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Vytiskl TYPOS — Digital Print s.r.o., závod Plzeň.

Vydánı́ prvnı́, náklad 250 výtisků.
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3.3.3 Některé přı́kazy pro ovládánı́ PBS . . . . . . . . . . . 

4 Ukázky konkrétnı́ práce pro různé typy úloh 
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REDAKČNÍ POZNÁMKA

Tato publikace je určena studentům a zaměstnancům ZČU v Plzni
a pracovnı́kům ITI UK v Praze, částečně i jiných organizacı́. Může sloužit
jako základnı́ referenčnı́ přı́ručka pro použı́vánı́ PC clusterů na ZČU
v Plzni a v METACentru.

Členem cı́lové skupiny čtenářů je uživatel, který má zkušenosti s po-
čı́tánı́m a zajı́má se o možnost použı́vat PC clustery na Linuxu. Dalšı́
cı́lovou skupinou jsou i uživatelé dosud počı́tajı́cı́ lokálně a hledajı́cı́ mož-
nosti využı́vánı́ dalšı́ch zdrojů.

Tato přı́ručka byla vydána při přı́ležitosti pořádánı́ semináře pro uži-
vatele z řad studentů a zaměstnanců ZČU v Plzni v prosinci 2002.
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KAPITOLA 1

ÚVODEM NĚCO OBECNĚ
O CLUSTERECH

1.1 Co jsou to clustery

Anglicko-český slovnı́k nás poučı́, že výraz „cluster“ má překlady „shluk,
chumel, hlouček, seskupenı́ “ atd. Představme si velké množstvı́ relativně
„obyčejných“, ale velmi výkonných počı́tačů řady PC, propojených velmi
rychlou sı́tı́ a vybavených vhodným komunikačnı́m softwarem tak, aby
byly schopny spolupracovat na řešenı́ jedné úlohy podobně, jako pro-
bı́há spolupráce procesorů uvnitř klasického superpočı́tače. Tak to je,
s trochou zjednodušenı́, cluster pracovnı́ch stanic, či krátce jen „clus-
ter“. Hlavnı́ výhodou takovéhoto výpočetnı́ho prostředku je velmi přı́z-
nivý poměr ceny a výkonu, jelikož v dnešnı́ době lze takový cluster stavět
z masově vyráběných komponent.

Cluster je typicky zařı́zenı́ s homogennı́mi uzly propojenými velmi vý-
konnou sı́tı́, pokud možno co nejspolehlivěji a na krátkou vzdálenost.
V jedné nebo několika málo přı́strojových skřı́nı́ch je velké množstvı́ po-
čı́tačů PC (v tenkém a „rackovém“ provedenı́), komunikačnı́ přepı́nač,
chlazenı́ apod. Nejsou to tedy žádná vı́ceúčelová zařı́zenı́, z nichž by se
pro výpočty použı́val jen nadbytečný výkon. Typický cluster použı́vá ope-
račnı́ systém Linux1 a jiné „open source“ technologie, což ho v očı́ch uži-
vatelů poněkud odlišuje od superpočı́tače obvykle vybaveného firemnı́m
operačnı́m systémem.

1Existujı́ také PC clustery pracujı́cı́ s operačnı́mi systémy MS Windows, ty však nejsou
vzhledem k okolnostem předmětem tohoto článku
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Klasický superpočı́tač má (přes mnoho vnitřnı́ch technologiı́, které
toto alespoň navenek pro uživatele zajišt’ujı́) jednu sdı́lenou pamět’, jedny
periferie a jednu vysokorychlostnı́ komunikačnı́ sběrnici, která to vše
propojuje. Z hlediska uživatele (aplikačnı́ho programátora) se tak jevı́
jako jeden, velmi výkonný, ale homogennı́ počı́tač.

Vývoj v oblasti PC clusterů ale za poslednı́ roky velmi pokročil a dnes
již existuje celá řada speciálnı́ch SW nástrojů, obvykle označovaných po-
jmem middleware, které sloužı́ pro vytvořenı́ virtuálnı́ho superpočı́tače
nad hardwarem clusteru a tı́m pomáhajı́ aplikačnı́m programátorům
a uživatelům — umožňujı́ jim pracovat ve známém světě, byt’ virtuál-
nı́m.

Lze tedy řı́ci, že trend v oblasti náročných výpočtů v poslednı́ době
jednoznačně ukazuje přesun od klasických superpočı́tačů ke clusterům.
Zejména pro úlohy, jejichž podstata dovoluje paralelizaci na slabě vázané
procesy (lze přirozeně navrhnout řešenı́ úlohy tak, že se rozpadne na vı́ce
relativně nezávislých problémů, které nepotřebujı́ častou synchronizaci
či výměnu výsledků), je tento přı́stup výrazně efektivnějšı́. Ted’ je zřejmě
ta správná doba pro všechny uživatele z oblasti velmi náročných výpočtů
(pokud již tak dávno neučinili) začı́t se o tento trend zajı́mat, byt’ třeba
jen v úvahách do budoucna.

1.2 Zkušenosti s PC clustery

K tomu, co již bylo výše řečeno o clusterech a trendu v oblasti náročných
výpočtů, je možno pro potenciálnı́, respektivě váhajı́cı́ zájemce o tuto
technologii dodat několik povzbudivých slov, vycházejı́cı́ch zejména z do-
savadnı́ch zkušenostı́ zı́skaných v různých projektech.

Rozhodně je třeba řı́ci, že clustery nejsou doménou matematiků a in-
formatiků. Typickým „velkým“ uživatelem jsou fyzici, speciálně fyzici vy-
sokých energiı́. Projekt DataGrid, který je v tomto směru jednoznačně
největšı́m konzumentem výpočetnı́ kapacity, vznikl na základě potřeby
zpracovat obrovské množstvı́ dat vzniklých v urychlovači, který buduje
evropská komunita fyziků vysokých energiı́ v CERNu. Zpracovánı́ samo
má distribuovaný charakter, v podstatě lze řı́ci, že několik skupin fy-
ziků hledá naprosto nezávisle na sobě a vlastnı́mi algoritmy v jedněch
datech specifické znaky. Navı́c většina z těchto algoritmů má charakter
prohledávánı́ hrubou silou (metoda Monte Carlo), tj. má značné nároky
na celkovou výpočetnı́ kapacitu s minimálnı́mi nároky na synchronizaci.
Významná skupina fyziků v Praze napojených na DataGrid se zabývá
simulacı́ detektorů, tj. zařı́zenı́, kterými proudı́ částice a jež na základě

INFORMAČNÍ BULLETIN CIV — /



 1.2. ZKUŠENOSTI S PC CLUSTERY

toho produkujı́ data ke zpracovanı́. Tato simulace sloužı́ jak k návrhu
detektorů, tak k pracı́m souvisejı́cı́m s pochopenı́m dat, která hotový
detektor produkuje.

V Brně a Praze je také silná komunita uživatelů z řad chemiků, re-
spektivě biochemiků. Zejména pak uživatelé z Národnı́ho centra pro vý-
zkum biomolekul v Brně již dnes pro velkou část svých výpočtů využı́vajı́
clustery namı́sto klasických superpočı́tačů.

Obecněji řečeno, všechny problémy, které vedou k řešenı́ metodami
typu Monte Carlo, či jsou jinak snadno paralelizovatelné v režii řešitele,
patřı́ v prvnı́ řadě k vhodným kandidátům na použitı́ clusterů. U pro-
blémů řešených s využitı́m firemnı́ch softwarů je situace vždy závislá
na existenci přı́slušné portace pro danou platformu (Linux), podpoře
distribuovaného zpracovánı́ výpočtu a v neposlednı́ řadě také na typu
a množstvı́ licencı́ pro daný produkt.

PC CLUSTERY NA ZČU V PLZNI
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PC CLUSTERY NA ZČU V PLZNI

Na ZČU v Plzni je zhruba od poloviny roku 2002 umı́stěn PC cluster
pořı́zený v rámci výzkumného záměru, jehož nositelem je CESNET, zá-
jmové sdruženı́ vysokých škol včetně ZČU. Jedná se 16 uzlů, každý se
dvěma procesory Intel Pentium III o taktovacı́ frekvenci 1 GHz, 1 GB pa-
měti a 18 GB pevným diskem. Označenı́ clusteru je (podle předřazené
front–endové stanice) nympha.

Začátkem řı́jna 2002 byl pak na ZČU uveden do provozu nový cluster,
jenž byl pořı́zen z prostředků Institutu teoretické informatiky (ITI), spo-
lečného vědeckovýzkumného pracoviště UK Praha, AV ČR a ZČU v Plzni,
financovaného v rámci programu výzkumných center. Jedná se 16 uzlů,
každý se dvěma procesory AMD Athlon MP o taktovacı́ frekvenci 1.9 GHz,
1 GB paměti a 40 GB pevným diskem. Označenı́ clusteru je (podle před-
řazené front–endové stanice) minos.

Se zbytkem světa je připojenı́ obou clusterů realizováno přı́mo pro-
střednictvı́m plzeňského bodu přı́tomnosti národnı́ sı́tě výzkumu a vývoje
CESNET2 tak, aby možnost spolupráce clusterů v rámci METACentra
byla co nejlepšı́ (aktuálně linka Plzeň–Praha 2.5 Gbit/s a linka Praha–
Brno 10 Gbit/s).

Oba PC clustery jsou k dispozici v rámci projektu METACentrum
všem uživatelům, kteřı́ splnı́ základnı́ jednoduché podmı́nky pro jeho
užı́vánı́. Dı́ky vzájemnému propojenı́ obou zařı́zenı́ lze v přı́padě potřeby
pracovat na obou strojı́ch současně — a komu ani toto nestačı́, může
mı́t k dispozici dı́ky METACentru i dalšı́ stroje METACentra (v Praze či
Brně).
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2.1 Kdo jsou aktéři projektu

Institut teoretické informatiky UK (ITI, http://iti.zcu.cz) byl založen
v roce 2000 jako společné pracoviště Univerzity Karlovy v Praze, Ma-
tematického ústavu AV ČR, Ústavu informatiky AV ČR a Západočeské
univerzity v Plzni v rámci grantového programu výzkumných center. Od-
borně je centrum zaměřeno předevšı́m na základnı́ výzkum v oblasti
diskrétnı́ matematiky a teoretické informatiky. Plzeňské pracoviště ITI
pracuje při katedře matematiky FAV, na nı́ž byl již dřı́ve (v roce 1998)
instalován cluster s 12 CPU, pořı́zený z grantových prostředků projektu
„Lyra“ grantového programu MŠMT INFRA II. Tento cluster v současné
době sloužı́ hlavně k přı́pravě a laděnı́ úloh pro výkonnějšı́ počı́tače a pro
výuku. S clustery pracovnı́ch stanic má komunita matematiků a infor-
matiků na ZČU v Plzni tedy již zkušenosti z minulých let.

Projekt METACentrum (http://meta.cesnet.cz) vznikl v roce 1996
s cı́lem vytvořit jednotné prostředı́ pro uživatele nad heterogennı́ sı́tı́
výpočetnı́ch kapacit poskytovaných superpočı́tačovými centry vysokých
škol. V rámci projektu je toto prostředı́ udržováno a rozvı́jeno dodnes.
Z hlediska investičnı́ho rozvoje se v poslednı́ době METACentrum věnuje
právě clusterům. V tuto chvı́li je k dispozici ještě dalšı́ch celkem 96 pro-
cesorů (Pentium III, část 700 MHz, část 1 GHz) s celkem 48 GB paměti,
dislokovaných v Brně (64 CPU) a Praze (32 CPU). Navı́c koncem letoš-
nı́ho roku METACentrum investovalo do clusterové technologie, takže
nı́že popisovaná konfigurace nenı́ finálnı́.

2.2 Instalované zařı́zenı́ na ZČU v Plzni

Při pohledu na PC cluster minos (viz obrázek 2.1) možná rozpoznáte
16 plochých PC umı́stěných nad sebou ve speciálnı́ přı́strojové skřı́ni
(takzvaném „racku“). PC cluster nympha vypadá obdobně. A nynı́ se
podı́vejme podrobněji na konfiguraci jednotlivých PC clusterů.

2.2.1 Cluster nympha

PC cluster nympha je umı́stěn na serverovně CIV-LPS na ZČU v Plzni,
má 16 výpočetnı́ch uzlů HP LP1000r, kterým je předřazena řı́dı́cı́ stanice
nympha.zcu.cz.

Technické parametry výpočetnı́ch uzlů (HP LP1000r):
Procesory: 2 × Intel Pentium III 1 GHz, 256 Kb Cache, 133 MHz FSB

PC CLUSTERY NA ZČU V PLZNI
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Obrázek 2.1: PC cluster minos při instalaci

Pamět’: 1 GB SDRAM 133 MHz FSB
Disky: 18 GB SCSI-3 10 000 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 100 Mb/s Fast Ethernet, 1.2 Gb/s Myrinet
Hostname: {nympha1-nympha16}.zcu.cz

Speciálnı́ vybavenı́:
Myrinet M2L-SW16 switch

Technické parametry řı́dı́cı́ stanice:
Procesor: 1 × Intel Pentium 4 1.4 GHz
Pamět’: 512 MB RAM
Disky: 60 GB 10 000 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: nympha.zcu.cz

INFORMAČNÍ BULLETIN CIV — /
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2.2.2 Cluster minos

PC cluster minos je umı́stěn na serverovně CIV-LPS na ZČU v Plzni, má
16 výpočetnı́ch uzlů Dual AMD Athlon 1900+, kterým je předřazena řı́-
dı́cı́ stanice minos.zcu.cz. Tento cluster podléhá speciálnı́mu režimu
řı́zenı́ zpracovávánı́ úloh tak, aby jej mohli prioritně využı́vat zejména
pracovnı́ci ITI. Dalšı́ uživatelé majı́ přı́stup pouze pomocı́ krátkodobých
a střednědobých front v PBS, viz kapitola 3.3.

Technické parametry výpočetnı́ch uzlů:
Procesory: 2 × AMD Athlon MP 1900+ 1.6 GHz, 256Kb Cache, 266 MHz
FSB
Pamět’: 1 GB SDRAM ECC 266MHz FSB
Disk: 40 GB Ultra ATA IV 7 200 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 1 Gb/s Gigabit Ethernet
Hostname: {minos1-minos16}.zcu.cz

Speciálnı́ vybavenı́:
3Com SS3 4924 Gigabit switch

Technické parametry řı́dı́cı́ stanice:
Procesory: 2 × Pentium III Xeon 800 MHz
Pamět’: 512 MB SDRAM ECC reg. 133 MHz FSB
Disky: 8 GB Ultra3 SCSI 10 000 rpm + 36 GB Ultra3 SCSI 15 000 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 1 Gb/s Gigabit Ethernet
Hostname: minos.zcu.cz

2.3 Dalšı́ PC clustery METACentra

2.3.1 Cluster skirit

PC cluster skirit se nacházı́ na půdě ÚVT MU Brno. Má celkem 16 vý-
početnı́ch uzlů SGI 1200 a 16 výpočetnı́ch uzlů HP LP1000r, kterým je
předřazena jedna řı́dı́cı́ stanice skirit.ics.muni.cz.

Technické parametry výpočetnı́ch uzlů (SGI 1200):
Procesory: 2 × Intel Pentium III 700 MHz 256 Kb Cache, 100 MHz FSB
Pamět’: 1 GB SDRAM 100 MHz FSB
Disky: 9 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 1 Gb/s Gigabit Ethernet

PC CLUSTERY NA ZČU V PLZNI
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Hostname: {skirit1-skirit16}.ics.muni.cz
Speciálnı́ vybavenı́:
HP ProCurve 4108 GL Gigabit switch

Technické parametry výpočetnı́ch uzlů (HP LP1000r):
Procesory: 2 × Intel Pentium III 1 GHz 256 Kb Cache, 133 MHz FSB
Pamět’: 1 GB SDRAM 133 MHz FSB
Disky: 18 GB SCSI-3 10 000 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 100 Mb/s Fast Ethernet, 2 Gb/s Myrinet
Hostname: {skirit17-skirit32}.ics.muni.cz
Speciálnı́ vybavenı́:
Myrinet M3-E32 switch

Technické parametry řı́dı́cı́ stanice:
Procesor: 1 × Intel Pentium 4 1.4 GHz
Pamět’: 512 MB SDRAM 100 MHz FSB
Disky: 18 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm + 2 × 36 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 1 Gb/s Gigabit Ethernet
Hostname: skirit.ics.muni.cz

2.3.2 Cluster skurut

PC cluster skurut se nacházı́ na půdě CESNETu v Praze. Má 16 výpo-
četnı́ch uzlů SGI 1200, kterým je předřazena řı́dı́cı́ stanice, která má
hostname skurut.cesnet.cz.

Technické parametry výpočetnı́ch uzlů (SGI 1200):
Procesory: 2 × Intel Pentium III 700 MHz 256 Kb Cache, 100 MHz FSB
Pamět’: 1 GB SDRAM 100 MHz FSB
Disky: 9 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: {skurut1-skurut16}.cesnet.cz

Technické parametry řı́dı́cı́ stanice (SGI 1200):
Procesor: 2 × Intel Pentium III 700 MHz 256 Kb Cache, 100 MHz FSB
Pamět’: 512 MB SDRAM 100 MHz FSB
Disky: 18 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm + 2 × 36 GB Ultra2 SCSI 7 200 rpm
Sı́t’ové připojenı́: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: skurut.cesnet.cz
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2.4 Co nás stojı́ superpočı́tánı́

V realitě je to tak, že lidé, kteřı́ majı́ potřebu realizace náročných vědec-
kotechnických výpočtů, musı́ řešit i jiné otázky než technické. Je lépe
koupit si pro řešenı́ našeho úkolu vlastnı́ zařı́zenı́, mı́t nad nı́m plnou
kontrolu, ale také nést všechny starosti a náklady spojené s jeho provo-
zem, nebo je výhodnějšı́ uvažovat o využitı́ nabı́zených služeb? Takové
otázky musı́ řešit řada pracovišt’. Jednou, snad nejdůležitějšı́ otázkou
v tomto uvažovánı́, je otázka finančnı́. Co mne, jako zaměstnance ZČU,
bude stát použitı́ clusteru? Jak to vlastně je s takovými službami v rámci
rozpočtu ZČU?

Zde je třeba zdůraznit, že nová metodika rozpočtu ZČU umožňuje
u investičnı́ho majetku pořı́zeného z grantových zdrojů eliminovat nega-
tivnı́ efekty odpisového mechanismu. Protože obě uvedená zařı́zenı́ jsou,
jak již bylo řečeno, pořı́zena z grantových prostředků, a uvedené mecha-
nismy na ně byly plně aplikovány (cluster METACentra je navı́c v ma-
jetku CESNETu), nejsou jejich uživatelé zatěžováni žádnými platbami
(typu „podı́lu na odpisech“ apod.) Prakticky to znamená, že po vyřı́zenı́
minimálnı́ch formalit (registrace, zřı́zenı́ konta atd.) jsou obě zařı́zenı́
uživatelům z řad akademické obce ZČU k dispozici pro jejich výpočty.
Jsou zde jen dvě omezenı́, jež jsou (nebo by měla být) při daném zdroji
financovánı́ samozřejmá:

• zařı́zenı́ využı́vat pouze pro nekomerčnı́ účely,

• v publikačnı́ch výstupech ocitovat čı́sla přı́slušných grantových
projektů.
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PŘÍSTUP KE ZDROJŮM

3.1 Elektronická agenda uživatele

Dřı́ve než začneme pracovat na výpočetnı́ch zdrojı́ch v rámci METACen-
tra, musı́me absolvovat jistou administrativnı́ proceduru. Tato procedu-
ra je podporovaná elektronickým systémem (přes WWW rozhranı́), ně-
které úkony je však třeba realizovat pı́semným stykem s přı́slušným
uzlem METACentra. V některých přı́padech (např. cluster minos) na-
vı́c zřı́zenı́ přı́stupu podléhá schválenı́ zástupcem partnerské organizace
(v tomto přı́padě za ITI Ing. R. Kuželem).

Tématem tohoto sbornı́ku jsou clustery a to zejména ty instalované na
ZČU. Je proto namı́stě nejprve řı́ci, že pokud jste uživatelem METACen-
tra (napřı́klad použı́váte superpočı́tače ZSC kirke a pasifae), stačı́ Vám
podat žádost o přı́stup na clustery nympha a minos (viz dále). Vaše uži-
vatelské konto v METACentru je jedno a budete jej nadále použı́vat.

Poznámka: Všechny odkazované funkce WWW rozhranı́ jsou přı́-
stupné z webové stránky METACentra, která se nacházı́ na URL

http://meta.cesnet.cz.

Nı́že uvedená konkrétnı́ URL sloužı́ pouze pro rychlejšı́ orientaci v přı́-
padě, že máte na očı́ch tento sbornı́k.

3.1.1 Elektronická přihláška

Pokud nejste uživatelem METACentra, začněte podánı́m přihlášky. Při-
hláška se vyplňuje elektronicky prostřednictvı́m WWW formuláře. Ten
najdete na adrese
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https://scb.ics.muni.cz/active-pub/registration/.

Zde prosı́m vyplňte úplně a správně požadované údaje. Pokud jste za-
městnanci ZČU, uved’te prosı́m do položky UČO svoje uživatelské jméno
v projektu ORION. Vaše osobnı́ čı́slo na ZČU nám bohužel vzhledem k pro-
blémům s propojenı́m databázı́ nepřinášı́ žádnou informaci. Také jako
svůj požadovaný login prosı́m uvádějte stejný login jako máte v ORIONu.
Pokud nebude již zabraný uživatelem mimo ZČU, tak vám tato volba
poněkud zjednodušı́ život.

Do projektu se můžete připojit dodatečně, nicméně pokud patřı́te
mezi uživatele z řad ITI, připojte se k přı́slušnému projektu raději hned,
zejména z důvodu zı́skánı́ přı́slušných privilegiı́ (viz dále).

V sekci „požadované účty“ nezapomeňte označit clustery nympha
a minos. Opět lze požadavek na zřı́zenı́ účtu podat dodatečně, dojde však
ke zbytečnému zdrženı́.

Žádost bude automaticky elektronicky postoupena ke schválenı́ přı́-
slušnému pracovnı́kovi (v našem přı́padě ZSC — Ing. J. Kňourek a ITI —
Ing. R. Kužel). Do kolonky zdůvodněnı́ přihlášky máte možnost volným
textem uvést dalšı́ informace pro tohoto pracovnı́ka.

Po odeslánı́ přihlášky se vytvořı́ jejı́ forma vhodná pro tisk. Vytiskněte
ji, podepište a dle údajů na WWW zašlete na přı́slušnou adresu. Svým
podpisem stvrzujete souhlas s pravidly METACentra, pověřený pracov-
nı́k čeká se schválenı́m Vašı́ přihlášky na doručenı́ tohoto dokumentu.

3.1.2 Projekty

Pod pojmem projekt se v kontextu uživatelské administrativy METACen-
tra myslı́ ucelený pracovnı́ záměr, spojujı́cı́ uživatele do skupiny, která
má společné vlastnosti. Typicky z členstvı́ v projektu plynou jistá přı́stu-
pová oprávněnı́ a priority. Projekty se také použı́vajı́ v souvislosti s poli-
tikou prodlužovánı́ účtu (viz dále) k označenı́ úkolu, na kterém uživatel
pracuje.

Z hlediska tohoto sbornı́ku je důležitý projekt ITI, který sloužı́ k ozna-
čenı́ pracovnı́ků ITI. Z členstvı́ v tomto projektu plynou priority na clus-
teru minos. Každý uživatel může být ve vı́ce projektech, lze se tedy dále
přihlásit k projektu dle konkrétnı́ho výzkumu (členstvı́ v projektu ITI je
spı́še dáno přı́slušnostı́ k pracovišti).

Pro vytvářenı́ projektů, přihlašovánı́ se k nim a odhlašovánı́ sloužı́
samostatná WWW stránka pod administrativou účtu (viz dále).
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3.1.3 Osobnı́ administrativa účtu

Po vytvořenı́ konta v METACentru se každému uživateli zpřı́stupnı́ (po
zadánı́ uživatelského jména a hesla) část WWW prostoru, kde pracuje
pod svojı́ osobnı́ identitou (Osobnı́ administrativa). Zde se provádějı́ dále
popsané úkony i výše odkazovaná práce s projekty. Důležité je řı́ci, že
každý uživatel nese odpovědnost za aktuálnost svých osobnı́ch údajů
v databázi, přičemž k jejich úpravě sloužı́ formulář „Osobnı́ údaje“.
Zejména prosı́m dbejte na to, aby vaše adresa elektronické pošty byla
funkčnı́.

Prakticky: Máte-li již konto v METACentru, zvolte „Osobnı́ údaje“ na
URL

https://scb.ics.muni.cz/active/personal/

a zkontrolujte a přı́padně opravte zde uvedené údaje. Zcela jistě došlo
např. ke změně telefonnı́ch čı́sel pracovnı́ků ZČU.

3.1.4 Žádost o přı́stup na konkrétnı́ uzel

Jednou z funkcı́ osobnı́ administrativy je i žádost o přı́stup na dalšı́ uzly
METACentra. Tuto funkci použije napřı́klad uživatel, který již má konto
v METACentru a chce použı́vat clustery na ZČU. Jelikož tyto podléhajı́
schválenı́ přı́stupových oprávněnı́ (viz výše), může operace trvat delšı́
dobu.

Prakticky: Máte-li konto v METACentru a chcete použı́vat clustery na
ZČU, přihlaste se na URL

https://scb.ics.muni.cz/active/personal/

svým uživatelským jménem a heslem, zvolte „Žádost o dalšı́ účty“, vy-
berte clustery nympha a minos a žádost odešlete. V přı́padě problémů
kontaktujte výše uvedené pracovnı́ky.

3.1.5 Výročnı́ zpráva — politika prodlužovánı́ účtů

Politika prodlužovánı́ účtů v podstatě vyjadřuje politiku METACentra
vůči uživatelům. Prakticky kdokoli, kdo splnı́ základnı́ podmı́nky aka-
demického využitı́ výpočetnı́ch kapacit a software, může výše popsaným
postupem zı́skat uživatelské konto. Poté má možnost volně pracovat a vy-
užı́vat standardnı́m způsobem zdrojů METACentra a to po dobu jednoho
roku. Na konci roku musı́ požádat o prodlouženı́ uživatelského konta,
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přičemž nutnou přı́lohou k této žádosti je výročnı́ zpráva — text popi-
sujı́cı́ jeho práci a dosažené výsledky. Na základě této zprávy, přı́padně
dalšı́ch vyžádaných informacı́, je rozhodnuto o prodlouženı́ konta. Proces
se opakuje každý rok, přičemž k dosaženým výsledkům může být přihlı́-
ženo také při přidělovánı́ nadstandardnı́ch zdrojů a stanovovánı́ priorit
přı́stupu k nim.

Pokud uživatel pracuje na konkrétnı́m a předem vyprofilovaném té-
matu, je žádoucı́ toto uvést formou projektu. To kromě jiného umožňuje
podávat jednu souhrnnou výročnı́ zprávu za celý projekt. Každý uživatel
sice musı́ osobně podat žádost o prodlouženı́ účtu (pouze elektronická
forma), ale namı́sto přiloženı́ výročnı́ zprávy se může odkázat na projekt.

V běžném pracovnı́m cyklu (mimo nových uživatelů) se předpokládá
odevzdávánı́ výročnı́ch zpráv na konci kalendářnı́ho roku. Výše popsaná
aplikace politiky prodlužovánı́ účtu je zároveň prostředkem pro sběr pod-
kladů pro tvorbu „Ročenky METACentra “, dokumentu, který prezentuje
činnost uživatelů METACentra [1].

Prakticky: Máte-li konto v METACentru již delšı́ dobu, využijte situace
na konci roku, kdy pravděpodobně stejně musı́te podávat minimálně
průběžné zprávy svých výzkumných aktivit a podejte i výročnı́ zprávu
METACentra — na URL

https://scb.ics.muni.cz/active/personal/,

volba „Výročnı́ zpráva a prodlouženı́ účtu“.

3.2 Uživatelské prostředı́

Řı́dı́cı́ stanice jsou určeny k přı́pravě a zadávánı́ úloh, výpočetnı́ stanice
k jejich prováděnı́. Na řı́dı́cı́ch stanicı́ch nenı́ dovoleno za normálnı́ch
okolnostı́ spouštět úlohy. Na výpočetnı́ch uzly se uživatelé obvykle ne-
přihlašujı́.

Přihlášenı́ k řı́dı́cı́m stanicı́m je možno provést pomocı́ kryptovaného
spojenı́ (napřı́klad ssh) několika způsoby. Využijeme-li naše konto na
strojı́ch METACentra v Plzni, skládá se přihlášenı́ z prostředı́ ORION z ná-
sledujı́cı́ch přı́kazů:

add meta
metaconnect kirke
ssh nympha

Domovské adresáře na jednotlivých částech clusteru jsou na řı́dı́cı́ch
stanicı́ch nympha, minos, skirit a skurut, a jsou v rámci clusteru sdı́leny
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prostřednictvı́m NFS. V domovských adresářı́ch nenı́ možno spouštět
úlohy, které majı́ jakékoli nároky na vstupně-výstupnı́ operace (kromě
triviálnı́ch). K tomu jsou určeny adresáře /scratch/username na všech
výpočetnı́ch stanicı́ch clusteru. Soubory potřebné pro běh úlohy je nutno
na jejı́m začátku zkopı́rovat z domovského adresáře a na konci opět
uložit, nebo lépe nakopı́rovat prostřednictvı́m PBS s využitı́m stagein
a stageout operacı́ (viz dokumentace k PBS).

V domácı́m adresáři je také vytvořen link shared na domovský adre-
sář v přı́slušné AFS buňce uživatele, tedy napřı́klad v přı́padě uživatele
knourek ze ZČU na /afs/zcu.cz/users/k/knourek. Protože má po při-
hlášenı́ pověřenı́ i pro buňku zcu.cz (ověřı́te přı́kazem klist -T), může
přistupovat k AFS adresářům, které jsou mu běžně dostupné i v pro-
středı́ ORION.

Podobně jako v prostředı́ ORION je aplikačnı́ software rozdělen do ba-
lı́ků, tzv. modulů. Systém správy prostředı́ modules zajišt’uje uživatel-
ské rozhranı́ k modifikacı́m prostředı́ potřebným pro spouštěnı́ aplikač-
nı́ch programů. Umožňuje tak konfigurovat relaci uživatele nezávisle na
platformě a fyzickém umı́stěnı́ potřebných souborů, a vyhnout se tak
mnohdy komplikovaným ručnı́m modifikacı́m prostředı́.

Následujı́cı́ přı́kazy vypı́šı́ seznam dostupných modulů na daném sys-
tému a připojı́ modul fluent60.

module available
module load fluent60

Standardně má uživatel nastaven jako přihlašovacı́ shell bash. Jeho
konfigurace či dalšı́ nastavenı́ je možno provést v souboru .bashrc v do-
movském adresáři. Uživatel, zvyklý na prostředı́ ORION, možná změnı́
řádku set -o vi na set -o emacs aby mohl editovat pohodlně přı́ka-
zové řádky. Do souboru .bashrc je také vhodné umı́stit přı́kazy připoju-
jı́cı́ přı́slušný aplikačnı́ software pro přı́pad paralelnı́ho běhu programů.

3.3 Systém dávkového zpracovánı́ úloh — PBS

V této podkapitole bude popsán zhruba systém dávkového zpracovánı́
úloh — PBS. Uživatel najde odpovı́dajı́cı́ dokumentaci k PBS na URL
http://meta.cesnet.cz, proto se zde systémem nebudeme zabývat po-
drobně. Vysvětlı́me pouze některé základnı́ principy, konkrétnı́ použitı́ je
pak vidět v přı́kladech v kapitole 4. Detailnı́ nápovědu pak uživatel najde
v manuálových stránkách přı́slušných přı́kazů.
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3.3.1 Jak lze cluster využı́vat

Z hlediska uživatelského prostředı́ má uživatel v zásadě dvě možnosti,
jak na clusteru počı́tat. Uživatelsky nejpřı́větivějšı́ možnostı́ je použitı́
specializovaného software určeného pro řešenı́ úloh z konkrétnı́ch ob-
lastı́ (napřı́klad FLUENT pro modelovánı́ prouděnı́ tekutin, MSC.MARC
pro strukturálnı́ dynamiku či ANSYS pro simulaci obecných fyzikálnı́ch
jevů). V tomto přı́padě uživatel pracuje v prostředı́, které důvěrně zná,
a o distribuci jı́m připravené úlohy na jednotlivé výpočetnı́ uzly clus-
teru se nemusı́ starat, protože ji za něj automaticky zajišt’uje uživatelský
software.

Ve druhém přı́padě uživatel při algoritmizaci úlohy a programátorské
práci (typicky program v jazyce C nebo Fortran) úlohu rozdělı́ na nezá-
vislé části, a potřebnou synchronizaci mezi nimi zajišt’uje jako součást
své programátorské práce s využitı́m speciálnı́ch knihoven pro předávánı́
zpráv (MPI, PVM).

Dva výše uvedené přı́pady platı́ pro distribuované zpracovánı́ úlohy
na vı́ce uzlech. Existujı́ samozřejmě i situace, kdy úloha může využı́vat
pouze jeden procesor uzlu clusteru nebo běžet na jednom uzlu při využitı́
obou procesorů za použitı́ symetrického multiprocesingu.

Ve všech přı́padech jsou pak připravené úlohy na clusteru zpraco-
vávány v dávkovém režimu, což znamená, že jednotlivı́ uživatelé vložı́
své úlohy do fronty na clusteru a dávkový systém zajistı́ jejich postupné
zpracovánı́ na volných uzlech podle specifikovaných kritériı́.

Dávkovým systémem zpracovánı́ úloh, který je k dispozici na PC
clusterech METACentra je PBS — Portable Batch System. Systém PBS
umožňuje interaktivnı́ i neinteraktivnı́ běh úloh majı́cı́ch různé poža-
davky tak, aby sdı́lené prostředky byly zatěžovány racionálně a rovno-
měrně, a aby nedocházelo k monopolizaci zdrojů určitými úlohami nebo
uživateli.

3.3.2 Koncepty PBS

Základnı́m pojmem systému PBS z pohledu uživatele je úloha (job). Úlo-
hou rozumı́me jeden nebo vı́ce přı́buzných UNIXovských procesů, které
se podı́lı́ na řešenı́ jednoho (obvykle uceleného) úkolu zadaného uživa-
telem. Pod pojem úloha tedy spadajı́ všechny tyto procesy souvisejı́cı́
s výpočtem, včetně procesů režijnı́ch.

Úlohy, zadávané uživateli, se zařazujı́ do tzv. front, kde čekajı́ na si-
tuaci vhodnou ke spuštěnı́, a to předevšı́m z hlediska zátěže systému.
PBS server řı́dı́ PBS na dané skupině strojů (clusteru). PBS serveru jsou
zası́lány úlohy prostřednictvı́m přı́kazu qsub, a PBS server se také stará

PC CLUSTERY NA ZČU V PLZNI
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o jejich spouštěnı́. V přı́padě popisovaných PC clusterů je PBS serverem
skirit.ics.muni.cz.

Vlastnosti (properties) v PBS jsou formálnı́ zápisy určitých požadavků,
které máme na stroj (stroje), na nichž má být úloha spuštěna. Pomocı́
vlastnostı́ lze vyjádřit požadavky např. na typ sı́t’ového propojenı́ výpo-
četnı́ch uzlů nebo na fyzické umı́stěnı́ uzlů. Seznam vlastnostı́ lze (mimo
jiné) zjistit přı́kazem pbsnodes.

Zdroje systému jsou ukazatele určitých vlastnostı́ počı́tače (např. pa-
mět’, zatı́ženı́, kapacita dočasného adresáře atd.), na němž určitá kon-
krétnı́ instance PBS běžı́. Požadavky na tyto vlastnosti a zdroje (např.
typu „Chci dva uzly každý se dvěma procesory“, „Chci nejméně 250 MB
paměti“, nebo „Chci 15 hodin skutečného času“) jsou formulovány čár-
kami oddělenými řetězci, a jsou obvykle zadávány jako argument volby
-l přı́kazu qsub.

3.3.3 Některé přı́kazy pro ovládánı́ PBS

Podrobný popis přı́kazů najde uživatel na URL http://meta.cesnet.cz
v oddı́le Dokumentace, část PBS. Následujı́cı́ přehled je pouze informa-
tivnı́m úvodem.

qsub

Přı́kaz, který nám umožnı́ zaslat job ke zpracovánı́. Je vhodné co nej-
přesněji specifikovat nároky na zdroje. V přı́padě přijetı́ jobu do fronty
ke zpracovánı́ je výstupem přı́kazu identifikátoru jobu, jobID. Když speci-
fikované požadavky překročı́ limity pro danou frontu, je výsledkem chy-
bové hlášenı́. Syntaxi přı́kazu následujı́ přı́klady použitı́:

qsub -q fronta -l resources job
qsub -q short -l nodes=1:ppn=1:brno,cput=2:00:00 \
> job.script
qsub -q normal -l nodes=4:ppn=2:plzen,\
> walltime=10:00:00,pvmem=200mb job.script

Definice jobu je skryta ve skriptu (dávce) job.script. Zde se jeho náplnı́
nebudeme zabývat, konkrétnı́ přı́klady použitı́ s dostatečným popisem
najde čtenář v kapitole 4. Druhým přı́kazem požadujeme spuštěnı́ jobu
ve frontě short po dobu 2 hodin na některém ze strojů v Brně. Třetı́m
přı́kazem požadujeme umı́stěnı́ jobu do fronty normal, s požadavkem
na přidělenı́ čtyř uzlů na plzeňském clusteru, na každém 1 procesor
a 200 MB paměti po dobu 10 hodin. Po překročenı́ limitu skutečného
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času či jiných zdrojů (pro danou frontu, nebo specifikovaných jako zdroj
prostřednictvı́m volby -l) je úloha násilně ukončena.

qstat

Tı́mto přı́kazem lze zjistit stav jobů, které zrovna spravuje PBS server.
Typické použitı́ přı́kazu je uvedeno nı́že, výstupem je informace o stavu
jobu, dosud spotřebovaných zdrojı́ch či dalšı́ch okolnostech.

qstat jobID
qstat -ans -u login

qdel

Umožnı́ odstraněnı́ úlohy z fronty. Jeho syntaxe je taktéž jednoduchá:

qdel jobID

xpbs, xpbsmon

Grafický přehled o PBS serverech, frontách a úlohách, s možnostı́ za-
slat úlohu do fronty, nebo jednoduché modifikace běžı́cı́ úlohy, posky-
tuje program xpbs. Grafické znázorněnı́ vytı́ženı́ jednotlivých uzlů v PBS
umožňuje program xpbsmon. Protože to jsou programy s grafickým uži-
vatelským rozhranı́m, a jejich ovládánı́ by tedy mělo býti intuitivnı́, ne-
budeme se jimi zde zabývat.
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UKÁZKY KONKRÉTNÍ PRÁCE
PRO RŮZNÉ TYPY ÚLOH

Předpokládáme, že čtenář patřı́ mezi uživatele UNIXových operačnı́ch
systémů s alespoň základnı́mi znalostmi. V přı́padě ukázek práce s vý-
počty pomocı́ komerčnı́ch balı́ků (FLUENT, MSC.MARC, ANSYS) před-
pokládáme, že je schopen běžnými způsoby úlohu připravit k finálnı́mu
zpracovánı́.

Poznámka: Některé uváděné jednořádkové přı́kazy, které se nevešly
na šı́řku textu tohoto dokumentu, jsou rozdělené znakem „\“ na konci
řádku a pokračujı́ pak znakem „>“ na řádku následujı́cı́m.

4.1 Jednoduchý skript

Převzato z dokumentace k systému PBS, autorem Martin Černohorský.
Uvedeme si nejdřı́ve triviálnı́ přı́klad, na němž demonstrujeme funkci

PBS. Do fronty short zašleme úlohu, která zjistı́ stroj, na kterém je spuš-
těna a aktuálnı́ adresář. Záznam terminálové seance pak může vypadat
napřı́klad takto:

skirit$ cat pokus
# Jednoduchy pokus s pouzitim PBS.
# Vypiseme hostname stroje, na kterem se uloha spusti,
hostname
# pracovni adresar v nemz se spusti,
/bin/pwd
# a datum a cas:
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date
# To je vse, konec skriptu ”pokus”.
skirit$ pwd
/home/cerno
skirit$ qsub -q short -l nodes=1:ppn=1:brno pokus
457.skirit.ics.muni.cz
skirit$ qstat 457.skirit.ics.muni.cz
Job id Name User Time Use S Queue
------------- ----------- ----------- -------- - -----
457.skirit pokus cerno 00:00:00 R short
skirit$

Po skončenı́ úlohy nalezneme v přı́slušných souborech standardnı́
a standardnı́ chybový výstup (stdout a stderr):

skirit$ ls -o *457
-rw------- 1 cerno 0 Jan 28 12:49 pokus.e457
-rw------- 1 cerno 60 Jan 28 12:49 pokus.o457
skirit$ cat pokus.o457
skirit2
/amd/skirit/home/cerno
Mon Jan 28 12:49:08 CET 2001
skirit$

4.2 Doma psaný kód

Uživatel má na clusterech samozřejmě také možnost spouštět vlastnı́
paralelnı́ programy napsané v běžném programovacı́m jazyce, napřı́klad
C, Fortran. Pro synchronizaci těchto programů je možné použı́t komuni-
kačnı́ knihovny MPI (Message Passing Interface) či PVM (Parallel Virtual
Machine). Oba tyto typy komunikačnı́ch knihoven jsou velmi často pou-
žı́vané v oblasti paralelnı́ch výpočtů a také velmi dobře dokumentované.

Spuštěnı́ uživatelem napsaného programu si demonstrujeme na ná-
sledujı́cı́m jednoduchém přı́kladě. Jedná se program „cpi.c“ pro výpočet
čı́sla π.

Zdrojový kód programu:

/∗
Program pro vypocet cisla PI
∗/
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#include ”mpi.h”
#include <stdio.h>

#include <math.h>

double f(a)
double a;
{

return (4.0 / (1.0 + a∗a));
}

int main(argc,argv)
int argc;
char ∗argv[];
{

int done = 0, n, myid, numprocs;
long i;
double PI25DT = 3.141592653589793238462643;
double mypi, pi, h, sum, x;
double startwtime, endwtime;
int namelen;
char processor name[MPI MAX PROCESSOR NAME];

MPI Init(&argc,&argv);
MPI Comm size(MPI COMM WORLD,&numprocs);
MPI Comm rank(MPI COMM WORLD,&myid);
MPI Get processor name(processor name,&namelen);

fprintf(stdout,”Process %d of %d on %s\n”,
myid, numprocs, processor name);

n = 0;
while (!done)
{

if (myid == 0)
{

if(n == 0) n=1000000; else n=0;
startwtime = MPI Wtime();

}

MPI Bcast(&n, 1, MPI INT, 0, MPI COMM WORLD);
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if (n == 0)
done = 1;

else
{

h = 1.0 / (double) n;
sum = 0.0;
for (i∼= myid + 1; i∼≤ n; i∼+= numprocs)
{

x = h ∗ ((double)i − 0.5);
sum += f(x);

}
mypi = h ∗ sum;

MPI Reduce(&mypi, &pi, 1, MPI DOUBLE,
MPI SUM, 0, MPI COMM WORLD);

if (myid == 0)
{

printf(”pi is approximately %.16f, Error is %.16f\n”,
pi, fabs(pi − PI25DT));

endwtime = MPI Wtime();
printf(”wall clock time = %f\n”,

endwtime−startwtime);
}

}
}
MPI Finalize();
return 0;

}
Máme-li zdrojový kód programu, bude dalšı́m krokem jeho přeloženı́.

Jelikož jednotné prostředı́ clusterů obsahuje tzv. modulárnı́ systém uži-
vatelských programů je nutné potřebné aplikace nejprve aktivovat po-
mocı́ přı́kazu module. Pro potřeby našeho přı́kladu budou všechny přı́-
kazy spouštěny v domovském adresáři.

Abychom mohli přeložit náš přı́klad, bude nutné zaktivovat přı́-
slušnou implementaci MPI (seznam dostupných implementacı́ lze najı́t
na http://meta.cesnet.cz/software/index.cz.html). V našem přı́-
padě zvolı́me implementaci LAM/MPI (Local Area Multicomputer, vı́ce
informacı́ viz http://www.lam-mpi.org). Modul pro LAM zaktivujeme
přı́kazem:

nympha$ module add lam
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Program přeložı́me:

nympha$ mpicc -o cpi cpi.c

Dále budeme pro spuštěnı́ našeho programu potřebovat v home adre-
sáři pomocný soubor lamhosts popisujı́cı́ topologii clusteru, tento sou-
bor stačı́ vytvořit „jednou pro vždy“.

nympha$ cat lamhosts

# topologie clusteru nympha
#
nympha.zcu.cz
nympha1.zcu.cz cpu=2
nympha2.zcu.cz cpu=2
nympha3.zcu.cz cpu=2
nympha4.zcu.cz cpu=2
nympha5.zcu.cz cpu=2
nympha6.zcu.cz cpu=2
nympha7.zcu.cz cpu=2
nympha8.zcu.cz cpu=2
nympha9.zcu.cz cpu=2
nympha10.zcu.cz cpu=2
nympha11.zcu.cz cpu=2
nympha12.zcu.cz cpu=2
nympha13.zcu.cz cpu=2
nympha14.zcu.cz cpu=2
nympha15.zcu.cz cpu=2
nympha16.zcu.cz cpu=2
nympha$

Nynı́ připravı́me spouštěcı́ skript do PBS pro našı́ úlohu. Skript uloha
může vypadat napřı́klad takto:

nympha$ cat uloha

#! /bin/sh
#PBS -m bae
#
# zaktivovani potrebnych modulu
module add lam
#
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# spusteni LAM/MPI
lamboot -v lamhosts
#
# spusteni programu cpi na 32 procesorech
mpirun -np 32 cpi
#
# ukonceni LAM/MPI
lamhalt
# konec skriptu

nympha$

A nakonec připravenou úlohu pošleme do fronty přı́kazem:

nympha$ qsub -q short -l nodes=16:ppn=2:plzen \
> uloha

O spuštěnı́, ukončenı́ a přı́padně o potı́žı́ch při vykonávánı́ úlohy
bude uživatel automaticky informován systémem PBS prostřednictvı́m
e-mailu.

Spuštěnı́ uživatelského paralelnı́ho programu použı́vajı́cı́ PVM či ji-
nou implementaci MPI stačı́ pouze zaktivovat přı́slušné moduly v zavá-
děcı́m skriptu úlohy. Postup pro spuštěnı́ pak bude zcela analogický výše
popsanému přı́kladu. Na clusterech minos i nympha jsou nainstalovány
GNU překladače a uživatel má tedy možnost psát své programy v jazy-
cı́ch C, C++ a F77. Pro psanı́ uživatelských programů je k dispozici řada
vývojových nástrojů nástrojů, uved’me např. vampir — nástroj pro laděnı́
MPI programů či debugger totalview.

4.3 FLUENT

Na PC clusterech v Plzni je instalován FLUENT 6.0.20. Nejsou zá-
měrně instalovány prostředky pro přı́pravu úloh, tj. preprocesory GAM-
BIT a TGrid — clustery by měly sloužit zejména pro finálnı́ zpracovánı́
úloh, tj. pro vlastnı́ výpočty.

FLUENT připojı́me přı́kazem module load fluent60. Tento přı́kaz
je nutné umı́stit do souboru .bashrc v domovském adresáři v přı́padě,
že chceme aplikaci použı́vat paralelně na vı́ce výpočetnı́ch uzlech.

Na ZČU máme k dispozici 30 plovoucı́ch licencı́ FLUENTu. Zde je
třeba připomenout, že každé spuštěnı́ FLUENTu vyžaduje tolik volných
licencı́, kolik výpočetnı́ch uzlů (tj. z hlediska FLUENTu procesorů) je pro
zpracovánı́ úlohy použito.
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Vzhledem k omezenému počtu licencı́ je třeba vždy specifikovat jako
parametr přı́kazu qsub vlastnost fluent s přı́slušným počtem licencı́ (pro-
cesorů), které FLUENT bude potřebovat. Viz přı́klady nı́že.

K software FLUENT má přı́stup pouze omezená skupina uživatelů.
O zařazenı́ do této skupiny (v přı́padě, že nejste jejı́mi členy) žádejte na
adrese zsc@service.zcu.cz.

4.3.1 FLUENT na jednom uzlu stroje

Předpokládejme, že v adresáři testy máme připravenou úlohu pro FLU-
ENT. Při použı́vánı́ systému PBS je nutné FLUENT spouštět v dávkovém
módu bez grafického uživatelského rozhranı́. Soubor fluent.input je
vlastně seznamem přı́kazů, které má FLUENT vykonávat a jeho obsah
může vypadat následovně:

file/read-case jesterka.cas
solve/initialize initialize-flow
solve/iterate 1000
file/binary-files yes
file/write-case-data jesterka2.cas
exit

Tento vstupnı́ soubor pro FLUENT zajistı́ načtenı́ souboru s popisem
úlohy jesterka.cas, inicializaci řešenı́ a výpočet po dobu 1000 iteracı́.
Pak jsou výsledná data uložena v binárnı́ formě (je rychlejšı́ a úspor-
nějšı́) do pracovnı́ho adresáře. Dále se zde detailněji popisem vstupnı́ch
souborů nebudeme zabývat.

V adresáři testy se dále nacházı́ soubor jesterka.cas a spusti-
telný (pozor na přı́slušná práva!) skript fl.node pro PBS. Jeho obsah je
následujı́cı́:

# zacatek
#PBS -m ae
# zmena pracovniho adresare
cd ˜/testy
# spusteni FLUENTu
fluent 3d -g -i fluent.input > fluent.output
# konec

Jako v každém shellovském skriptu, text za dvojkřı́žkem (#) sloužı́ jako
komentář. Výjimku představuje konstrukce #PBS, za kterou můžeme vlo-
žit argumenty přı́kazové řádky přı́kazu qsub. V tomto přı́padě si necháme
poslat zprávu elektronickou poštou v okamžiku ukončenı́ nebo zrušenı́
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úlohy (volba -m ae). Skript provede přesun do adresáře ˜/testy, kde
spustı́ 3D verzi FLUENTu bez grafického prostředı́. Vstupnı́ soubor se
seznamem přı́kazů je specifikován parametrem -i fluent.input (je
vhodnějšı́ než < fluent.input), výstup z běhu programu je pak pře-
směrován do souboru fluent.output.

Job umı́stı́me do fronty normal následujı́cı́m přı́kazem. Předpoklá-
dáme, že úloha zabere 500 MB paměti a do 10 hodin času, výpočet
probı́há na jednom uzlu plzeňské části clusteru.

qsub -q normal -l nodes=1:ppn=1:plzen,walltime= \
> 10:00:00,pvmem=300mb -l fluent=1 fl.node

Nynı́ tu samou úlohu pustı́me na jednom uzlu na dvou procesorech.
Předpokládejme, že definice úlohy nám to umožnı́ (viz dalšı́ kapitola).
Lehce se změnı́ pouze skript fl.node pro PBS:

# zacatek
#PBS -m ae
# zmena pracovniho adresare
cd ˜/testy
# spusteni FLUENTu
fluent 3d -g -psmpi -t2 -i fluent.input > fluent.out
# konec

Řetězec -psmpi -t2 zajistı́ spuštěnı́ paralelnı́ verze FLUENTu s využitı́m
dvou procesorů. Přı́kaz pro umı́stěnı́ úlohy do fronty je pak následujı́cı́:

qsub -q normal -l nodes=1:ppn=2:plzen,walltime= \
> 7:00:00,pvmem=300mb -l fluent=2 fl.node

4.3.2 Paralelnı́ sı́t’ová verze FLUENTu

Jediná cesta, jak spočı́tat některé náročné úlohy v reálném čase, je pou-
žı́vat FLUENT v sı́t’ové paralelnı́ verzi. Zda vůbec a s jakou měrou využitı́
dostupných prostředků, záležı́ na rozmyslu uživatele a konkrétnı́ úloze.

Velice zhruba řečeno, každých 100 tisı́c buněk výpočetnı́ sı́tě úlohy
zabere asi 100 MB paměti. Při rozdělenı́ úlohy na vı́ce strojů se pak
potřebná pamět’ dělı́ (v podstatě lineárně) mezi jednotlivé stroje. Výpo-
četnı́ čas klesá (v rozumných mezı́ch) také lineárně s rostoucı́m počtem
použitých procesorů.

Přechod od jednoprocesorového zpracovánı́ úlohy k paralelnı́mu vý-
počtu nemusı́ být nijak složitý, záležı́ to ale na konkrétnı́ úloze (použi-
tých fyzikálnı́ch modelech, typu výpočetnı́ sı́tě apod.) Ve většině přı́padů
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se uživatel nemusı́ o nic starat, FLUENT umı́ úlohy automaticky načı́st
i do paralelnı́ verze, kdy podle předem zadaných kritériı́ rozděluje části
výpočetnı́ch sı́tı́ přı́mo na jednotlivé výpočetnı́ uzly.

Výjimku představujı́ úlohy, kde je použito modelu sliding mesh, nebo
kde jsou definovány nekonformnı́ grid-interfaces, na kterých chceme pro-
vádět adaptaci během výpočtu. Pak nezbývá, než výpočetnı́ sı́t’ „ručně“
rozdělit v jednoprocesorové verzi FLUENTu na požadovaný počet partiti-
ons napřı́klad pomocı́ přı́kazu parallel/partition. Tolik tedy manuál.
Jak se ale ukazuje, je vhodné rozdělit výpočetnı́ sı́t’ i v přı́padě, že ob-
sahuje jakékoli nekonformnı́ grid-interfaces (i když na nich nechceme
provádět adaptaci).

Dosavadnı́ znalosti a zkušenosti dále ukazujı́, že nic nezkazı́me, pro-
vedeme-li dělenı́ výpočetnı́ sı́tě v každém přı́padě. Vhodné je rozdělenı́ na
napřı́klad 12 partitions, pak můžeme bez obav pro výpočet použı́t podle
aktuálnı́ situace 2, 3, 4, 6 nebo 12 procesorů (ehm, s těmi 12 procesory
pozor, jsme omezeni počtem volných licencı́), FLUENT rovnoměrně načte
podle potřeby na každý výpočetnı́ uzel vı́ce partitions.

Předpokládejme, že v adresáři testy máme opět připravenou úlohu
jesterka.cas a soubor fluent.input. Nynı́ chceme spustit paralelnı́
FLUENT na části PC clusteru. K tomu nám pomůže následujı́cı́ skript
fl.net pro PBS:

# zacatek
#PBS -m ae
#
JOBID=‘echo $PBS_JOBID | awk -F . ’{print $1}’‘
mkdir /scratch/knourek/$JOBID
#
cd ˜/testy
cp jesterka.cas /scratch/knourek/$JOBID
cp fluent.input /scratch/knourek/$JOBID
cd /scratch/knourek/$JOBID
#
cat $PBS_NODEFILE > fluent.hostlist.$JOBID
#
fluent 3d -g -cnf=fluent.hostlist.$JOBID -pnet -t0 \
> -i fluent.input > fluent.output.$JOBID
#
mv * ˜/testy/
cd
rm -rf /scratch/knourek/$JOBID
# konec
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Následujı́cı́m přı́kazem zařadı́me job do fronty normal, požadujeme alo-
kaci 2 uzlů, na každém 2 procesory.

qsub -q normal -l nodes=2:ppn=2:plzen,walltime= \
> 4:00:00,pvmem=300mb -l fluent=4 fl.net

Job má v systému PBS identifikaci složenou z čı́sla jobu a řetězce (na-
přı́klad 10457.skirit.ics.muni.cz). Výše uvedený skript nejprve z to-
hoto identifikátoru vyseparuje čı́slo úlohy (tedy 10457), bude se nám
hodit. Jeho hodnota je uložena v proměnné JOBID. Dále se vytvořı́ na
stroji, kde úloha běžı́ pracovnı́ adresář /scratch/knourek/10457 na
lokálnı́m disku /scratch. Toto se hodı́ pro přı́pad, že FLUENT často
přepisuje či zapisuje data — nejsme vázáni na pomalejšı́ NFS domovské
adresáře. Do pracovnı́ho adresáře jsou pak přesunuta potřebná data.

Dále je zkopı́rován seznam alokovaných uzlů, který je v souboru, je-
hož umı́stěnı́ je dáno obsahem systémové proměnné $PBS NODEFILE, do
(textového) souboru v pracovnı́m adresáři (fluent.hostlist.10457).
Následuje spuštěnı́ FLUENTu v paralelnı́ sı́t’ové verzi. Seznam uzlů pro
výpočet je dán obsahem souboru fluent.hostlist.10457. Všiměte si,
že nenı́ třeba ve skriptu určovat, na kolika procesorech a v jaké konfi-
guraci uzlů bude FLUENT spuštěn — to určı́ systém PBS. Proto je třeba
vždy v přı́kazu qsub specifikovat, kolik uzlů a procesorů na uzel pro svůj
job požadujeme. Po skončenı́ výpočtu jsou všechna data z pracovnı́ho
adresáře přesunuta zpět do adresáře ˜/testy.

4.3.3 Použitı́ dalšı́ch sı́t’ových komunikátorů

FLUENT je kromě výše uvedené paralelnı́ verze, která komunikuje po-
mocı́ standardnı́ho sı́t’ového rozhranı́, také ve verzı́ch, které umı́ použı́vat
Network MPI a Myrinet MPI, tedy výkonnějšı́ formy komunikace. Myrinet
je instalován na clusteru nympha v Plzni, Network MPI je možno použı́t
na obou clusterech.

Použitı́ Network MPI a Myrinet MPI přinášı́ rychlejšı́ start FLUENTu
a rychlejšı́ načı́tánı́ úlohy a distribuovánı́ dat na jednotlivé výpočetnı́
uzly.

Následuje přı́klad skriptu pro použitı́ Network MPI, rozdı́lné je použitı́
přı́kazu spouštějı́cı́ho FLUENT.

# zacatek
#PBS -m ae
#
cd ˜/testy
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#
NP=‘wc -l $PBS_NODEFILE | awk ’{print $1}’‘
cat $PBS_NODEFILE > fluent.hostlist
#
fluent 3d -g -pnmpi -t$NP -cnf=fluent.hostlist \
> -i fluent.input > fluent.out
# konec

Přı́klad skriptu pro použitı́ Myrinetu je uveden nı́že. Rozdı́lná je struk-
tura konfiguračnı́ho souboru gm-file se seznamem výpočetnı́ch uzlů. Ten
obsahuje kromě seznamu výpočetnı́ch uzlů, na nichž úloha běžı́, ještě
čı́slo portu myrinetové karty (2 nebo 4) a v úvodu celkový počet použitých
procesorů.

# zacatek
#PBS -m ae
#
cd ˜/testy
#
NP=‘wc -l $PBS_NODEFILE | awk ’{print $1}’‘
cat $NP > gm-file
cat $PBS_NODEFILE | awk ’{if(old!=$1) n=2; \
> print $1, n; old=$1; n+=2;}’ >> gm-file
export GMPICONF=gm-file
#
fluent 3d -g -pgmpi -t$NP -i fluent.input > fluent.out
# konec

Do fronty zašleme úlohy podobně jako v předchozı́ch přı́padech. Ne-
smı́me zapomenout, že myrinet je pouze na některých clusterech (na-
přı́klad na clusteru nympha).

4.4 MSC.MARC

Na PC clusterech v Plzni je instalován MSC.MARC 2001. Nenı́ záměrně
instalován preprocesor MSC/Mentat — clustery by měly sloužit zejména
pro finálnı́ zpracovánı́ úloh, tj. pro vlastnı́ výpočty.

MSC.MARC připojı́me přı́kazem module load marc2001. Tento přı́-
kaz je nutné umı́stit do souboru .bashrc v domovském adresáři v přı́-
padě, že chceme aplikaci použı́vat paralelně na vı́ce výpočetnı́ch uzlech.

K dispozici je 7 plovoucı́ch licencı́ MSC.MARCu a 24 licencı́ pro para-
lelnı́ běh kódu. V přı́padě paralelnı́ho běhu se alokuje 1 základnı́ licence
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MSC.MARCu a počet přı́davných licencı́ pro paralelnı́ běh odpovı́dajı́cı́
počtu procesorů. Vzhledem k převaze licencı́ pro paralelnı́ běh je vhodné
úlohy počı́tat pokud možno paralelně. V MSC.MARCu je ale v paralelnı́m
běhu omezeno použitı́ některých řešičů či fyzikálnı́ch modelů.

Vzhledem k omezenému počtu licencı́ je třeba vždy specifikovat jako
parametr přı́kazu qsub vlastnost marc s přı́slušným počtem licencı́ (pro-
cesorů), které FLUENT bude potřebovat. Viz přı́klady nı́že.

K software MSC.MARC má přı́stup pouze omezená skupina uživatelů.
O zařazenı́ do této skupiny (v přı́padě, že nejste jejı́mi členy) žádejte na
adrese zsc@service.zcu.cz.

4.4.1 Jednoprocesorová verze MSC.MARCu

Necht’ se v našem adresáři marc nacházı́ soubor test.dat, který tvořı́
vstupnı́ data pro jednoprocesorovou verzi MSC.MARCu. Nı́že je výpis
scriptu marc.node pro spuštěnı́ úlohy prostřednictvı́m PBS.

# zacatek
#PBS -m ae
#
module load marc2001
#
cd ˜/marc
mkdir /scratch/knourek/marc
cp test.dat /scratch/knourek/marc
cd /scratch/knourek/marc
#
marc2001 -jid test -v no -b no > output.log
#
mv -f * ˜/marc
# konec

Protože MSC.MARC většinou zapisuje průběžně nemalý objem dat do
pracovnı́ho adresáře, je za něj vhodné zvolit lokálnı́ diskový prostor
/scratch na výpočetnı́m uzlu. Parametry přı́kazu marc2001 jsou ná-
sledujı́cı́: -v no pro neinteraktivnı́ spuštěnı́ výpočtu, -b no pro běh
na popředı́, následuje přesměrovánı́ standardnı́ho výstupu do souboru
output.log. Po dokončenı́ výpočtu se výsledná data přesunou zpět do
adresáře ˜/marc.

Následujı́cı́m přı́kazem zařadı́me job marc.node do fronty normal:

qsub -q normal -l nodes=1:ppn=1:plzen,walltime= \
> 4:00:00,pvmem=300mb -l marc=1 marc.node
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4.4.2 Paralelnı́ verze MSC.MARCu

Přechod od jednoprocesorové úohy k paralelnı́ nenı́ nijak složitý. Pat-
řičné změny je třeba zadat v preprocesoru MSC.MENTAT. Předpoklá-
dejme, že máme popis úlohy v souboru test.mud. Následuje popis se-
ance v MSC.MENTATu, kde vytvořı́me popis úlohy pro běh na 4 proce-
sorech. Je uveden záznam přı́kazů zadávaných z přı́kazové řádky pro-
gramu, je jasné, že majı́ i svoje ekvivalenty při ovládánı́ pomocı́ GUI
MSC.MENTATu.

open_model test.mud
domains_generate 4
job_option dynamic:newmark
update_job
job_option parallel:on
job_write_input yes

Po ukončenı́ MSC.MENTATu vidı́me, že v pracovnı́m adresáři byly vy-
tvořeny soubory test job1.dat, 1test job1.dat, 2test job1.dat,
3test job1.dat a 4test job1.dat. Ty jsou zdrojovými soubory pro pa-
ralelnı́ běh MSC.MARCu. Všiměte si, že MSC.MARC neumı́ v paralelnı́m
běhu řešit explicitnı́ dynamiku (mimo jiného), je proto zvolen implicitnı́
řešič.

Výše uvedené soubory necht’se nacházejı́ v adresáři marc v našem do-
movském adresáři. Následuje script marc.net pro paralelnı́ zpracovánı́
úlohy pomocı́ PBS na čtyřech výpočetnı́ch uzlech clusteru. V souboru
hosts.m je uvedena specifikace výpočetnı́ch uzlů, které jsou pro zpra-
covánı́ úlohy vybrány PBS. Struktura souboru může být složitějšı́, pro
detaily nahlédněte do manuálů systému MSC.MARC.

# zacatek
#PBS -m ae
cd ˜/marc
cp *test_job1.dat /scratch/knourek
cd /scratch/knourek
cat $PBS_NODEFILE | awk ’{print $1 ” 1”}’ > hosts.m
NP=‘wc -l hosts.m | awk ’{print $1}’‘
#
marc2001 -jid test -v no -b no -nproc $NP \
> -host hosts.m > output.log
#
mv -f * ˜/marc
# konec
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Jako pracovnı́ adresář je zvolen opět pro každý výpočetnı́ uzel lokálnı́
/scratch/knourek. MSC.MARC automaticky před započetı́m výpočtu
přenese na pracovnı́ adresáře (/scratch/knourek) jednotlivých výpočet-
nı́ch uzlů přı́slušné vstupnı́ soubory a po skončenı́ výpočtu je shromáždı́
zpět. Přı́kaz, který umı́stı́ job do PBS fronty normal je:

qsub -q normal -l nodes=4:ppn=1:plzen,walltime= \
> 6:00:00,pvmem=700mb -l marc=4 marc.net

V přı́padě, že použijeme pouze dvou procesorů na jednom výpočetnı́m
uzlu clusteru, je paralelnı́ spuštěnı́ úlohy jednoduššı́. Předpokládáme, že
v preprocesoru MSC.MENTAT byla úloha rozdělena na 2 části a v adre-
sáři ˜/marc se tedy nacházejı́ soubory test job1.dat, 1test job1.dat
a 2test job1.dat. Následuje skript marc.2 pro PBS:

# zacatek
#PBS -m ae
#
module load marc2001
cd ˜/marc
mkdir /scratch/knourek/marc
cp *test_job1.dat /scratch/knourek/marc
cd /scratch/knourek/marc
#
marc2001 -jid test -v no -b no -nproc 2 > output.log
#
mv -f * ˜/marc
# konec

Úlohu pak umı́stı́me ke zpracovánı́ do PBS fronty přı́kazem:

qsub -q normal -l nodes=1:ppn=2:plzen,walltime= \
> 4:00:00,pvmem=300mb -l fluent=2 marc.2

4.5 ANSYS

Na PC clusterech je instalován ANSYS 6.1. Je dostupný modul ANSYSRF
v počtu 30 plovoucı́ch licencı́. Přı́davné licence pro paralelnı́ běh nejsou
zakoupeny, takže uživatelé jsou omezeni na použı́vánı́ ANSYSu pouze
v jednoprocesorovém běhu.

ANSYS 6.1 připojı́me přı́kazem module load ansys61.
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Vzhledem k omezenému počtu licencı́ je třeba vždy specifikovat jako
parametr přı́kazu qsub vlastnost ansys s přı́slušným počtem licencı́ (pro-
cesorů), které ANSYS bude potřebovat (zde vždy 1).

Následujı́cı́ script ansys.node pro PBS zařı́dı́ spustěnı́ výpočtu v AN-
SYSu, předpokládejme, že máme v podadresáři ansys našeho domov-
ského adresáře úlohu popsanou v souboru test1.dat.

# zacatek
#PBS -m ae
#
cd ˜/ansys
#
ansys61 -b -p ansysrf < test1.dat > output.log
# konec

Následujı́cı́m přı́kazem pak předáme úlohu ke zpracovánı́ PBS serveru:

qsub -q normal -l nodes=1:ppn=1:plzen,walltime= \
> 4:00:00,pvmem=300mb -l ansys=1 ansys.node
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ZÁVĚREM

Doufáme, že tato publikace přispěla k informovanosti o nových možnos-
tech výkonného počı́tánı́ a seznámila uživatele s konkrétnı́mi způsoby
použı́vánı́ PC clusterů.

5.1 Dostupná dokumentace

Hlavnı́mi body pro zı́skánı́ informacı́ jsou tato dvě URL:

http://meta.cesnet.cz
http://zsc.zcu.cz

Najdete zde popisy softwarových produktů, přı́klady, návody a podrob-
nou dokumentaci, odkazy na dalšı́ stránky a konkrétnı́ kontaktnı́ adresy
pro řešenı́ vašich problémů.
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