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Zamereni predmetu

» Motivace
» Probihané okruhy




l Motivace - superpoéité_

MetaCentrum a CERIT-SC (http://metavo.metacentrum.cz) Stav v roce 2016
* Narodni gridova infrastruktura, OS Debian
* cca 11000 CPU jader, 1100 TiB diskové pole, 17 PiB hierarchicka ulozisté

U&et mUzZe ziskat student libovolné vysoké koly CR.

IT4innovations (http://it4i.cz)
* Narodni superpocitacové centrum, OS CentOS a Bullx
* salomon (cca 24192 CPU jader, 129TB RAM, Intel Xeon Phi MIC)
* 40. nejvykonnéjsim superpocitac na svété (TOP500, 139. misto 06/2018)
e anselm (cca 3000 CPU jader, 15TB RAM)

O strojovy Cas se zada formou grantovych soutézi.
Lokalni vypocetni klastry LCC

* LCC — laborator vypocetni chemie

Navazujici predmét (podzimni semestr — blokova vyuka):
C2115 Prakticky uvod do superpoditani
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l Motivace - desktopovy s
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l Probirané okruhy

» Zakladni prace s OS
» Virtualizace
» Prace s prikazovou radkou
» Skriptovani v jazyce
bash
gnuplot
awk




l Virtualizace
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l Zpracovani textovych s

NSTEP = 6000 TIME (PS) = 206.000 TEMP(K) = 291.69 PRESS
Etot = 160.8627 EKtot 18.5486 EPto =
BOND .2673 17.6964 ED =
1-4 NB VDWAALS =
EELEC RESTRAINT =

Snadna extrakce dat pomoci jazyka AWK.
(vystupy vypocetnich programi)

206.000 291.69

Data: /home/kulhanek/Documents/C2110/Lesson01/dat/rst.out

$ grep TIME rst.out | awk '{ print $6, $9 }'

$ awk '/TIME/{ print $6, $9 }' rst.out

0.0
142.3142
13.5633
1.5430
0.0000
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Vizualizace vysledku
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Zobrazovani extrahovanych dat ve formé grafli (gnuplot).




l Automatizace
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Organizace vyuky

» Harmonogram, forma vyuky
» Hodnoceni znalosti, zakonceni predmétu




l Harmonogram, forma v

Vyuka: 17. zari 2018 - 17. prosince 2017
Zkouskové obdobi: 2. ledna 2019 - 12. Unora 2019

Zakonceni: kolokvium (2 kredity)
Celkovy pocet odprednasenych hodin: 13 x 2 hodiny = 26 hodin
Celkova hodinova zatéz predmétu:

1 ECTS kredit -> 26 hodin studijni zatéze

2 kredity -> 2x 26 hodin = 52 hodin studijni zatéze

Samostudium, domaci ulohy, priprava na zkousku: 26 hodin

Dobrovolné procvicovani:
odpovédniky 1x za 14 dnU, pristupné 2 tydny od zverejnéni
neomezeny pocet otevreni a vyhodnoceni
nahodné generovana sada otazek

Povolené jsou dvé predem omluvené absence!
(bud e-mailem nebo pres informacni systém)
Nebo pouze jedna neomluvena absence dle studijniho radu.




l Zakonceni - hodnoceni

Dva prubézZné testy: (20 minut) 2x10 bodua
Zakonceni:
- findlni test (1 hodina) 50 bodua
- skript podle zadani (1 hodina) 30 bodua
Celkem: 100 bodu
Prospél: = 80 bodu

MuzZete pouzivat veskeré studijni materialy, libovolné knihy a internet. Pri psani
testu i vytvareni skriptu muzete pouzivat pocitac, mlizete pouzit skripty z cviceni
Ci z domacich uloh. Nesmite vSak spolupracovat s jinymi lidmi (Facebook, mobil,

apod.).

Navazujici predmét C2115 Prakticky uvod do superpocitani
blokova vyuka 28.1. - 1.2. 2019
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Klastr WOLF

» Ucebna 1.18
» Struktura
» Pravidla pouzivani

» Spravci




Ucebna 1.18

» Ucebna s 23 PC

» 3D vizualizace

» Usporadani do
vypocetniho klastru

Bezpecnost prace!

Zakladni informace:

https://wolf.ncbr.muni.cz

Ucebna je volné pfistupna studenttim, ktefi pracuji na projektech v NCBR, a dale
studenttiim, kterym v daném semestru v ucebné probiha vyuka.




lStruktura klastru WOLF

wolf32 ® B B BT \olf40
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Mistnosti:
0.18 Serverovna A4/UKB
1.18 Pocitacova ucebna A4/UKB
2.11 Seminarni mistnost A4/UKB

pracovni

stanice (vypocetni uzly)

Operacni systém: Ubuntu 16.04 (Xenial) LTS

(http://www.

ubuntu.com/)
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V4 v 4

l Pravidla pouzivani

Klastr WOLF je urcen vyhradné pro ucely vyuky ci pro védeckou praci v ramci
Narodniho centra pro vyzkum biomolekul.

Klastr WOLF je vyslovené zakazano pouzivat pro:
> stahovani nelegalniho obsahu (autorsky chranéna dila apod.)
> rozesilani virta, spamd, nevyZzadané posty a podobnych materiald
> prolomeni ochrany jinych pocitacu
> Cteni, mazani ¢i zménu nechranéného obsahu souboru jinych uzivatel(

Zavazna jsou pravidla uzivani pocitacové sité Masarykovy univerzity:
https://is.muni.cz/auth/do/mu/Uredni_deska/Predpisy MU/Masarykova_univerzita/Smernice. MU/SM10-17/

Prihlasovaci jméno a heslo tvori identitu uzivatele a proto ji zasadné
nesdélujeme tretim osobam, neukladame ¢i zasilame (napr. e-mailem) v
nesifrované formé!




V4 v 4

Pravidla pouzivani ....

Na klastru WOLF je dale vysloveneé zakazano:
> spoustét ulohy na ¢elnim uzlu (wolf.ncbr.muni.cz)
> spoustét ulohy kdekoliv v domovském adresari (obzvlasté datove
narocné ulohy)
> spoustét ulohy na pracovnich stanicich v pribéhu vyuky (pokud neni
povoleno vyucujicim)

Casové delsi tulohy je nutné spoustét pomoci davkového systému.

sVVvV/




Spravci klastru — reseni

NeZ kontaktujete spravce, konzultujte sv(j problém s vasim kolegou, vyucujicim nebo
Skolitelem. Pokud problém nevyfesite, oznamte problém spravcliim e-mailem na

support@Ilcc.ncbr.muni.cz

Ve zpravé uvedte
» Popis problému, nazev prikazu
» Jméno uzivatele, stroje
» Kopie chybového vystupu (cely od zadani prikazu)

_éklady programovani 1. lekce l!.



Zaciname

» Mistni prihlaseni

» Standardni aplikace

» Prikazova radka

» Védecko-technické aplikace
» Zména hesla

» Desktopova prostredi




l Mistni prihlaseni

Mistni terminaly:
e Sest textovych terminala (F1 ... F6)
e jeden graficky terminal (F7, )

e prepinani pomoci klaves Ctrl+Alt+F1 ... Ctrl+Alt+F7

Prihlaseni:
* nutno zadat prihlasovaci jméno (username) a heslo (password)

Operacni systém Linux je velmi flexibilni a umozniuje i jiné zpUsoby mistniho prihlaseni,
napf. pomoci identifikacnich karet ¢i kryptografickych klicl. Vice lze nalézt v napovédeé

systému PAM (Pluggable Authentication Modules).
S man 8 pam




W Mistniprihlaseni .

Textovy terminal (F1-F6):
> zpfristupnuje prikazovou radku (CLI — command line interface)
> vychozim adresarem je /home/username (domovsky adresar)
> grafické aplikace (X11) lze spoustét jen s exportem displeje na vzdaleny
graficky terminal
> odhlaseni prikazem exit

Graficky terminal (F7):
> spousti X11 server a v ném okenniho spravce (KDE, Unity, GNOME, atd.)
> okenniho spravce (desktopové prostredi) Ize zvolit pred viastnim prihlasenim
> umoznuje primé spousténi grafickych programa (GUI — graphical user interface)
> prikazova radka je dostupna pomoci specialnich aplikaci
> Xterm
» konsole
> gnome-terminal
> odhlaseni pomoci nabidky v menu okenniho spravce




ll Piiihlaseni - LightDM X

@ BE8Hen 1) c02PMm O

d esktopového
prostredi

Login

Username

Vychozi klavesnice je anglicka (EN).
PFi pouziti numerické ¢asti klavesnice zkontrolujte, zdali je aktivovan NumLock.




Ml Cviceni

1. Prihlaste se do desktopového prostredi Unity (volba Ubuntu v menu volby
prostredi).

Prihlaste se do textového terminalu Cislo 3.
Zadejte v ném prikaz Is. Odhadnéte co prikaz déla.

Odhlaste se z textového terminalu a vratte se zpét do grafického terminalu.

LR N

Otevrete webovy prohlize¢ a ném portal klastru WOLF. Pfihlaste se do vnitrni
Casti. Zobrazte obsazeni klastru.

6. Prihlaste se do ISu a otevrete si tuto prezentaci ze Studijnich materiald.




lStandardm’ aplikace

xxxxxxxxx

‘‘‘‘‘‘‘‘

Media

System

Filtrovani vysledkd

Podskupina menu

Firefox firefox webovy prohlizec

LibreOffice libreoffice textovy editor (Writer), tabulkovy kalkulator (Calc)
prezentace (Impress)

Gimp gimp editor rastroveé grafiky
Inkscape inkscape editor vektorové grafiky
Okular okular prohlize¢ PDF dokumentu

T

jméno prikazu, ktery spousti aplikaci




1. Spustte program Gimp pomoci menu prostredi Unity. V programu nakreslete domecek
jednim tahem. Vzniklé trojuhelniky vyplite rdznymi barvami.

2. Kde ma aplikace Gimp menu?

3. Spustte program Inkscape. V programu nakreslete vlajku ¢eské republiky. Zkuste
odhadnout principialni rozdil mezi programy Inkscape a Gimp.

4. Spustte program LibreOffice. V tabulkovém kalkulatoru zobrazte prabéh funkce sinus v
rozsahu 0 az 360°.




lTerminéIy

Pfikazova radka je pristupnd pfimo z textovych termindl(. V grafickém prostredi X11 je
nutné spustit vhodnou aplikaci emulujici textovy terminal:

» gnome-terminal (Terminal)

» konsole Vychozim adresarem je: /fhome/username
» xterm

gnome-terminal

% - o Terminal

[kulhanekgpes ~1$ I k0n50|e

kulhanek : bash > ) (X

Scrollback Bookmarks Settings Help

-~ xterm

kulhanek@uolfol ~1% |

jednoduché, pritom|znacné konfigurovatelné . )
jednoduché, standard na

vsech UNIXovych
systémech

common : kwrite | (B wvs-server : kate -EI kulhanek : bash [«
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Wl Piikazova Fadka

Prompt - typ uZivatele / vyzvy (S bézny uZivatel, # super uzivatel, dalSi mozné %, >)

[kulhanek@wolf ~]1$
2~ , .
jméno uzivatele misto pro pfikaz
jméno pocitace
aktualni adresar (~ znamend domovsky adresar /home/username)

Prikaz se vykona zmacknutim klavesy Enter.

Historie: pomoci kurzorovych Sipek nahoru a dolll Ize prochazet seznamem jiZz zadanych
prikaz(. Prikaz z historie lze znovu pouzit nebo upravit a upraveny pouzit. Historie je
pristupna i prfikazem history.

Automatické doplnovani: zmacknutim klavesy Tab (tabulator) se interpret prikazové radky
snazi dokoncit rozepsané slovo. Doplfuji se jména prikazl, cesty a jména soubor( (pokud
jeden stisk nic nevyvol3, existuje vice moznosti doplnéni, opakovany stisk je zobrazi).

Kopirovani textu: Ne pomoci Ctrl+C! Pro kopirovani textu z terminalu staci text oznacit, pro
nasledné vlozeni stisknéte kolecko (prostredni tlacitko) mysi.




lVédecko-technické apli

Védeckotechnické aplikace, které jsou instalovany v nékolika verzich (verze aplikace, typ
kompilace, paralelni verze), jsou dostupné ve formé modull. Pfed pouZitim aplikace je
nutné prislusny modul aktivovat.

Prehled dostupnych aplikaci:
pry P zadava se do prikazové radky, text se piSe bez znaku S

S module

Prehled dostupnych verzi modulu: v o,
Cislo verze se od jména

S module versions vmd modulu oddéluje dvojte¢kou

Dokumentace k modulu:
S module help vmd

Aktivace modulu:

4
S module add vimd S module add vmd:1.9.0
Spusténi aplikace z modulu vmd
$ vmd aktivuje vychozi verzi modulu

jméno modulu a aplikace nemusi byt stejné




1. Otevrete terminal v grafickém rozhrani Unity.

Z terminalu spustte program Inkscape. Do prikazové radky napiste ,inkscape” a
zmacknéte Enter.

Co se stane pokud napisete , Inkscape?
Zobrazte vSechny dostupné moduly.
K ¢emu slouzi modul vmd?

K cemu slouzi modul nemesis?

N o U s~ w

Spustte program nemesis. Do nového terminalu napiste ,nemesis” a zmacknéte Enter.
Co se stane?

Aktivujte modul ,nemesis” a pokuste se program nemesis znovu spustit.

V programu namodelujte molekulu kyseliny octové a provedte optimalizaci jeji
geometrie.




l Spravce souboru
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V superpocitacovych centrech nejsou vétsSinou grafické rozhranni dostupna.
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Zaver




» Ubuntu je moderni desktopové prostredi (plati i pro jiné
distribuce postavené na OS unixového typu)

» Ubuntu obsahuje alternativy standardnich aplikaci od
kancelarskych balikd (Writer, Calc, Impress) pres programy pro
vytvareni vektorové (Inkscape) Ci rastrové (Gimp) grafiky az po
programy pro zobrazovani webovych stranek (Firefox)

» M3 nativni podporu pro praci s prikazovou radkou




l Prehled lekci

ZaCiname

Linux jako viceuzivatelsky systém

Souborovy systém

Procesy

Programy vs skripty, algoritmizace, bash Pr
Linux aneb co se neveslo do uvodu

Skriptovani v jazyce bash

bash — fidici struktury (podminky, cykly)

bash — dokonceni (skoro)

10. gnuplot, bash Pr
11. awk

12. awk — pokracovani

13. Kompilace program( ze zdrojovych kéd

b
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Zmena hesla
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l Zmena hesla

Standardnim prikazem pro zménu hesla v prostredi linuxu je pfikaz passwd (man passwd).

Na klastru WOLF jej vSak neni moZné pouzit z divodu vyuzZivani externiho spravce
uzivatelskych uc¢ta Perun (https://perun.cesnet.cz).

Pro zménu hesla (¢i reset hesla, pokud jste jej zapomnéli) tak musite pouZzit spravce
eINFRA profilu, ktery naleznete na nasledujicim odkazu:

https://einfra.cesnet.cz/a/user-profile/fed/




l Zmena hesla

> Heslo by mélo byt dostatecné silné. Mélo by obsahovat kombinaci pismen (malych a

velkych), Cislic a specialnich znakd.
> Pri zadavani hesla nepouzivame numerickou cast klavesnice, specialni klavesy a

premykace kromé klavesy Shift. Vyvarujete se tak problémUim se zaddvanim hesla na
jinych pocitacich.

T = | = = = =R | = T =R =y = g BT || SCILK || palse
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Vychozi klavesnice na klastru WOLF je anglicka (EN).




Desktopova prostredi
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l Desktopové prostredi _

Poznamky:

» V soucasné dobé (2018) jsou na klastru WOLF dostupné prostredi Unity a
Gnome.

» Prostredi Unity bude v nadchazejicich verzich Ubuntu nahrazeno prostredim
Gnome.

» Na klastru WOLF se tak stane az pri prechodu na Ubuntu 18.04 LTS (Unor 2019).

K procviceni:

1. Postupneé se prihlaste do jednotlivych desktopovych prostredi, které jsou
dostupné na pracovnich stanicich klastru WOLF.

2. V pripadé, ze si vyberete pro praci jiné desktopové prostredi nez Unity, se s
nim dobre seznamte.

3. Nainstalujte si do pouzivaného desktopového prostredi ceskou klavesnici,
pokud jste ji navykli pouzivat.




Ml Podékovani

Na pripravé kurzu se podileli:
Zora Stfelcova, Jakub Stépdan, Tomas Trnka, Tomas Bouchal, Pavel Janog
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