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Darbseminara mérkis

® |epazities ar augstas veiktspéjas (angl. HPC — high performance computing)
klastera iespeéjam

® |zméginat pieslégSanos pie OOD platformas

® |ziet cauri konkrétam HPC pielietoSanas pieméram
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Darbseminara saturs

® |evaddala (<20 min)

o Skaitliskas Modelésanas Instituts

o SMI klasteris

o Skaitliska modeléSana un tas piemeéri
o Linux komandrinda

® Praktiskais darbs ar HPC klasteri, jautajumi (=60 min)
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SMI klasteris
Vispariga informacija

Pieejamie resursi:

* 13 fiziski serveri, kas ir izvietoti
|IZM datu centra Kipsala

* >360 kodoli aprékiniem

3 Tb operativas atminas

* lespéja rékinat uz NVIDIA RTX
A6000 GPU kartém

e Sos resursus lieto SMI, FMOF,
GZZF pétnieki.




SMI klasteris

Salidzinajums ar pasaules TOP-3 superdatoriem

Frontier (ASV) — 606 000 CPU kodoli Fugaku (Japana) — 1 700 000 CPU kodoli
> ’7 "',/ R 2 \ A-«_:«;.:.‘:;,

RTU (Latvija) — 1300 CPU kodoli

ﬁ
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LU SMI (Latvija) — 360 CPU kodoli
g
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factories * Lielie dati (big data): patéretaju ieradumu noteikSana,
medicinisko datu analize, cela novérojumu kameras,
satelitfotografijas, citas datubazes...

Real-Time | —
‘ Data ‘
\ Processing

* Reala laika datu apstrade: maksajuma ipasibu
salidzinasana ar ieprieks saglabatajiem, logistikas
uzlaboSana, gaisa kvalitates monitorings, laikapstakli...

* Matematiska modeléSana: dazadu inzeniertehnisko un
dabas procesu matematiskais apraksts — skidrumu un
gazu plusma, molekulu kustiba, materialu 1pasibas,
mehaniskie spriegumi...
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Matematiska modelésana (MM)

Modelésana ir modela izveide reala fenomena aprakstam
* Modelésana aizvieto realu meérijumu vai eksperimentu
* Vienkarss modelis biezi vien palidz labak saprast sarezgito
realitati
* Parasti modelésana ir izdevigaka neka eksperimentalas studijas

ModeléSanu izmanto dazadas jomas
» Dabaszinatnes (fizika, biologija, kimija, ...)
* Socialas zinatnées (ekonomika, psihologija, politika, ...)
» Starpdisciplinaras, piem. transporta plisma (fizika + psihologija)

model
Pablo Picasso: art is a lie that helps us understand the truth

Metodes
* Analitiskas — precizas, sarezgiti vienadojumi

* Skaitliskas — aptuvenas, vienkarsaki vienadojumi un operacijas,
piemérotas datoriem: S=v-t, F=m-a




https://gitlab.com/eurocc-latvia/room-model oo
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MM piemérs: gaisa plusma telpas
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MM piemeéri: Si kristalu audzésana

siltronic

’ Skaitliskas
E modeléSanas

| institats

t=00:01:40

Si monokristalu Plaksnu (wafer) Mikroshému
audzésana sagatavosana razosana




https://gitlab.com/eurocc-latvia
metal-casting-hpc-model

Skidra metala ieplude
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MM piemeérs: metala lentes lieSana

SkrejoSs magneétiskais lauks
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Gazu plusmas, temperaturas, o0
koncentracijas ka ari cieto dalinu Supeps
kustibas skaitliska modelésana EURO

MM piemérs: gazifikators, SIA EnertecGreen
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Velocity
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MM piemers: AS Latvenergo

Rigas HES apkartnes
hidrogeologiska modela izveide
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MM piemeérs: automasinu aerodinamika
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https://gitlab.com/eurocc-latvia/ o0
seasonal-weather-forecast-hpda
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Datu apstrades piemérs: laika prognozes

Sesonalo laika prognozu sagatavoSana ar
HPC: var uzlabot ilgtermina (vairaki ménesi) Orginala prognoze Uzlabota prognoze
laika prognozu precizitate, izmantojot Cuifg for
vésturisko klimatisko datu reanalzi ar HPC.

Fimar for Web — Baltijas jurai

Present Hhe present

[lEWave height

EAir temperature

EDrift velocity

_JESST anomaly
ZWL anomaly
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LIRICNCIEIIAL]

2020-10-10 17




17

® Uz klastera ir Linux operétajsistéma, un tur ir standarta (bash) komandrinda
® Lai tai pieslegties, var izmantot kadu terminali, pieméram PuTTY (Windows), vai ssh komandu (Linux)

® Meés izmantosim OOD (open on demand) platformu — ar parlikorgrammu, bez citu programmu instaléSanas

lietotaja vards mezgla nosaukums mape, kura Sobrid atrodamies
N ' e
EP hpc-trial@hpe-login:~/janis_berzins/folder] — ] >

o

= 1 EAmrey— T e
..____7__]:__.-_. Airg il

l@hpc—-login janis berzins])$ cd folderl

p- |y g [
[a} ™ —
_._,--_- = Ay El

ile b

Fh

1 e
+)
l1@hpc-login

j— [T p—
[a} o
_._,.._- - Ly 8l

f;;e_h

P

aldhpc—-login




18

Svarigakas komandas

® mkdir —izveidot mapi (vai vairakas, vai neeksistéjosas ar —p, -v)
® cd - pariet uz mapi (specialie simboli ~ / ..)

® pwd —izdrukat mapes nosaukumu

® 1s —paradit mapes saturu

Dazas noderigas atzinas: Tab taustina lietoSana, tukSuma zimes mapju nosaukuma ar “’, asteriska lietosana,
bultinu taustini, burtu kapitalizacija, ——he 1p opcija...

® > —novirzit izvadu uz kadu failu (>> lai papildinatu)
® cat, head, tail -izdrukat failuvaita dalu
® mv — parvietot failu

® rm-—izdzést failu (jalieto uzmanigi, jo nav groza; mapes ar —r)
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Failu parnese un aplukosana

® |ai kopetu failus uz/no klastera (un nav pieejas OOD vai lidzigam rikam), var
izmantot SCP failu parvaldnieku, pieméram WinSCP (Windows), FileZilla (Linux)

& a_lpb_200mmRefl - RTU: kirilsu@ui-1.hpe.rtu.lv - WinSCP — >
Local Mark Files Commands 5Session Options Bemote Help
[+F % ﬁ Synchronize [l @ E3 ﬁ} @ Cueue - Transfer Settings Default i E e
& RTU: kirilsu@ui-T.hpertulv X G New Session
[ Desktop - = - A By a_lp6 200 - [= ~ v idm ) & [D, Find Files | T4
(5 Upload - ¥ =4 Properties [ Mew - [—] £ New -
T AKinils\Desktoph Actualh2023-02-07_8inch_S5AG-parameter-studies\h_scaling_of HFEM?, /mnt/beegfs2/home/kirilsu/calc/Binch/w_2023/a_1p&_200mmRefl/
Mame Mame GoTo .
- e i 1:: 129 Refresh Ctrl+R
a_ _10proc .
b_HFEM_20proc 218214 Filter.. Ctrl+Alt+F
2528357.rudens E‘ Add Path to Bookmarks Ctrl+B
constant Copy Path to Clipboard Chrl+[
exchange | New M [P File..  ShiftsF4
probes Paste Ctrl+Y i
HHHHHHHH - 1 Ctrl+V |E5  Directory... F7
( } ( b I o T o | -
0Bof0Binl1of2 0B of 2.22 KB in 0 of 41
Gy SFTP-3 6:04:19
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Uzdevumu rinda

Darbibas princips un jéga

® Uz klastera ir daudz lietotaju

® Ka noteikt, vai ir palikusi briva vieta?
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Darbibas princips un jéga

Uz klastera ir daudz lietotaju
Ka noteikt, vai ir palikusi briva vieta?

Atbilde: neka! Par to rupé€jas rindas parvaldnieks slurm (vai uz RTU klastera MOAB).
o Jair brivi resursi, uzdevums izpildas
o Ja brivu resursu nav, uzdevums gaida

Resursi ir gan CPU skaits, gan RAM atmina

Kad lietotajs piesledzas klasterim, tas nonak uz login mezgla, skaitloSanas mezgli nav
pieejami tiesa veida (caur vienkarso ssh)
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lzmantosana uz LU HPC klastera

Rindas izmantosana sastav no sadiem soliem

1. pieslédzas klasterim

2. sagatavo aprékinu: uztaisa mapi/failu

3. iesniedz uzdevumu rinda

4. ik pa laikam parbauda uzdevuma statusu un progresu
5

. sanem rezultatus: nokopé pie sevis mapi/failus



lzmantosana uz LU HPC klastera
® |aiievietotu savu uzdevumu rinda, ir jaizpilda komanda: sbatch <skripta nosaukums>
® Skripta piemers:

#!/bin/bash

#SBATCH --job-name=python job # Brivi izvéléts nosaukums

#SBATCH —--mem=2G # Kopé&jais RAM apjoms

#SBATCH --ntasks=8 # CPU kodolu skaits

#SBATCH --time=00:15:00 # Laika ierobeZojums hh:mm:ss
#SBATCH --partition=regular # Rindas nosaukums (regular/weakold)

module load <uzdevuma lietoto modulu nosaukumi>

mkdir results

cd results

cp ../my-calculations.py
23 python my-calculations.py
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lzmantosana uz LU HPC klastera
® Pec uzdevuma ievietoSanas rinda, paradisies fails ar paplasinajumu .out

® Uzdevumam nelaus izmantot vairak atminas vai procesoru, neka rezervéts. Tados
gadijumos programma beigsies ar kludas pazinojumu.

® |Informacija par mezglu noslodzi un rindas stavokli:
o sinfo
O squeue

® |ai savu uzdevumu apturétu: scancel <uzdevuma ID numurs>

® Var ari palaist interaktivo uzdevumu (atvérsies parasta komandrinda):
srun —--partition=reqgular --mem=12G —--pty bash



Apraksts un piemeri

® Daudzas programmas ir jau instalétas ieprieks, lietotajam nav jaiegulda pules

hdf5/1.10.8
likwid/s5.0.1

fdssfds-&6.7.7
ff-petsc/ff-petsc-3

JSopt/ohpc/pub/modul edeps,/gnud

openblas/0.3.
openmpid4/4.1.

pdtoolkitc/3.25.

Jopt/ohpo/pub/modulefiles

ohpc
o3
papi/s.T7.0

Slazarus-2
lazarus/lazarus-2

micro/micro-2.0.10

nvtop/nvtop-1.2.
openfoam-intel/openfoam-9
openfoam/openfoam-v1806
openfoam/openfoam-v2006

L openfoam—v2

/ openfoam—v2

/ openfoam—2
openfoam/ openfoam—
openfoam/ openfoam—
openfoam/openfoam—
openfoam/
paraview/
paraview/

paraview/

1oLy BB

[ ¥R o

[P SR

slepc/slepc—3.1

sglite/sglite-

texinfo/texinfo-&.

whitebox tools/whitebox tools-2.1.0
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lzmantosana uz LU HPC klastera

Lai iegutu visu iespéjamo modulu (programmu un riku) sarakstu, jaaizpilda komanda:
module availl

Moduli ieladeé / aktivize ar komandu:
module load <modula nosaukums>

Komanda uzstada celu (PATH) uz attiecigas programmaturas izpildamiem failiem,
bibliotekam utt. . Noskaidrot ieladétos modulus iespéjams, izpildot komandu:
module list

Lai atiestatitu moduli, jaizpilda:
module unload <modula nosaukums>

Lai izslégtu visus ieladétos modulus
module purge
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Apraksts un motivacija

® Uz klastera, ka gandriz uz katras Linux sistémas, ir pieejams python:

® Tomeér péc nokluséjuma pieejamo pakotnu skaits nav liels. Lai lietotajs varétu instalét sev
nepiecie$amas pakotnes (netraucéjot citiem lietotajiem), ir jaizveido sava python vide. So
procesu atvieglo anaconda modulis, kas parvalda dazadas python bibliotékas.



Praktiskais darbs ar HPC klasteri
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Pieslegsanas RTU vai LU HPC klasterim

* Jalietotajs jau izveidots, piesléegties pie klastera var sadi:
- atvert https://ood.hpc.rtu.lv

* Ja nesanak, tad es pievienoju Jusu e-pastu adreses
testésanas projektam. Jums atnaca e-pasts ar saiti, tur
janoklikskina un jaizvélas:

e Sign in with RTU HPC
* MyAccessID
* Var izvéléties vienu no opcijam:
1. Login with elDAS
* Latvia (varbut bas rakstits Lettland)

* eParaksts
* (pievienoties ar savu e-parakstu, ka parasti)

2. levadit savas universitates nosaukumu, un pieslégties ar
lietotajvardu un paroli

e atvert https://ood.hpc.lu.lv
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Pieslegsanas RTU vai LU HPC klasterim

Sign in to your account

.)“:)

* vai atveras sads logs?

MyAccessID

&

2% ood.hpcrtulv/pun/sys/dashboard

Open OnDemand  Files ~ Jobs ~ Clusters ~ Interactive Apps ~ il

»_RUDENS Shell Access

>_RUDENS backup Shell Access

»_tier?_slurm Shell Access

* jasanaca, tad ludzu izvéléties Clusters — RUDENS Shell Access
e Atversies komandrinda — melnais logs, kura bus jaraksta visas komandas

» failus var redzéet, atverot Files — Home Directory — file_upload
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Testa piemers

e aplukosim vienu testa pieméru (demo-case), kas sagatavots EuroCC
projekta: ej.uz/HPCdemo

 tas nebus liels daudzkodolu aprékins, bet sérija ar standarta
aprekiniem, katrs uz viena procesora — ta ari ir viena no HPC
priekSrocitbam

* jaizpilda Sadas komandas (sakot ar Obtaining the case):

git clone https://gitlab.com/eurocc-latvia/example-repository.git

cd example-repository

gqsub hotRadiationRoom MoabJob

e parbauda aprékina gaitu (Q = queued, R = running, C = cancelled):
gstat

» péc aprékinu beigam (parasti jauzgaida ap 10 min):

module load anaconda3

python hotRadiationRoom Post 1.py
* pie failiem paradisies .png bildes un .gif


https://ej.uz/HPCdemo

HPC SuperS

Praktiskais uzdevums

» atkartojiet So pieméru no jauna, bet nomainiet
* maksimalo krasns temperattru no 600 uz 1000,
e temperaturas soli no 20 uz 40

e papilduzdevumi izciliem studentiem
* lejupieladéjiet ParaView programmu

e atveriet kadu no rezultatu failiem, pieméram
hotRadiationRoom_T=480K/VTK/ un aplikojiet to

* izpétit un palaist citu pieméru no ej.uz/HPCdemo3

e Pirms ./l-prepare-all.sh komandas ir jasamazina rezga
elementu skaits 2x katra virziena, parameters.py faila



https://ej.uz/HPCdemo3

Testa piemers Nr. 3: udens plusma caurteka

® Sekosim instrukcijam no https://gitlab.com/eurocc-latvia/culvert-model (tas pats, kas ej.uz/HPCdemo3 )

Pirms ./l-prepare-all.sh komandas irjasamazina rezga elementu skaits 2x katra virziena, parameters.py
® Tad aprekiniem jabut gataviem apméram 2-3 minusu laika

® Varizméginat kada fizikala parametra nomainu, labak sakt ar jaunu mapi-argit clone


https://gitlab.com/eurocc-latvia/culvert-model
https://ej.uz/HPCdemo3

Testa piemers Nr. 2: LLM izmantosana ar HuggingFace rikiem

® https://github.com/huggingface/notebooks/blob/main/examples/language modeling.ipynb

® Not clear how to use it after training

® module load anaconda

® conda create -n mana py35 vide python=3.10 transformers datasets
® conda activate env for vards uzvards

® conda install pytorch ipython

® pip install accelerate ’//// LU SMI klasteris

® srun -c¢ 8 —--partition=regular --pty bash
gsub -I -1 walltime=2:00:00 -1 nodes=1l:ppn=16
‘\\\‘\\ RTU klasteris

¢ ipython

® sekot instrukcijai no HuggingFace lapas: https://ej.uz/HPCdemo?2



https://github.com/huggingface/notebooks/blob/main/examples/language_modeling.ipynb
https://ej.uz/HPCdemo2

Testa piemers Nr. 2: LLM izmantosana ar HuggingFace rikiem

® Pé&ctrenésanas:
® prompt = "The best thing in life 1is"
from transformers 1mport pipeline

® generator = pipeline("text-generation", model=model, tokenizer=tokenizer)

® generator (prompt)

® Ko darit, ja trenéSana notiek parak ilgi? Jaizmanto vairak procesoru, piem. uz LU klastera:

srun -c¢ 32 --time=10:00:00 --nodelist=nodell --partition=regular --pty bash
conda activate jauna vide

python mysession.py
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