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il Obsah =

» Torque

opakovani

» Torque (zdroje)

aneb jak ovlivnit, kde se bude uloha pocitat ...

» Torque (kopirovani souborti)
stagein, stageout, explicitni kopirovani dat

» Torque (MetaCentrum)
MetaCentrum, CERIT-SC, dokumentace

» Spousténi programu gaussian v MetaCentru
priprava dat, priprava ulohy, zarazeni ulohy, monitoring ulohy, analyza dat
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Torque

http://www.adaptivecomputing.com/products/open-source/torque/
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WArchitektura

pbsnodes -a

gstat -q
gstat
gstat -u <login>

Ve

pripravena uloha
Cekajici uloha
bézici uloha




lTorque — prikazy, stavy u

qsub zasle ulohu do davkového systému
gstat vypisSe informace o davkovém systému (seznam uloh, seznam front)

pbsnodes vypise informace o vypocetnich uzlech

qgrls uvolni Ulohu ze stavu holded (pokud to okolnosti dovoluji)
Stavy ulohy:
Q (queued) ceka ve fronté na spusténi na vypocetnim uzlu
R (running) bézi na vypocetnim uzly

C (completed) uloha byla dokoncena (informace o dokoncenych udloh se zobrazuji
jen omezenou dobu — nejcastéji 24 hodin)

H (holded) uloha byla pozastavena, ulohu je mozné uvolnit prikazem grls

E (error) doslo k chybé
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Torque
(zdroje)

zdroje se zadavaji pomoci volby -l pfikazu qsub, Ize zadat vice specifikaci soucasné

napr:

$ gsub -g default -1 nodes=l:ppn=1l:brno -1 mem=400mb skript.sh
nebo

$ gsub -g default -1 nodes=1:ppn=1:brné:aem=400mb skript.sh

N\\

carka
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Pocet a typ vypocetnic

nodes=N1:ppn=Ml:propertiesl [+N2 :ppn=M2 :properties2+. . .]
/ 'T\ 'T‘ v béZné praci se nepouziva

pocet vypocetnich uzl(

pocet CPU na kazdy vypocetni uzel

vlastnosti uzlu

Celkovy pocet pozadovanych CPU: N(CPU)=N1*M1[+N2*M2+]

Slouzi pouze k rezervaci vypocetnich zdrojti ve formé CPU. To vSak neznamenj, Ze uloha
na pridélenych vypocetnich zdrojich bude automaticky spusténa. Toto musi zajistit skript
ulohy.
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l Pocet a typ vypocetnich u

Seznam alokovanych CPU je dostupny jako seznam vypocetnich uzld uvedenych v souboru,
jehoZ nazev je uveden v systémové proménné PBS_NODEFILE. Tato proménna je dostupna
v bézici uloze:

#!/bin/bash
echo $PBS NODEFILE
cat $PBS_NODEFILE

Priklad:
$ gsub -g default -1 nodes=1:ppn=2:brno+l:ppn=1:brno skript.sh
Vysledek:

/var/spool/torque/aux//10312644.arien.ics.muni.cz
zubat2.ncbr.muni.cz
zubat2.ncbr.muni.cz
mandos2Z2.ics.muni.cz

Seznam CPU slotl je pak dostupny v Uplném popisu ulohy, polozka exec_host:
$ gstat -f <cislo ulohu>
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l Pocet a typ vypocetnich uz

Vlastnosti:

Vypocetni uzly mohou mit specifikované vlastnosti. Jedna se o kratké retézce, jejichz
vyznam je zavisly na administratorech systému. Vlastnosti uzl( jsou vypisovany prikazem
pbsnodes polozka properties.

UZivatel mlze ve specifikaci vypocetnich zdroji pozadovat pouze takové vypocetni uzly,
které maji specifikované vlastnosti.

Priklady: logické ANO
nodes=1:ppn=1:brno /

nodes=1:ppn=1:brno#debian70
nodes=1:ppn=1:"cl_doom

nodes=1:ppn=1:"onyxl-1.ncbr.muni.cz

exclusion (pouze MetaCentrum)
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l Dalsi specifikace zdroju
Zdroj | Omezeni |Popis

mem velikost paméti, jednotky mb, gb

scratch velikost lokdlniho datového ulozisté, jednotky mb, gb

scratch_type pouze Meta typ lokalniho datového ulozisté

walltime maximalni doba béhu ulohy nejcastéji ve spojeni s frontou default

umask umask pro soubory a adresare vytvarené na lokalnim datovém
ulozisti

group skupina pro soubory a adresare vytvarené na lokalnim datovém
ulozisti

V MetaCentru mohou byt ulohy s nedostatecné specifikovanymi pozadavky na zdroje
predcasné ukonceny.




Torque
(kopirovani souboru)




l Kopirovani souboru

Torque ma vnitfni podporu pro kopirovani soubori pomoci stagein a stageout direktiv.
Tento zpUsob je vSak prakticky nepouzitelny a uzivatel by mél veSkeré operace souvisejici s
kopirovanim dat na lokalni datové ulozZisté zajistit v ramci ulohy (prikazy cp, scp, rsync).
Tento zpUsob je popsan v dokumentaci MetaCentrum VO.

User Interface (Ul)
(Frontend)
/job/input/dir

scp, cp, rsync

~omputational Node #1
Worker Node (WN)
/scratch/job_id/

scp, cp, rsync
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Torque
(MetaCentrum)




l Davkove systemy

MetaCentrum VO se sklada ze dvou oddélenych davkovych systém:
» arien.ics.muni.cz obsluhuje vypocetni uzly z MetaCentra, vychozi na vsech celnich
uzlech, kromé zuphux.cert-sc.cz
» wagap.cerit-sc.cz obsluhuje vypocetni uzly z CERIT-SC, vychozi na ¢elnim uzlu
zuphux.cert-sc.cz

Oba systémy jsou uzivatelsky kompatibilni (stejné volby), rozdily je moiné najit v
dokumentaci MetaCentrum VO.

Vychozi Torque server lze zménit nastavenim proménné PBS_SERVER, napr.

/ vypise ulohy z MetaCentra
[kulhanek@zuphux ~]$ gstat

[kulhanek@zuphux ~]$ export PBS SERVER=arien.ics.muni.cz

[kulhanek@zuphux ~]$ gstat \
vypise ulohy z CERIT-SC
IR kticky (vod do superpocitani




Spousténi programu gaussian v MetaCentru
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l Cviceni 3
Cilem cviceni je vytvofit model molekuly C,, a vypocitat jeji molekularni vibrace
semiempirickou kvantové-chemickou metodou PM6 v programu gaussian verze 09.

Vysledek nasledujiciho cvi¢eni uvaddéjte do protokolu souhrnné, uvadéjte pouze dllezité
informace.

1. V programu Nemesis namodelujte molekulu fullerenu C,,. Pouzijte projekt "Build
structure", dale Structure - Insert - SMILES ... SMILE zapis molekuly pouzijte z
anglické wikipedie pro C,. Po vloZeni struktury posunte jeden atom z roviny (Mouse -
Atom manipulation). Poté zoptimalizujte geometrii pomoci vychoziho silového pole
(typ pole Ize zjistit v Geometry - Optimizer setup).

2. Vytvorte vstupni soubor pro program gaussian (File = Export Structure as ... -
Gaussian Input). Zvolte metodu PM6 a optimalizaci geometrie. Poté do vstupniho
souboru dopiste klicové slovo FREQ (za klicové slovo Opt) a soubor ulozte s priponou
.com.

3. Vytvoreny vstupni soubor preneste na Celni uzel MetaCentra, pripravte skript ulohy a
ulohu zaradte do davkového systému. Postupujte podle dokumentace MetaCentra,
uloha musi na vypocetnim uzlu pouzivat lokalni datové uloziste.

4. Vysledek ulohy (soubor se zakoncenim .log) preneste na vasi pracovni stanici a
vypocitané molekularni vibrace zobrazte v programu Nemesis, podle navodu
uvedenému dale.
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l Nemesis

Spusténi programu:

S module add nemesis

S nemesis
Mys:
Levé tlacitko selekce
Prostredni tlacitko rotace
Levé tlacitko posun
Kolecko zoom
Modifikatory:
Shift XZ -> Y pohyby
Ctrl prepina mezi sekundarnim a primarnim manipulatorem

IR kticky (vod do superpocitani




l Build Project

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package Elen B == 1ty «)) 12:18PM R PetrKulhanek 4%
Structures 3] Build panel =
Structures | Merge | Actions Basic | General
|
Name sID Ato G o= Tmc= | =es
v /
P Structure 1 1 < Vrstvy
= Cl- Br- -
0= ©- [ S-

stavba/editace molekuly™ M &

Delete atom Make bond
Number of structures: 1 %
Break bond Delete bond

s e “’n
Active profle o® optimalizace geometrie o

Active profile: Profile 1 7 . s
pomoci silového pole

Profile objects

Name Ty
* Light 1 Light
[l Background 1 Backgrc Geometry ®

& standard Model 1 Standar

" Freezed Atoms 1 Freeze{/ grafiCké mOdEIy

Position Distance Angle Torsion

mereni geometrie \

HsTtcapopP S ERs

Nastaveni silového pole pro optimalizaci: menu Geometry-> Optimizer Setup
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l Trajectory:

Vizualizace

1) Projekt: Trajectory

2) File->Import Trajectory as -> Gaussian Vibrations

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package

Een M $ T3 «) 10:08PM 2R PetrKulhanek %t

Trajectories =

Name Trajectory At
P Trajectory 1 Struckture 1

A 4

dvojklik

S TR

Number of trajectories:

Trajectories | Structures
Active Profile ®
Active profile: Profile 1 h
Profile objects
Name Ty
* Light1 Light
Il Background 1 Backgre

& Standard Model 1 Standar
Freezed Atoms 1 Freezed

Properties Manager =
® Mame Type Description ID
Basic Play Segments | Filters Referenced by
Sl Name Snapshosts Type
1 ethan_freq 180 Gaussian Vibratic
@ Gaussian Vibrations
Basic | Vibrations | Setup
¥ Frequency IRIntensity  Scc -
v
1 224.6 0.0 o - .
Iz b 2 878.2 0.0 £
3 878.2 0.0
zvolime vibra .
4 1120.0 0.0
5 1120.0 0.0 stance Angle Torsion
6 1137.8 0.0
7 1359.3 0.0
8 1408.2 0.0
1 9 1408.2 0.0
an 1417 —
NumNer of vibrations: 24
ActiveYibrations: 0
| Activite imaginary | | Deactivate all |

spustime animaci




