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Demo
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Vysoka velkost’ vypocetného softwaru

— Software je rozdeleny do samostatnych kontajnerov

Hlavny kontajner
Jupyter notebook

- mdtraj

- plotly
- nglview

~2.69GB

Vedlajsi kontajner Vedlajsi kontajner
Gromacs Orca

~931MB ~12.7GB ~844MB
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Casova os workflow

Gromacs

Hlavny kontajner

Gromacs

orca
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Povodneé riesenie - PBS

— Primarne cez Podman v multiuzivatel'skom prostredi (CERIT)

. : . , . Hlavny pipeline " Zdiefany prieginok Vedrajsi kontajner
1. Vytvorenie pbs jobu, kde sa spustil hlavny kontajner kontajner - VySiupy vedlajgich kentajneroy (Gromacs/Orca)
. - . - WEILpY pra vedlagdie Kontajneny
s grafickym interface Jupyter notebook - madrhduiedie
2. - dotasné sibory
podman-run.p "™ ey e
(klient) 1 | Sochet
3 T B S
[ . podmand. py 3 | _J
L Podman (server/démon) Podman
Host'ovské zariadenie
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Povodneé riesenie - PBS

— Primarne cez Podman v multiuzivatel'skom prostredi (CERIT)

Hiavny_pipeline * Zdiefany prietinok Vedrajéi kontajner
1. kontajner = Wistupy vedrajiich kontaneroy (Gromacs/Orca)
- WEILpY pra vedlagdie Kontajneny
; ) 3 = madzivysiedky

2. Prostrednictvom custom vytvoreného systému - dotasnt subory

master -> socket -> daemon komunikuje

hlavny kontajner s Podmanom hostovského pndrir:‘elu_n-n;n-pr — > Socket [

. . ient

zariadenia ° |

3. T i * _________
[ podmand. py _J
Podman €— run.sh (servesidsmon) J' )|Pndman}—

Hostovské zariadenie
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Povodneé riesenie - PBS

— Primarne cez Podman v multiuzivatel'skom prostredi (CERIT)

Hiavny pipeline " Zdiefany priefinok Vedrajéi kontajner ’\
1. kontajner - VifSILDY vedTasich Kontajnerov (Gromacs/Orca)
- WSILpY pra vedraiie Kontajneny
- medzivysiadky
2. - dodasnd sibory
podman-run.py » T ey
3. Prebieha naroCny vypocet, kde input a output T 3 T
sa n;achadza Y z'dlelar)om prieCinku na - l ~— =
hostovskom zariadeni : [ i ‘
podmand. py J
Podman €«— run.sh (servesidsmon) —)|Fndman}—
Host'ovské zariadenie
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Vlastnosti prostredia workflow - PBS

— Nepretrzity uptime X

— Ak padol PBS job, bolo potrebné ho znovu manualne spustit

— Vypocetne naroéné ukony X

— RieSenie cez workaround vlastnym .sh skriptom, ktory spustal PBS joby

— Vysoka velkost’ vypoéetného softwaru /
— Vizualizacia a korekcia parametrov vypoctov v/

— Bezpecnost’ X

— RieSenie cez workaround Podmanom namiesto Dockera (vlastny master->socket->daemon)
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Aktualne riesenie - Kubernetes

— Pomocou webového Flask rozhrania_

™ ‘Web Frontend

H : |-'g-'ess_ | ratrave

Motebook

vytvori vlastnu inStanciu pipeliny, pripadne
sa vie pripojit na svoju existujucu

1. Pouzivatel si pomocou webového rozhrania \ “*... th

2.

Komplexné vypocetné workflow v k8s




Aktualne riesenie - Kubernetes

— Pomocou weboveého Flask rozhrania

2. 'V pripade naro¢ného vypoctu je z
hlavného kontajnera vytvoreny
kubernetes job, ktory vykona vypocet

3.
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Aktualne riesenie - Kubernetes

— Pomocou weboveého Flask rozhrania

™ Web Frontend Notebook

refriava Ingrass |
" Ingress | Sacra s

aaaaa e I
User arice | »
1 > Deployment
. craata Depdoyrent -+ i i
Sdakste = Iupryter
Flazk App 2 -
. 3 Iight cells
-

" pakup —

{ stara neavy cells -'r-- ts

3. Prebieha naroény vypodet, kde input a s . "
output je uloZzeny na PVC ﬁ
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Vlastnosti prostredia workflow - Kubernetes

— Nepretrzity uptime v/

— Pri problémoch so sietou je kontajner restartovany Kubernetesom

— Vypocetne naroc¢né ukony v
— RieSenie prirodzené cez Kubernetes job (ziadne custom skripty)

— Vysoka velkost’ vypoéetného softwaru /
— Vizualizacia a korekcia parametrov vypoctov v/

— Bezpecénost’ v/
— Pristup ku Kubernetes clusteru maju iba admini, ktori disponuju secretom
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Vseobecné pouzitie konceptu

Aplikacia webového rozhrania Jupyter notebook
Viypocet 1 —
I ——>{ Prihlasenie }——>|.Jedn oduchy interface }———_p Viypocet 2 .
PouZivatel . Vypocet X W
Kontajner X «—
Interface
1. Wytvorenie/otvorenie notebooku | ., . . .....- Kontainer2 <
2. Zmazanie notebooku
3. Logout - Kontajner1 «—~
. / N
H"'\—\_\_\_,_,_,—'—'
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