module spider nie roz-
réznia wielkoSci liter, wiec mozna réwniez uzy¢ nastepujacego polecenia:

$ module spider fftw

W przypadku, gdy znana jest nazwa modutu, ale nie wiadomo, jaka wersja jest dostepna, mozna uzy¢ nastepujacego
polecenia

$ module spider fftw/3.3

Spowoduje to wySwietlenie listy wszystkich modutéw dostepnych dla FFTW 3.3.

2.8 Wygodne narzedzie ml

Dla wszystkich os6b, ktére nie potrafia poprawnie wpisa¢ komendy mdoule, moduel, lub module Imod ma rozwig-
zanie! Zamiast niej mozna uzy¢ prostszego polecenia ml. Jako, Ze diw najczeSciej uzywane komendy to module
list i module load <co§>, ml pozwala na tatwe uzycie kazdej z nich:

$ ml

oznacza module list. Zas

$ ml foo

oznacza module load foo. Z kolei

$ ml -bar

oznacza module unload bar. Nie powinien by¢ zaskoczeniem fakt, Ze dwie powyzse formy mozna taczyc:

$ ml foo -bar

oznacza module unload bar; module load foo. Ponadto, dostgpne sa wszystkie standardowe polecenia ko-
mendy module:
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$ ml save

$ ml avail

$ ml spider

$ ml show foo

Jesli ktokolwiek kiedykolwiek bedzie musial zaladowa¢ modut o nazwie spider, to moze napisac:

$ ml load spider

3 Dostepne oprogramowanie

3.1 PLaSK

PLaSK jest dostepny poprzez modut plask. Mozliwe jest wybranie wersji skompilowanej z uzycuem biblioteki
OpenBLAS lub Intel MKL. Aby wybra¢ wtasciwa wersje, nalezy wpisa¢ odpowiednio module load plask/
openblas lubmodule load plask/mkl.

Dostepna jest rowniez wickszo$ poprzednich wersji PLaSKa. Aby méc z nich korzystaé, nalezy wpisa¢ module
load oldplask, a nastepnie mozna wybrac stare wersje programu za pomocg polecenia module load plask/
version.

Przyktad:

$ module load oldplask
$ module load plask/2019.01.01

Aby zobaczy¢ wszystkie dostepne stare wersje, nalezy wpisac:

modut load oldplask
modul dostepny

3.2 MPB i Meep

MPB

MPB to darmowy pakiet oprogramowania o otwartym kodzie Zrédtowym do badania krysztatéw fotonicznych. Aby
z niego skorzysta¢, nalezy zatadowa¢ modul mpb. W celu uzycia uzy¢ wersji MPI programy MPB (MPICH lub
OpenMPI), wystarczy zatadowa¢ odpowiedni modut MPI oprécz mpb i rozpocza¢ obliczenia za pomocg mpirun.
W takim przypadku nalezy uzy¢ pliku wykonywalnego mpb-mpi.

Przyktad:

#!/bin/bash

#SBATCH --ntasks=8
#SBATCH --time=1:00:00
#SBATCH --mem=2G
#SBATCH --qos=normal

modut add mpich
modul add mpb

srun mpb-mpi plik_wejs$ciowy.scm

Aby uzy¢ interfejsu Pythona do MPB nalezy zatadowa¢ modut meep.

19




Meep

Meep to darmowy i otwarty pakiet oprogramowania do symulacji elektromagnetycznych za pomocg metody FDTD
(finite-difference time-domain, metoda réznic skoriczonych w dziedzinie czasu). Aby z niego skorzystaé, nalezy
zatadowaé modut meep. W celu uzycia programu Meep w wersji MPI (MPICH lub OpenMPI), nalezy po prostu
zatadowa¢ odpowiedni modul MPI jako dodatek do meep i rozpoczaé obliczenia za pomoca mpirun.

Przyktad:

#!/bin/bash

#SBATCH --ntasks=8
#SBATCH --time=6:00:00
#SBATCH --mem=8G
#SBATCH --qos=normal

modul add mpich
modul add meep

srun python plik_wejs$ciowy_meep.py
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