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Soumissions de jobs



Présentation du Mésocentre

Service de I'Université mis en place en 2009

Un directeur Laurent Philippe

Trois personnels a temps complet

Kamel Mazouzi, Ingénieur de Recherche (Consell,
responsable technigue)

Guillaume Laville, Ingénieur d'Etude
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Présentation du Mésocentre

Faciliter la réalisation de traitements
Informatiques HPC

Encourager la modélisation et la simulation a
I'echelle de I'Université

En fournissant deux types de ressources

Materielles
Competences
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Présentation du Mésocentre

Services accessibles gratuitement a tous les
personnels Universitaires et etudiants

Contrats avec des interventions industriels de
la région

Utilisation libre, sans limite de temps, basée sur
un systeme de priorite

Nombreux logiciels deja installes
Matlab, compilateurs Intel C et Fortran, Meep...
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Moyens de calcul

Deux clusters de calculs et un noeud Iinteractif

Mesoshared

Execution de programmes graphiques
Mesocomte

Execution de jobs paralleles et GPU
Mesoseq

Exécution de tableaux de taches séquentiels et
memoire partagee
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Moyens de calcul : Mesoshared

Adresse : mesoshared.univ-fcomte.fr

Partagée entre les utilisateurs connectés
Pas de quotas memoire ou processeur
32 coeurs d'execution et 64 Go de mémoire
vive
Exécution de programmes interactifs ou de
tests
Matlab, Comsol...

Soumission impossible
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Moyens de calcul : Mesocomte

Adresse : mesocluster.univ-fcomte.fr
Cluster de calcul réseau Infiniband

800 coeurs, 11 TFlops de puissance créte

74 machines dotees de 12 a 96 Go de mémoire
vive

Exécution de jobs paralleles en mémoire
distribuée

Quotas mémoire et slots
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Moyen de calcul : Mesocomte

Carte graphiques GPGPU

2 machines dotéees de 12 Go de mémoire vive
2 cartes Nvidia Tesla par machine
240 coeurs par carte graphique

Deux méthodes d'exploitation

Programmation directe en CUDA ou OpenCL

Utilisation de programmes existants optimises
(NAMD, Vasp...)
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Moyens de calcul : Mesoseq

Adresse . mesoseq.univ-fcomte.fr
Cluster de calcul reseau Ethernet
228 coeurs, 4 TFlops de puissance créte

16 machines dotées de 48 Go a 64 Go de
mémoire vive

Exécution de tableaux de taches séquentiels ou
paralleles en mémoire partagee

Quotas mémoire
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Logiciels installés

Compilateurs :

Intel Cluster toolkit (version 11.0) : 5 jetons
Compilateurs GNU (version 4.1.2)

Bibliotheques de passage de messages

Intel MPI, Open MPI
Bibliotheques scientifiques

Lapack, Scalapack, Blacs, Blas, PETSc, SuperLU, Intel MKL
Logiciels scientifiques

Abinit, Meep, Espresso, OpenMX, NAMD, Gaussian 2009,
Molpro, Vasp, Siclab
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Logiciels installés

Logiciels commerciaux :

Matlab 10 jetons + les toolbox suivantes :

Simulink
Image Processing Toolbox
Optimization Toolbox
Signal Processing Toolbox
Symbolic Math Toolbox
Statistics Toolbox
Compilateur 2 jetons
Comsol

COMSOL Multiphysics 2 jetons
Structural Mechanics Module 2 jetons
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Deux types d'utilisation

Lancement en mode interactif :

Exécution a distance
Interfaces graphiques

Soumissions de jobs
Désynchronisée
Plusieurs instances
Exécution parallele
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Connexion aux clusters
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Connexion aux clusters

Trois points d'acces :

mesocluster et mesoseq : calcul
en mode batch (SGE)

mesoshared : calcul interactif

(matlab, comsol, applications

graphique, ...)

utilisateur

21/01/13

mesocluster.univ-fcomte.fr

mesoshared.univ-fcomte.fr

- /

Calcul interactif

Calcul batch (SGE)




Connexion aux clusters

mesocluster, mesoshared : réseau privé
universite

Acces extérieur:

VPN

Certificat :
Correspondant informatique
CRI
Mésocentre

Installation : http://vpn.univ-fcomte.fr/
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Connexion aux clusters

Windows Linux ou Mac OS X
Ligne de commande PuTTY SSH (inclus)
Copie de fichiers WIinSCP Client FTP/SCP au choix
(Filezilla, ...)
Session graphique NXClient NXClient ou ssh

(forwarding X11)

PUuTTY : http://www.putty.org/
WINnSCP : http://winscp.net/

NXClient (Windows, Linux, Mac OS X) :
http://www.nomachine.com/download.php
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Travail pratique

Connexion en ligne de commande

Au premier cluster de calcul, mesocomte
Point d'acces : mesocluster.univ-fcomte.fr
Au second cluster de calcul, mesoseq
Point d'acces : mesoseqg.univ-fcomte.fr

Connexion graphiqgue a mesoshared

Adresse : mesoshared.univ-fcomte.fr
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Exemple : PUTTY

i PuTTY Configuration

Cateqany:

T elret Delete

[=- Session | Bazic optionz for pour PuT T sezsion
. L.nglglng Specify the destination you want b0 connect to
= Termina
Host Mame [or IP addresz) Pt
F.ewboard . : - :
Bel Iphilippe@mesocomted 22
Features Connection bype:
g % = Window {)Raw (O Telhet O Rlogin ) 55H (O Serial
bppearance ,
Bl Q EEEavinur Load, save or delete a stored session
(rlelasy Fiaccollrcl Vers : Saved Sessions
Winscpanzg Transl..atlcnn
Selection _ _
Colours D -
efault Setings Load
[=)- Connection meso
o=
i Frosy

Rlogin
+- 55H
Serial

Cloze window on exit:
() Always ) Mewver

(%) Only on clean exit

] [ Cancel

Lﬂ PUTTY Configuration

Open

1y demarrer G
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Exemple : PUTTY

!

& |philippe@mesocomte0: - fsamples/c

login a=z: lphilippe

lphilippefmesocomtel' s password:

La=st login: Tue Dec 1 13:59:51 2002 from pelleas.univ-foomte.
[lphilippefmesocomtel ~]§ cd samplesdc
[lphilippefmesocomted o] § 1=

hello.c

[lphilippefmesocomtel o] $ goo —-o hello hello.o
[lphilippefmesocomteld 215 ./hello

Hello from mesocomtel

[lphilippefmesocomtel ] § inter ./hello

Hello from mesocomtel

[lphilippefmesocomteld o] % inter ./hello

Hello from mesocomteZ

[lphilippefmesocomtel o] § I

s ?ﬁ-
v

Corbeille

| Jﬂ}jﬁ;#f ) € P phiippe@mesocomte. ..,




Exemple

Mes documents wWindows sur 2

el = =+ Sezzion 3
Stored sessions philippeEgaleron
g %g [=- Erviranmment philippei@pelleas g
Directories
[mIE]ay F.aCCoUrCifers CoH
WINSER3E2

Preferences

Delete

Bename

Set defaultz

Shell izan...

=
1)
=

[] Advanced options

’ About... ] [Languages G

Carbeille

T-T-—_—-_ - . = —
s démarrer 9 G | "z winsce
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Exemple : PUuTTY

MMes documents WiNdows sUF 2

| & Session Seszion
f % Stared zessions Host name Port number
=) Erevirotiment [ = fre
s nesacomke 22 s
= El Q Directories : —]
(L8] F.SCCOLFCIETS SoH
IANECNa52 Uzer name Pazzword
Freferences = ;
Iphilippe (essssssnns
Frivate key file

L.

Fratocol
() SFTP (%) SFTP [allow SCP fallback) O scP

[ ] Advanced options |
’ Abot. ] ’Languagesl ’ Save.. ] [ Lagin l [ Help ] e

Corbeille

i e ———
s demarrer SR
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Exemple : NXClient

Session Desktop
I sert name of the session. Your configuration g NX Client you can run RDP, VNC and X
NOMALC ettings will be saved with this name. tops. depending on what the service provider has
Session |mesocer1trr.—:- NOMALCHI ade available.
— Insert server's name and port where you want to — | Unix =] I GMNOME "I
\ connect. — .
\ - \ Select size of your remote desktop.
Host mesocomtel.univ-fcomte.fr Port |22 \ — -
I : ; I IAvallabIearea LI W IE:: ﬁ H I-EII ﬁ
Select type of your internet connection. - ]
1 Authorization credentials are always encrypted at the
_— I ; e ;
- — . MODEM ISDN ADSL WAN LAN - time connection is established. To enhance
i . s - performance, you can disable the encryption of the
—— data traffic.
—— _ _
[T Disable encryption of all traffic
< Back | MNext > I Cancel |

<= Back | Next = I Cancel

M) Applications Places System % 2:33PM &

]

Computer

kmazouzi's Home

©
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Environnement de travall
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Environnement : Stockage

Répertoire personnel

/Data/Users/<login>
Capacité de plusieurs Teraoctets
Principal emplacement de travall

Répertoires de projets

Sur demande aux administrateurs
Permet le partage de données entre utilisateurs
Sauvegarde

Chaque utilisateur est responsable de la sauvegarde de ses
données

Utilisation possible du répertoire backup/
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Environnement : Logiciels

Disponibilité de nombreux logiciels

Versions paralleles/séquentielles, plus ou moins
anciennes...

Plupart demandent un chargement explicite

Exceptions : Compilateur Intel C/Fortran, GCC,
Gaussian

Utilisation de la commande module

module <action> <arguments>
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Environnement : Logiciels

Veérification des logiciels disponibles : module avalil

S module avail

------------------------------------------- /Softs/modulefiles -----=-=-=-mnemmmmme oo
abinit/5.8.4 fftw/2.1.5 graphviz/2.26.3 molpro/2009.1  scons/1.3.0
abinit/6.0.2 fftw/3.2.2 hdf5/1.9.63 tcl/8.5.8

cmake/2.8.1 fftw2/2.1.5 impi/4.0 ompi/1.3.4
comsol/3.5a fftw3/3.2.2 java/1.6.0 petsc/3.1
espresso/4.1.2 gal/4.3 jcuda/0.3.1 python/2.6.5

espresso/4.2.1  grace/5.1.22 meep/1.1.1 ruby/1.9.1

Chargement d'un module : module load

S module load comsol/3.5a
S comsol

21/01/13
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Environnement : Logiciels

Veérification des modules chargés : module list
S module list

Currently Loaded Modulefiles:
1) matlab/r2012b 2) cuda/4.2

Déchargement d'un module : module rm

S module rm matlab
S matlab

Chargementautomatiquement a la connexion
S nano ~/.bashrc

... reste du fichier ...

module load matlab
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Travail pratique

Verification de l'existence du répertoire backup

Creéation d'un nouveau fichier texte a
sauvegarder

Quels sont les modules actuellement chargés ?
Comment lancer la version 2012 de Matlab ?
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Utilisation interactive
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Travall pratique

Lancement d'une session graphigue

Lancement de Matlab

Fichier magicsquare.m

Lancement de la fonction
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Soumission de jobs
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Soumission de jobs

SGE est un gestionnaire de batch
Equilibrage de charge
Partage des ressources
Gestion des jobs soumis en files d'attente (queues)
Systeme de priorite

Passage des jobs en fonction des ressources
demandées par rapport a celles disponibles



Jobs : Terminologie

: Qu'appelle-t-on une queue ?

. Une queue est une file d'attente

dans laquelle s'accumulent les jobs en
attente de traitement par le serveur.

: Qu'est-ce qu'un job ?

. Une tache ou job est un petit programme (shell)

contenant la définition de I'environnement
dans lequel il doit étre exécute




Jobs : Files d'attentes

Q : Combien y a-t-il de files d'attente sur le cluster ?
R :gconf -sql

[mesocomte0 ~]$ gconf -sql
bigmem2m

normall5d

normal2h

normal2m
tesla




Jobs : Les files d'attente

Organisation des file d'attente au mésocentre

Nom
normall5d

normal2h
all.q

tesla
bigmem?2m

interactive

Description

Travaux paralleles en mémoire distribuée (durée
inférieure a deux semaines, 650 coeurs)

Travaux rapides (moins de deux heures) sur un
nombre de nceuds limité (16 cceurs)

Travaux paralleles en mémoire partagée (durée
inférieure a deux semaines, 228 coeurs)

Jobs GPGPU utilisant les technologies Tesla (16
cceurs)

Jobs gourmands en mémoire (jusqu'a 96 Go, 8
cceurs)

Travail interactif : compilation, post-traitement ...




Soumission de jobs : gsub

( qsub [options] [scriptfile] }
= Options : ressources man gsub <
= file d'attente gsub -help

meémoire

nombre de nceuds
temps d'execution

En pratique,
ces options sont
Souvent intégrées
dans le script

= Scriptfile : script de lancement de
I'application

gsub -q tesla matlab.sge



Soumettre un job : les options

Les options principales SGE

Option

#S -9 [queue]

#$ -N [Job]

#$ -V

#S -o [outfile]

#S -e [errfile]

#$ -pe [par]

Explication

Queue a utiliser

Nom du job

Exporter toutes variables d'environnement

Nom du fichier ou stocker la sortie standard

Nom du fichier ou stocker les erreurs

Environnement parallele a utiliser




Soumettre un job : les options

Variables d'environnement SGE

Variable

$JOB_ID

$JOB_NAME

STMPDIR

STASK ID

SNSLOTS

Signification

L'identificateur unique propre au job.

Nom du job défini par l'utilisateur (par défaut, correspond
au nom du script)

Répertoire temporaire SGE, supprimé a la fin de
I'exécution du job

L'identificateur du programme dans un tableau de tache
(CF. Job paralléle)

Nombre de coeurs demandeés par l'utilisateur (CF. Job
paralléle)



Soumettre un job séquentiel

Un job séquentiel s'exécute sur
un et un seul coeur d'un nceud particulier

/

Coeurs

T~

Noeud 4—\




Exemple : job séquentiel

#!/bin/bash -1

#$ -g normal2h
gsub script.sge #5 -V
#$ -N test sge

#S -cwd
#$ -0 $JOB_NAME.S$JOB ID.out
#$ -e $JOB_NAME.S$JOB ID.err

cd STMPDIR

pwd
sleep 30
exit O
job-ID prior name user state submit/start at queue slots ja-task-ID

90024 0.75000 test sge kmazouzi r 06/29/2010 10:22:54 normal2h@mesocomte34 1




Mode Interactif

p

Besoin : Se connecter sur un nceud de calcul
en mode interactif, utile pour la compilation
et le post-traitement.

\Solutlon . glogin Y

[ kmazouzi@mesocomte() Exemples SGE]S glogin

Your job 90026 ("QLOGIN") has been submitted

waiting for interactive job to be scheduled ...

Your interactive job 90026 has been successfully scheduled.
Establishing builtin session to host mesocomte36 ...

[ kmazouzi@mesocomte36 ~]S

Taper exit pour quitter le mode interactif




Soumission de jobs paralleles




Soumettre un job parallele

Un job parallele s'exécute sur
plusieurs coeurs

1 nceud
Meémoire partagée

\ Plusieurs nceuds

Mémoire distribuée



Tableaux de taches

s _ _ _ B
Besoin : lancer plusieurs instances du méme

programme en parallele sur des donnees differentes
Solution : Tableau de taches

N )
Exemple : lancer une application appli 100 fois en parallele

avec des donneées différentes :
inputl,...inputl00

#!/bin/bash -1

#S —-g normal2h

#S -V

#S -N test_sge

#S -t1-100

#$ -o $JOB_NAME.$JOB ID.out
#$ -e $JOB_NAME.$JOB ID.err

./appli input$TASK ID




Application parallele : openMP

a

Contexte : I'application s'exécute sur un nceud sur
plusieurs coeurs

Solution : utilisation I'environnement parallele

-pe openmp <nbSlots>

export OMP_NUM_THREADS=$NSLOTS

\

#!/bin/bash -1

#$ -g normal5d@@nonsuspl5d
#S -V

#S -N test_sge

#$ -openmp 7

#$ -o $JOB_NAME.$JOB ID.out
#$ -e $JOB _NAME.S$JOB ID.err

export OMP_ NUM THREAD= SNSLOTS

./appliopenmp input




Application parallele : MPI

£ O

Contexte : l'application s'execute sur plusieurs nceuds
Solution : utilisation I'environnement parallele

-pe impi_tight <nbSlots>

-pe impi_robin <nbSlots>

A\ | 4

#!1/bin/bash -1

. ] #S -g normal5d@@nonsusplbd
impi_tight : rassemble au mieux BS —v

les taches s(.jur un §$ -N test sge

meme hoed #$ -pe impi tight 80

#$ -o $JOB_NAME.$JOB ID.out
-e $JOB_NAME.S$JOB_ID.err

impi_robin : distribue au mieux .
les taches sur les S
nosuds

\\\\\ //// module load ompi

mpirun -machinefile S$TMPDIR/machines
-np $NSLOTS ./appli mpi




Sulivi des jobs




Suivi des jobs

/

-

Besolin : lister les jobs et les ressources disponibles
Solution : gstat, ghost

Etat du job Explication

d deleting

t , r transfering, running

s , S, T suspending , threshold
R restarted

Y waiting

h hold

E error

d queuing




Suivi des jobs

Quelgues commandes utiles

Commande
gstat -t

gstat -j Job Id

gstat -u
gstat -s z
qghost -g
gdel id

gdel -u toto

Explication
Affichage complet des jobs sur les nceuds
Affichage complet d'un job en particulier

Affichage des jobs et des files associés a un
utilisateur

Affichage de jobs terminés (historique)

Affichage des ressources (nceuds, mémoire,
swap,queue)

Suppression du job id

Suppression de tous les jobs de l'utilisateur
toto



FAQ




FAQ

/Q : pourquoi mon job est-il en "Eqw” ?
R : Suite a une erreur dans votre script. Veérifier notamment que
#!/bin/bash est en premiere ligne du shell, penser a passer

\doszunix sur les fichiers windows

(&

R : SGE n'arrive pas a trouver les ressources demandées,

Q : pourquoi mon job reste-t-il bloqué (en "qw”) ?
pour plus d'informations, il est possible d'utiliser gstat -j idJob

/Q : Comment indiquer le temps d'exécution du job?
R : En utilisant I'option -l h_rt,

- en lighe de commande :

gsub -1 h rt=02:30:00 job.sge

- dans le script : #$ -1 h rt=02:30:00

A




FAQ (2)

LQ : pourquol indiquer le temps d'exécution ?

R : pour faciliter la répartition des ressources par GE

6 : Que se passe-t-il si le temps indiqué est trop court ou trop long ;

R : Si le temps indiqué est trop court, votre job sera interrompul.
S’il est trop long, vous serez pénalisé par GE qui utilise cette
L Information pour determiner la priorité des jobs. /

@ D

Q : comment demander une certaine quantité de mémoire?
R : en utilisant ['option - h_vmem,

#% -1 h vmem=10g
Mémoire nécessaire a I'exécution (par slot)
Attention : le job sera tué en cas de dépassement !

N /




Travall pratique

Soumission d'un job batch Matlab sur le
mesocentre

Suivi et verification du bon fonctionnement de
I'exécution
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Contacts et informations

Site WEB : http://meso.univ-fcomte.fr
Site intranet : http://mesoserver.univ-fcomte.fr

Liste de diffusion :
meso-utilisateurs@univ-fcomte.fr

Adhesion automatique a l'ouverture du compte

En cas de probleme : svypmeso@univ-fcomte.fr

Citer l'utilisation / Reporter vos publications au
mesocentre
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Question ?
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