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Abstrakt

Cielom tejto prace je zozndmit sa zo sluzbami platformy Amazon Web Services (AWS),
v hlavnom rade so sluzbou EC2, ktord poskytuje vypoctové prostriedky prostrednictvom
cloudu. Tak isto zoznamit sa z aktudlnym riesenim systému k-Dispatch pre automatizované
spustanie a monitorovanie vypoctovych tiloh, a nasledne navrhniat a vyvinit prostriedky pre
integraciu sluzby EC2 do systému k-Dispatch. Vytvorené riesenie poniika néstroj, pomocou
ktorého je mozné vytvorit konfiguraciu pre EC2 HPC zhluk, ktory je mozné pomocou
nastroju aj nasadit. Dalej bolo vytvorené komunikaéné rozhranie, sliziace na komunikéciu
zo spominanym zhlukom.

Abstract

The main goal of this thesis is to get introduced to the Amazon Web Services (AWS)
platform, especially the EC2 compute capacity service, next goal is to get introduced to
the current solution of the k-Dispatch system for automatic launch and monitoring of
computing jobs, and in the end to propose and develop utilities for the integration of the
EC2 service into the k-Dispatch system. The developed solution offers a tool that can be
used to create a configuration for an EC2 HPC cluster, which can also be deployed using
the tool. Furthermore, a communication interface has been created to communicate with
the said cluster.
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Kapitola 1

Uvod

High-Performance Computing (HPC) je termin, ktory popisuje zhluky viacerych procesorov,
ktoré paralelne spolupracuja na obrovskych viacrozmernych vypoctoch, v rychlostiach ovela
vacsich, ako keby mali byt spracované individudlne. Pomocou tohto terminu nazyvame
takzvané HPC zhluky, ¢o st zhluky niekolkych pocitacov, alebo serverov, ktoré sa spolo¢ne
podielaji na vypoctoch. Takéto zhluky boli v minulosti vysoko narocné na prevadzkovanie
z dovodu vysokej ceny, alebo aj komplikovanej idrzby vzhladom na fakt, Ze za prevadzku
zodpovedal samotny uzivatel.

Dnes vsak zijeme v internetovej dobe. Takmer kazdy pocita¢ na svete je pripojeny
na internet, a vdaka tomuto faktu je dnes mozné spravou hardvéru poverif tretiu stranu,
ktora poskytuje prendjom vypocétovych prostriedkov po internete. Tomuto sa hovori cloud
computing, a na trhu sa dnes pohybuje mnoho firiem, ktoré ponikaju prave takéto sluzby.

Tato praca sa zameriava na integraciu vypoctovych zdrojov Amazon Elastic Compute
Cloud (EC2) do existujiiceho systému k-Dispatch. Systém k-Dispatch je v stcasnosti vy-
uzivany ako systém riadenia pracovnych postupov, ktory je zamerany na modelovanie ul-
trazvukovych procedir pomocou sady nastrojov k-Wave.

Prva cast prace sa venuje blizsie k platforme Amazon Web Services (AWS), pricom sa
$pecificky zameriava na sluzbu EC2 a sluzby, ktoré st s tiou blizko zviazané. Dalej sa praca
zameriava na samotny systém k-Dispatch. V nej budt zhrnuté technolégie, ktoré systém
vyuziva, a bude poskytnuty prehlad architektiry a funkcionality tohto systému.

Hlavnym cielom préace je navrhniat a vytvorit implementiciu HPC zhluku na platforme
AWS do existujiceho systému k-Dispatch. Toto umozni systému k-Dispatch vyuzivat vy-
poctové zdroje, ktoré st dodavané prostrednictvom vedicej cloudovej platformy, poskytu-
jacu siroku skalovatelnost pre zatazové poziadavky systému dostupni v datovych centier
po celom svete.

Prvym krokom bude navrh a implementécia rozsireni do systému k-Dispatch, ktoré
umoznia jeho integraciu s AWS. To zahfna navrh a implementiciu komunikaé¢ného mo-
dulu do systému k-Dispatch, ktory bude schopny komunikovat s HPC zhlukom vytvorenym
v sluzbe EC2.

Dalsim délezitym bodom bude preskiimanie nistrojov pontikanych AWS, ktoré nim
umoznia efektivne spravovat a konfigurovat HPC zhluky prostrednictvom sluzby EC2. Na
zaklade tychto nastrojov bude vytvoreny ndvrh a implementacia nastroju, ktorého tcelom
bude tvorit, pouzivat, upravovat a mazat HPC zhluky r6znych konfiguracii z jedného miesta.

S touto integraciou by sa systém k-Dispatch stal univerzalnou platformou, ktord by
umoznila vedeckym pracovnikom a vyskumnikom rychly a jednoduchy pristup k modelo-
vaciemu nastroju k-Wave prostrednictvom vypoctovych zdrojov platformy AWS. Verim,



Ze tato praca prinesie pozitivne vysledky a posunie organizaciu na noviu troven v oblasti
vypoctového vykonu a vedeckého objavovania.



Kapitola 2

High Performance Computing

(HPC)

2.1 Moderné HPC zariadenia

V skorej historii pocéitacov predstavovali vrchol vykonu pocitace, ktorych vypoctovi kapa-
citu pohéanal jeden procesor, alebo neskor niekolko, ktoré vSak stale zdielali jednu pamét
[23]. Zdielana paméit je obmedzujicim faktorom pri paralelnom pristupe viacerych proce-
sorov kvoli fazkostiam s koordinaciou pristupu. Tento fakt robil skalovatelnost, schopnost
systému zvladat rastiice mnozstvo prace, problematickou.

Moderné HPC zariadenia zo zdielanou pamétou, sii dnes podla webu TOP500', ktory
udrziava zoznam najvykonnejsich superpocitacov na svete, dominantne dostupné v dvoch
hlavnych prevedeniach: Massively parallel procesory (MPP) a clustre (zhluky). Pomer ich
zastupenia v TOP500 je ukdzany na obrazku 2.1.

Architecture System Share

@ Cluster
® vPP

Obr. 2.1: Pomer top500 MPP a zhlukovych superpocitacov

Hlavny rozdiel tychto dvoch pristupov spociva v tom, ze pokial MPP zariadenia funguju
ako jedno zariadenie, obsahujiice mnoho procesorovych jednotiek s tesnym prepojenim,
zhluky funguji na principe, v ktorom sa systém sklada z viacerych nezavislych jednotiek,
kazd4 operujic so svojim nezdvislym hardvérom [25]. Této prace sa bude dalej zaoberat
iba riesenim prostrednictvom HPC zhlukov.

ITOP500 https://www.top500.0rg/
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2.2 HPC zhluky a ich architektiara

HPC zhluk je skupina vzajomne prepojenych vysokovykonnych pocitacov, oznacovanych
ako uzly (nodes), ktoré spolo¢ne pracuji na vykondvani zlozitych vypoctov. Ich vyuzitie je
vyznamné hlavne pri vypoc¢toch vyzadujice paralelné spracovavanie, ¢o podporuje vyskum
v oblastiach ako bioinformatika, umela inteligencia alebo v réznych fyzikalnych odvetviach.
Architektura takychto zhlukov tradi¢ne pozostéva z nasledujicich casti [21]:

o Head node (Hlavny uzol) — Hlavnym bodom pristupu pre uzivatelov do HPC
zhluku, poskytuje prostredie na priacu so vstupmi/vystupmi vypoctov, organizuje
planovanie tloh na vypoctovych uzloch.

o Compute nodes (Vypotcové uzly) — Vykonavaji vypoctové tlohy. Jeden uzol
moze sucasne pracovat na viacerych tlohéch, alebo viacej uzlov moéze pracovat na
jednej lohe.

o Accelerator nodes (Urychlovacie uzly) — Podobné ako vypoctové uzly, s tym
rozdielom, Ze obsahuji hardvér uréeny na urychlenie Specifickych vypoétov (napriklad
grafické karty, alebo iny Specializovany hardvér).

e Storage system (Ijloiiskovy systém) — Ulozisko pre dany HPC zhluk, vadsinou
pozostava z uloziska na vseobecné pouzitie, kde sa nachadza napriklad softvér po-
trebny pre vypocty, a paralelného siborového systému, na ktory sa viacésinou pripdja
viacero uzivatelov naraz, ktory sltzi na ukladanie dat z aktudlne vykondvanej prace

[30].

o Network (Siet) — Sief, v ktorej uzly operuju, pri paralelizovanej pracovnej zataze
je dolezita nizka latencia, pri vysokej moze siet tvorit obmedzujici faktor v rychlosti
vypoctov.

e Software — Softvér v HPC zhlukoch sluzi ako na vykonavanie prace, tak aj na jej
rozdelenie pomedzi uzly, prostrednictvom pldnovacov tloh (popisané v 2.3).

Grafickd ukazka architektiry je zobrazena na obrazku 2.2.

2.3 Planovace uloh

Jednou z najdolezitejsich siucasti HPC zhlukov je planovac tiloh. Planovac¢ tloh je softvér,
ktory riadi vykonavanie a spravu tloh zadavanych na vypracovanie v ramci konkrétneho
zhluku. Uzivatel skrz planovac¢ zaddva zhluku tlohy a planova¢ pre ne zabezpecuje priradenie
vypoctovych zdrojov. Zaroven uzivatelovi poskytuje rozhranie, prostrednictvom ktorého
je schopny dohliadat na stav prebiehajucich tloh. V tejto sekcii budt popisané vybrané
planovace tloh, ktoré si relevantné v kontexte tejto prace.

Slurm

Slurm je open-source softvér sliziaci na manazment zhlukov, popri ¢om slazi aj ako planovac
tloh. Slurm zoraduje vypoctové uzly v ramci zhlukov do takzvanych particii, ktoré moézu
byt povazované za fronty tloh. Je schopny prijimat tlohy, v ktorych méze byt specifikovany
konkrétny pocet uzlov, jadier, paméte alebo inych poziadavok na ich prevedenie. V tomto
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Obr. 2.2: Ukdzka HPC architektiry [21].

kontexte sa Slurm stard aj o to, ¢i si aktualne tieto prostriedky dostupné. V pripade, Ze nie,
vklada tlohy do particii, skadial sa eventualne dostavaju do behu, ked st pre nich potrebné
prostriedky uvolnené.



Kapitola 3

Cloudové sluzby a Amazon Web
Services

Tato kapitola pontka nahlad do sluzieb, ktoré poskytuji vypoctové prostriedky cez internet,
¢asto oznac¢ovanymi ako cloudové sluzby. Dalej poniikne pohlad do modelov pouzitia tychto
sluzieb, ktoré su v stucasnosti Siroko dostupné. Na zaver bude pohlad na platformu Amazon
Web Services, ktora je lidrom v oblasti poskytovania cloudovych sluzieb, a blizsi pohlad na
jej sluzby v kontexte poskytovania vypoctovych prostriedkov po internete.

3.1 Cloud Computing

Pojem Cloud Computing (v preklade vypocty v oblakoch) sa prvy krat zacal vyskytovat
v roku 1996 vo firme Compaq Computer. Pod tymto pojmom boli oznacené technologie,
ktoré by boli dostupné prostrednictvom siete pocitacov, ¢i uz sa to tyka biznis-aplikécii
alebo aj beznych spotrebitelskych uzivatelov [31].

Tato vizia je v dnesnej dobe realitou. Cloud Computing v dnesnej dobe chapeme, ako
sluzbu dostupnt na poziadanie, ktora sa zaobera dodanim vypoctovych zdrojov prostrednic-
tvom internetu, napriklad vo forme aplikécii, serverov, tloziska dat a dalsich. Tieto zdroje
st spravované na dialku poskytovatelom cloudovych sluzieb, ktory ich tradi¢ne poskytuje
za isty poplatok.

Hlavnymi vyhodami takychto platforiem si:

e Znizenie nakladov - Uzivatel nie je ntteny zaobstarat si vlastny hardvér, ¢im Setri
na nakladoch za pociatoény nakup daného hardvéru a dalej aj na nakladoch za ad-
ministraciu tychto zariadeni.

o Flexibilita - Uzivatel si vypoctové prostriedky v principe len prenajima, a tym pa-
dom sa potenciondlne vylepsenia alebo rozsirenia prostriedkov v budtcnosti stavaju
jednoduchsimi a menej nédkladnymi.

e Dostupnost - Sluzby st dostupné prostrednictvom internetu z akejkolvek lokacie.

3.2 Modely cloudovych sluzieb

Model cloudovych sluzieb je mozné delit podla rozsahu funkcionality, ktort poskytujt.
V dnesnej dobe identifikujeme tri hlavné modely.



Software-as-a-Service

Software-as-a-Service (SaaS) je model, pri ktorom poskytovatel sluzby softvéru poskytuje
svoju sluzbu uzivatelovi prostrednictvom internetu. Uzivatel samotny sluzbu iba vyuziva,
vsetko ostatné od spravy aplikcie po spravu cloudovej infrastruktary zabezpecuje posky-
tovatel sluzby. Takéto aplikacie st vac¢sinou dostupné prostrednictvom internetového pre-
hliadaca [32].

Vyhodami tohto pristupu st zjednodusenie nasadenia, vzhladom na odstranenie potreby
pre instaldciu a spravu samotného softvéru. Prikladmi tohto modelu st sluzby ako Google
Workspace, Dropbox alebo Cisco WebEx [32].

Platform-as-a-Service

Pri modeli Platform-as-a-Service (PaaS) uzivatel ziskava pristup k platforme, ktord slizi
ako framework na postavenie aplikécie prisposobenej svojim potrebam, pokial vsetkd sprava
hardvéru a platformy samotnej je v rukach dodéavatela. Platforma zakaznikovi taktiez po-
skytuje sluzby, ktoré maju uzivatelovi asistovat s vyvojom, testovanim a nasadenim aplikacie
[32].

Vyhodami tohto pristupu st jednoduchy a cenovo efektivny vyvoj a nasadenie aplikacii,
vysoké dostupnost a vyrazna redukcia v nutnosti programovania vlastného kédu. Prikladmi
takejto platformy si Google App Engine, Heroku alebo OpenShift [32].

Infrastructure-as-a-Service

Pri modeli Infrastructure-as-a-Service (IaaS) poskytovatel sluzby poskytuje infrastruktiru
vypocetnych prostriedkov, ¢im sa chapu prostriedky ako ulozisko, servery alebo siete. Uzi-
vatel v tomto pripade spravuje prvky ako operac¢ny systém, middleware a vsetky déata a
aplikacie beziace na danej infrastruktire [32].

Vyhodami tohto pristupu st vysoka skdlovatelnost vypocétovych prostriedkov podla po-
trieb, vysoka flexibilita samotného modelu a jednoduché nasadenie samotnych prostriedkov.
Prikladmi tohto modelu su DigitalOcean, Linode, alebo Amazon Web Services [32].

Amazon Web Services (AWS) je cloudova platforma poskytujica vyse 200 sluzieb [7]
s roznorodou funkcionalitou, ktora bezi na serveroch firmy Amazon v 30 geografickych
regionoch, ¢o platforme umoznuje ponikat svoje sluzby v 245 krajinidch a tzemiach [4].
Vdaka tomu je dnes AWS najvécsou platformou svojho druhu, a povazuje sa za jednu
z najbezpecnejsich, najinovativnejsich a najosvedcenejsich cloudovych platforiem na svete
[7].

Sluzby na platforme AWS st spoplatnované modelom pay-as-you-go. V praxi to zna-
mena, ze uzivatel plati len za tie prostriedky, ktoré v skutocnosti vyuzije. Toto moze uziva-
telovi vyrazne znizit pociatoéné naklady, vzhladom na fakt, ze uzivatelovi zanikd potreba
nakupu vlastného hardvéru. Tak isto tento model umoznuje uzivatelovi podla potreby upra-
vovat mnozstvo prostriedkov, ktoré vyuziva, ¢im je mozné usetrit dalsie financie.

3.3 Amazon Web Services (AWS)

S jej celkovym poctom sluzieb (200+) poskytuje AWS obrovski skdlu moznosti vyuzitia
podla potrieb uzivatela, ¢i uz sa jednd o maly start-up, alebo popredné vladne agentiry
[7]. Tieto sluzby sa delia podla vyuzitia do niekolkych podkategérii. V nasledujiicej sekcii
budt popisané sluzby, ktoré si relevantné pre problematiku riesend v tejto praci.
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3.4 Amazon Elastic Compute Cloud (EC2)

Amazon Elastic Compute Cloud (EC2) je sluzba platformy Amazon Web Services (AWS),
ktora poskytuje uzivatelom virtudlne servery (oznacované ako instancie) pre beh aplikécii
v ramci infrastruktary AWS. Ukazka jednoduchej architektiry jednej inStancie je na ob-
razku 3.1. Sluzba je vysoko skalovatelnd, ¢o umoznuje uzivatelom prisposobovat vyuzivané
prostriedky podla ich momentalnych vykonnostnych potrieb, a to bud ich rozsirenim v pri-
padoch vysokého zatazenia, alebo ich redukciou v pripadoch, ked je zataz na nizsej Grovni
[14].

Instancné typy

EC2 instancie st poskytované v réznych hardvérovych konfiguraciach. Tieto konfiguracie sa
nazyvaju instanéné typy. Instancéné typy spadaji do réznych kategérii podla ich konkrétnej
Specializacie. Z pohladu uzivatela je dolezité vybrat si zo spravnej kategorie na zaklade jeho
poziadavok. Medzi jednotlivé kategérie inStanénych typov patria:

e General Purpose — Instancie na vSeobecné pouztie, vyvazeny pomer medzi pamé-
tou, procesorom a sietovou kapacitou.

e Compute Optimized — Zamerané hlavne na ¢isti vypoctovi kapacitu.
e Memory Optimized — Zamerané na vypocty, ktoré st naméhavé na paméat.

e Accelerated Computing — Instancie pontikaji na urychlenie vypoctov grafické
karty, alebo rézne proprietarne hardvérové akceleratory. Tie st vyhodné na graficky
namahavé vypocty, alebo vypoéty zaoberajice sa trénovanom umelej inteligencie [11].

e Storage optimized — Zamerané na pracu vyzadujicu vysoky pocet vstupno-vystupnych
operacii nad velkymi stitbormi dat na lokdlnom tlozisku.

« HPC Optimized — Uéelovo postavené na beh HPC vypoctov, idedlne pre aplikacie,
ktoré pozaduju vysoko vykonne procesory.

Instancné typy sa moézu lisit v hardvérovej konfiguracii po mnohych strankach. EC2
pontuka procesory od firiem AMD a Intel, k dispozicii su vSak aj procesory AWS Graviton,
ktoré bezia na architektire ARM [17], alebo Mac instancie s nativnou podporou pre MacOS
[1]. Dalsie prostriedky ako napriklad RAM, tlozny priestor a sietova kapacita st taktie
poniikané v réznych konfiguraciach, v zavislosti od konkrétneho instan¢ného typu.

Amazon Machine Image (AMI)

Softvérova vybava inStancii je zabezpecovana v podobe obrazov nazyvanych Amazon Ma-
chine Image (AMI). Tieto obrazy poskytuju sablénu, ktorad obsahuje softvérovi konfigurd-
ciu. T4 v sebe zahfna operacny systém, nainstalované aplikacie, konfiguracie, alebo dalsie
casti. Z AMI obrazu je mozné vytvorit neobmedzené mnozstvo instancii, ako je ukazané na
obrazku 3.2.

AWS poniika mnoho preddefinovanych obrazov, ¢o umoznuje rychle rozbehnutie novej
instancie. AMI je vSak mozné vygenerovat z hociktorej aktualne beziacej instancie EC2, ¢o
umoznuje Tahka tvorbu vychodzich softvérovych konfiguracii pre uzivatelov. Vdaka tomuto
existuje celd rada AMI obrazov vytvorenych komunitou na rozliéné pripady pouzitia [12].
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Obr. 3.1: Ukézka jednoduchej EC2 architektiry vo verejnom subnete danej VPC [14].

Zabezpecenie

Hlavnou prioritou sluzby posobiacej v ”oblaku”, akou je aj EC2 musi byt bezpecnost.
U AWS to nie je inak, kedze ich sluzby st vyuzivané v mnohych kritickych oblastiach
roznych priemyslov.

Pri ohlade na bezpecnost je potrebné vziat do uvahy takzvany Shared Resposibility
Model® (v preklade model zdielanej zodpovednosti). Tento model deli zodpovednost za
bezpeénost na dve casti: Security of the Cloud (zabezpecnie cloudu) a Security in the
Cloud (zabezpecnie v cloude) [13]. Detaily tohto modelu st popisané na obrazku 3.3.

Za zabezpecenie cloudu sa v tomto modeli zodpovedd AWS samotné. Spociva v zabezpe-
ceni infrastruktary Cloudu, ktord spociva z hardvéru, softvéru, siete a zariadenia, v ktorych
ostatné spominané Casti infrastruktary sidlia [13].

Za zabezpecenie v cloude zodpoveda pouzivatel. To znamenad, ze pouzivatel musi aktivne
prevziat tlohu zabezpecenia vlastnych zdrojov v prostredi cloudu. Tato tloha z pohladu
sluzby EC2 pozostava z nasledujicich zodpovednosti [9]:

» Kontrolovanie sietového pristupu k uzivatelskym instancidam (prostrednictvom VPC,
alebo bezpecnostnych skupin, viz. obrazok 3.1).

e Sprava povereni pouzivanych na pripajanie ku inStanciam.
e Sprava opera¢ného systému, a softvéru nainstalovanom na instanciich.

o Konfigurovanie IAM roli pripojenych ku inStancidm a povoleni, ktoré si k rolam
priradené.

!Shared Responsibility model https://aws.amazon.com/compliance/shared-responsibility-model/
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Obr. 3.3: Model zdielanej zodpovednosti [13].

Bezpecnostné skupiny funguji ako virtudlny firewall, ktoré na zaklade im priradenych
pravidiel obmedzuju prichaddzajicu a odchadzajicu sietovi komunikaciu. Jedna instancia
moze byt naraz vo viacerych skupinach. Ak uzivatel pre konkrétnu instanciu nezvoli Ziadnu

skupinu, instancii sa priradi predvolena skupina danej VPC, v ktorej sa inStancia nachadza
[10].

Cena sluzby EC2

Cena pouzivania EC2 sa odvija od dvoch hlavnych faktorov. Prvym z nich je instan¢ny typ,
z ktorého je instancia vytvorena a druhym faktorom je nakupny model, ktory bol zvoleny
na zakupenie instancii. Medzi tieto modely spoplatnenia patria:

e On-Demand — Uzivatel za pouzivané prostriedky, plati fixni cenu bud za kazdu
vyuzitu hodinu alebo minttu, v zavislosti od konkrétneho typu instancie, ktora bezi.

e Spot — Umoznuje uzivatelovi vyuzivat EC2 prostriedky, ktoré aktualne nie st vyuzi-
vané az za 90% zlavu. Sluzba EC2 si v tomto pripade vyhradzuje moznost zobrat si
prostriedky spat s dvojminutovym varovanim.
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e Savings Plan — Uzivatel si dopredu na dobu jedného alebo troch rokov rezervuje
istld vypoctovu kapacitu, pri vymene za znizené ceny.

¢ Dedicated Host — Uzivatel si rezervuje konkrétny fyzicky server na jeho vyuzitie.
Toto moze uzivatelovi vyhovovat, ak potrebuje mat na serveri softvér, ktorého licencia
je limitovana na jeden stroj.

3.5 Dalsie sluzby platformy AWS

Amazon Elastic Block Store (EBS)

Amazon Elastic Block Store (EBS) poskytuje sluzbe EC2 perzistentné blokové tlozisko
pre déata [2]. Perzistentné v tomto zmysle znamend, ze dany EBS zvizok mozZe existovat
aj mimo zivotni dobu jemu priradenej EC2 instancie, a je ho mozné pripojit aj na iné
instancie. Blokové tlozisko znamend, ze kazdy blok sa sprava ako samostatné zariadenie
pre ukladanie dat (napr. pevny disk).

EBS zviazky moézu byt prevadzkované pomocou roznych zariadeni podla potreby vyuzi-
tia. AWS poskytuje rozne typy EBS zvizkov beziacich na pevnych diskoch a aj SSD diskoch.
Tieto typy sa mozu lisit v rychlostiach, cenach a réznych dalsich parametroch.

Jednotlivé zvézky su taktiez velmi flexibilné - maju schopnost dynamicky zvysit svoju
kapacitu, prispésobit svoju rychlost a zmenit typ zviazku. Cena za tato sluzbu sa odvija od
viacerych parametrov, ako napriklad celkové vyuzitie zvizkov v gigabytoch, pocet vstupno-
vystupnych operacii za mesiac a dalsich [2].

Amazon Simple Storage Service (S3)

Amazon Simple Storage Service (S3) je tloziskova sluzba na ukladanie objektov, ktora
poskytuje spickovi skdlovatelnost, dostupnost dat, bezpecnost a vykon [15].

Objekt v sluzbe S3 reprezentuje kombinaciu siboru a s nim spojenych metadat. S3 tak-
tiez umoznuje verzovanie jednotlivych objektov, vdaka ¢omu je mozné udrziavat aj starsie
verzie rovnakého objektu.

Kazdy objekt je unikdtne oznacovany pomocou kltca a je ukladany do kontajneru na-
zyvaného bucket. Tieto buckety musia maf unikatny ndzov medzi vsetkymi ostatnymi buc-
ketmi vramci jednotlivych AWS particii. V ¢ase tvorby tohto dokumentu sa AWS sklada
z troch particif: aws (Standardné regiony), aws-cn (Cinske regiény) a aws-us-gov (buckety
vlady USA) [15].

Objekt mdze byt unikatne identifikovany pomocou svojho klica a bucketu v ktorom je
(pripadne este pomocou ID verzie, ak je verzovanie v buckete zapnuté) [15].

Cena sluzby sa odvija od celkovej velkosti ulozenych dat v gigabytoch a triedy ulozenia.
Triedy uloZenia slizia na archiviciu objektov, ktoré nevyzaduji okamzity pristup (v milise-
kundéch). Toto moze znizit finanéné naklady na archiviciu niektorych stiborov vo vymene
za predizeny ¢as pristupu (od 1 minity az po 12 hodin).

Amazon Virtual Private Cloud (VPC)

Sluzba Amazon Virtual Private Cloud (Amazon VPC) poskytuje funkcionalitu, ktord umoz-
nuje tvorbu virtudlnych sieti v ramci cloudového priestoru platformy AWS. Tieto virtualne
siete svojimi schopnostami emuluji tvorbu sieti v skutoénom zivote [16].
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Obr. 3.4: Ukazka VPC s verejnou a sikromnou podsietou [28].

Novy VPC cloud sa rozprestiera naprie¢ cely region, v ktorom bol vytvoreny. V ramci
cloudu je mozné tvorit podsiete. Podsief je rozsah IP adries, v ramci ktorého je mozné
tvorit rozne AWS zdroje, ako napriklad EC2 instancie. Jedna podsiet moze sidlit v iba
jednej zone dostupnosti konkrétneho regiénu [28]. Podsiete je mozno delit na verejné a
sikromné. Ukazka VPC s oboma druhmi podsieti je na obrazku 3.4.

Verejné podsiete si tie, ktoré maji priame pripojenie k internetu, sprostredkované pro-
strednictvom internetovej brany. Tieto brany umoznuji zariadeniam v ramci podsiete pri-
stup na internet pod podmienkou, ze zariadeniu bola pridelend verejna IP adresa, ¢im sa
zariadenie stava pristupnym online. Tato pristupnost sa ale vztahuje aj na iné zariadenia
na internete, ¢im sa tieto zariadenia stavaju zranitelnymi voci vonkajsim ttokom

Sukromné siete nemaju priamy pristup na internet. Namiesto toho sa zariadenia v ramci
siukromnej podsiete pripdjaju na internet prostrednictvom brany NAT. Tato brana NAT,
ktora sa nachadza vo verejnej podsieti, umoznuje internetovii komunikéciu prostrednictvom
verejnej IP adresy brany NAT. Tieto zariadenia vsak nemdzu prijimat prichddzajicu ex-
ternd komunikaciu, kedze nemaju nastavenu verejni IP adresu. Brana NAT iba maskuje
stkromné adresy IP zariadeni, ktoré ju pouzivaji, a umoznuje len odchadzajice spojenia,
¢im zvysuje bezpecnost sikromnej siete.

3.6 AWS ParallelCluster

Narozdiel od vyssie spominanych sluzieb, AWS ParallelCluster je nastroj, ktory sluzi na
zjednodusenie prace pri nasadzovani a sprave HPC zhlukov. Automaticky nastavuje po-
trebné vypoctové prostriedky, planovac a zdielany siborovy systém [18].
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Tento nastroj je mozné pouzivat viacerymi spésobmi. Prvym je jednoduché grafické
rozhranie (GUI) prevedené ako webova aplikécia, ktord slizi ako nastenka (dashboard) na
vytvaranie, monitoring a spravu jednotlivych zhlukov. Toto rozhranie bolo pridané do AWS
ParallelCluster vo verzii 3.5.0 [6]. Druhym sposobom je vo forme aplikacie v prikazovom
riadku (CLI), vytvorenom v programovacom jazyku Python, kde sa jednotlivé konfigurécie
zlukov nahravaji skrz konfiguraény stibor. Dalsim spésobom je pouzitie ParallelCluster API
rozhrania, ktoré umoznuje programaticky pristup k tomuto nastroju.

Aplikécia je dodavand v dvoch verzidch: verzii 2 a verzii 3. Medzi tymito verziami st
velmi zdsadné rozdiely. Medzi ne patria [24]:

e GUI webova aplikacia — Kedze Ul bolo pridané az vo verzii 3.5.0, verzia 2 podpo-
ruje Cisto len pracu s CLI aplikéciou.

« ParallelCluster API — Vo verzii 3 bolo pridané na pracu API, ¢o umoznuje jedno-
duchsi programaticky pristup ku ParallelCluster

e Syntax prikazového riadku — CLI aplikacia pouziva rozdielne prikazy vo verzii 2
a 3, vo verzii 3 blizsie reflektuji mozné volania skrz API.

« Konfigura¢né siibory — Konfigura¢né sibory pre CLI aplikdciu maju vyrazne roz-
dielny syntax, a tym padom nie st medzi sebou bez tiprav kompatibilné.

e Podpora planovacov tloh — Verzia 2 podporuje planovace tloh: SGE, Slurm, To-
rque (PBS) a AWS Batch. Vo verzii 3 podpora pre SGE a Torque bola tplne stiahnuté

[cluster default] .
fsx_settings = fsx SharedStorage:
- Name: fsx
MountDir: /shared-fsx

[fsx fsx] StorageType: FsxLustre
shared_dir = /shared-fsx FsxLustreSettings:
fsx_fs_id = fsx_£fs_id FileSystemId: fsx_fs_id

Vypis 3.1: Ukéazka konfiguricie vo v2 Vypis 3.2: Ukézka konfiguricie vo v3

Funkcionalita AWS ParallelCluster

Hlavnou dlohu AWS ParallelCluster je zjednodusenie vytvarania infrastruktary vypocto-
vych zhlukov. Toto dosahuje vdaka pouzitiu AWS sluzby CloudFormation. Tato sluzba
poskytuje jazyk na modelovanie infrastruktiry v cloudovom prostredi. Zbierka zdrojov mo-
delovanych ako jedna jednotka sa nazyva stack. Zdroje takéhoto stacku st definované vo
vnutri CloudFormation sablony. AWS ParallelCluster vytvara infrastruktiru HPC zhlukov
reprezentovanu jednym CloudFormation stackom.

Vo vicsine pripadov jednotlivé CLI prikazy v AWS ParallelCluster priamo koresponduji
na jednotlivé AWS CloudFormation stack prikazy, ako napriklad create update alebo delete
[18].

Jednotlivé uzly v tychto zhlukoch st reprezentované pomocou instancii beziacich vramci
sluzby Amazon Elastic Compute Cloud (EC2). Na vrchu sa nachddza takzvany "head no-
deédlebo teda hlavny uzol.
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Hlavny uzol je reprezentovany EC2 instanciou, ktorej hlavnou tlohou je prijimat jed-
notlivé tlohy, ktoré maji byt v danom zhluku vyhodnotené. Pldnovac beziaci na hlavnom
uzle takyto dotaz spracuje a na zaklade potrieb price sa vytvoria vypoctové uzly takisto
reprezentované instanciami EC2, ktoré tuto pracu vyhodnocuju.

Konfiguracie jednotlivych HPC zhlukov st definované prostrednictvom konfiguraénych
suborov. V tychto siiboroch st definované nastavenia, ako napriklad pouzity planovac tloh,
nastavenia zdielanych wlozisk medzi uzlami v zhlukoch, ale aj napriklad inStancné typy
jednotlivych uzlov (ako hlavnych, tak i vypoctovych).

Region: eu-central-1
Image:
Os: ubuntu2004
HeadNode:
InstanceType: t2.micro
Networking:
SubnetId: subnet-XXXXXXXXXXXXXXXXX
Ssh:
KeyName: EC2_key_pair
Scheduling:
Scheduler: slurm
SlurmQueues:
- Name: queuel
ComputeResources:
- Name: t2micro
Instances:
- InstanceType: t2.micro
MinCount: O
MaxCount: 10
Networking:
SubnetIds:
- subnet-XXXXXXXXXXXXXXXXX

Vypis 3.3: Jednoduché konfiguracie zhluku vygenerovand v CLI aplikacii

Analyza metdéd pristupu k AWS ParallelCluster

Nastroj ParallelCluster poskytuje pre uzivatela rozli¢cné prostriedky k pristupu, umoznujtce
variabilné metédy pouzitia v zavislosti na poziadavkach uzivatela. V tejto sekcii budu blizsie
popisané tie najrelevantnejsie, a bude nad nimi vykonana analyza ich pripadov vyuzitia a
limitéacii.

AWS ParallelCluster CLI

AWS ParallelCluster command line interface (CLI) je hlavnou metédou, ktorou je této
aplikédcia distribuovana k uzivatelom. Jedna sa o balik vytvoreny v programovacom jazyku
Python, ktory je beziaci v prikazovom riadku na uzivatelovom pocitaci. Tato aplikaciu je
mozné nainstalovat dvomi réznymi sposobmi.

o Ako Pythonovskt kniznicu, pomocou spravcu balikov pip
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o Ako samostatni aplikdciu zo stranky dodéavatela.

Tato aplikicia ponika uzivatelom néstroj na vytvaranie, zobrazovanie, modifikdciu a od-
stranovanie HPC zhlukov v ramci r6znych konfiguraénych moznosti sluzieb AWS. Uzivatel
interaguje s aplikdciou prostrednictvom sady prikazov priradenych jednotlivym funkciam.
Architektury tychto HPC zhlukov si reprezentované pomocou YAML siborov, ktoré umoz-
nuju reprezentaciu konfiguracie vo forme zrozumitelnej pre Iudské oko.

Jednou z hlavnych funkcii tejto aplikiacie je schopnost generovat takéto konfiguracné
subory, z ktorych aplikdcia vytvara nimi opisané zhluky. Jej princip spociva v kladeni
série otazok uzivatelovi, z ktorych odpovedi aplikacia generuje konfiguracny sibor. Tyka sa
to vSak len nevyhnutnych poloziek pre vytvorenie zhluku. Pre dodato¢ni konfiguriciu je
potrebny manualny zasah do konfigura¢ného siboru.

7 konfigurac¢ného stiboru je mozné prostrednictvom aplikédcie vygenerovat konecny zhluk,
ktory potom uzivatel moze dalej monitorovat, manipulovat alebo pripadne zmazat. Pod-
stata fungovania tejto aplikdcie ostdva podobnd aj naprie¢ ostatnymi prostriedkami pre
pracu s ParallelCluster, ostatné sa vsak pokusaju riesit nedostatky tejto aplikacie.

Medzi nedostatky aplikicie patria pomerne neintuitivna interaktivita so samotnou ap-
likadciou pri manipulécii so zhlukmi, kde sa vsSetky operacie vykonavaju prostrednictvom
znacného poctu prikazov (priblizne 25). Dalej, programaticky pristup k aplikacif prostred-
nictvom prikazov nie je prilis priatelsky pre programdatorov. Amazon vsak poskytuje aj iné
metody pristupu k ParallelCluster, ktoré tieto problémy riesia.

AWS ParallelCluster API

Rozhranie na programovanie aplikacii (API) je softvérové rozhranie, ktory umoziiuje ko-
munikaciu dvoch aplikacii vramci pevne navrhnutej specifikdcie na konkrétne spravy (po-
ziadavky). Prostrednictvom takéhoto rozhrania méze jedna aplikicia odoslat poziadavku
druhej aplikacii, ktord ju spracuje a vrati odpoved spat opétf cez rozhranie bez nutnosti
odhalovat viac informécii na obidvoch stranéch, ako je nevyhnutné [27]. Tymto sposobom
APTI umoznuju efektivnu a bezpeént komunikaciu naprie¢ réznymi systémami

Néstroj ParallelCluster poskytuje svoju vlastnii implementaciu rozhrania na progra-
movanie aplikicii nazyvanou AWS ParallelCluster API. Tato aplikacia je distribuovana
v podobe sablony pre AWS CloudFormation, ktora sltzi na jej zhotovenie vo vnutri plat-
formy AWS. Vyuziva na to sluzbu Amazon API Gateway, ktora poskytuje vstupny bod do
rozhrania, spristupnujic jeho jednotlivé funkcie, a AWS Lambda, ktora riadi vyhodnotenie
tychto funkcii bez potreby dalSich vypoctovych prostriedkov, ako napriklad serveru.

Od verzie 3.5.0. je dostupna verzia rozhrania aj v podobe kniznice pre programovaci
jazyk Python, kde sa dodéva ako pribalené vramci CLI aplikécie [5]. Tato verzia rozhrania
poskytuje vyvojarom sadu funkcii totoznii s tou poskytovanou prostrednictvom AWS Pa-
rallelCluster API, bez potreby viazat sa jej funkcionalitou na dalsie sluzby AWS platformy.
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Kapitola 4

k-Dispatch

V tejto kapitole bude popisany systém k-Dispatch, jeho funkcionalita a prinosy, ktoré po-
nika v praci s modelovanim ultrazvukovych procedur v oblasti biomediciny.

k-Dispatch je systém, ktorého tcelom je zjednodusit komplexni pracu spocivajicu vo
vyhodnocovani fyzikalnych modelov, ktoré kvoli ich vypoctovej komplexnosti je potrebné
vyhodnocovat prostrednictvom High-performance computing (HPC) zhlukov, ktorych ob-
sluha je pre bezného uzivatela vysoko komplexnd.

Program je postaveny na akustickom néastroji k-Wave, ktory modeluje biomedicinske
ultrazvukové postupy. Takéto postupy, oznacované ako liecebné plany, si nahrdvané do
systému k-Dispatch, ktory ich v prvom rade dekdduje, nasledne optimalizuje parametre
vykonévania toku préace, odosiela tlohy na vzdialené vypoctové zariadenia, monitoruje ich
priebeh a zaznamenéva spotrebované hodiny jadier [29].

Kedze systém k-Dispatch sa pouziva na pracu s modelmi vytvorenymi na medicinske
ucely, je tym padom povazovany za medicinske zariadenie, a teda sa na jeho pouzivanie
vyzaduju prisne poziadavky na kvalitu a manazment hrozieb. Kvoli tomuto systém funguje
na principe preddefinovanych Sablén pre jednotlivé procedury, ktoré st vyhodnocované
certifikovanymi bindrnymi stibormi, ktoré mézu byt do systému pridané len autorizovanym
personalom [29].

Bezni pouzivatelia na zdklade tychto sablon vytvaraju jednotlivé procedury a odosielaju
ich do k-Dispatch systému. Ten dekéduje procediru, zostavuje tok prace, vybera vhodné
zdroje a optimalizuje vypoctové zdroje pre tlohy s cielom minimalizovat ¢as a naklady [29].
k-Dispatch monitoruje tilohy na anomalie (napriklad zamrznuté ilohy) a umoziuje sa z nich
v zdujme procedury zotavit.

Po vyhodnoteni liecebného planu k-Dispatch umoznuje uzivatelovi stiahnut vysledky
do svojho zariadenia a vyc¢isti za sebou miesto na zhluku, kde vypocet prebiehal. Vdaka
tomuto procesu su uzivatelia ochraneni pred komplexnou pracou s HPC zhlukom, ako je
napriklad odosielanie tloh, politiky fronty a vyber zdrojov. Automatické procesy eliminuju
potrebu, aby pouzivatelia nastavovali pocet uzlov a jadier, volili medzi vypoc¢tami na CPU
alebo GPU, alebo odhadli ¢as vypocétu [29].

4.1 Architektara systému k-Dispatch

Architektira systému sa deli na 3 zdakladné moduly: Webovy server, jadro, a databazu.
Tieto 3 moduly st blizsie popisané v tejto sekcii:
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Webovy server

Webovy server slazi ako grafické rozhranie, pomocou ktorého je uzivatel schopny pracovat
zo systémom k-Dispatch. Toto rozhranie je postavené v programovacom jazyku Python,
Specificky vo webovom frameworku Flask.

Jeho hlavnou tlohou je poskytniuf uzivatelovi rozhranie, skrz ktoré je schopny nahra-
vat nové liecebné plany do systému, sledovat ich aktudlny stav a v pripade korektného
vypocitania stiahnut vysledky do svojho zariadenia.

Po nahrani lie¢ebného planu do systému sa stibor reprezentujici plan ulozi na lokalne
ulozisko serveru, a tak isto sa vytvara v databdze novy zaznam o plane. Na zaklade tychto
zédznamov potom dalej jadro jednotlivé plany zozbierava, a prevadza nad nimi pozadované
operacie. Pocas tohoto procesu tillohou webového serveru zostava ziskavat stav planov v da-
tabéaze, a informovat o nich uzivatela.

Po dokonceni vyhodnocovania planu je uzivatel prostrednictvom webového serveru in-
formovany o tom, Ze sa tak udialo, a dalej webovy server vysledok tohto behu umoznuje
stiahnuf v podobe stboru uzivatelovi do jeho zariadenia, uvolni miesto na lokalnom disku
serveru a v databaze upravi zaznam patriaci planu do spravneho stavu.

Jadro

Dalsim modulom systému k-Dispatch je jadro. Tento modul je podobne ako aj webovy
server vytvoreny v programovacom jazyku Python, a slizi v podstate ako back-end celého
systému.

Toto jadro sa da dalej rozdelif na tri hlavné podmoduly: Daemon, Monitor a Dispatch
& Transfer [29].

Daemon je najjednoduchsi z tychto modulov, jeho jedinou pracou je konfiguracia lo-
govania, a spustanie monitoru v pravidelnych ¢asovych intervaloch. Slizi vsak hlavne ako
vstupny bod pre celi funkcionalitu jadra, a umoznuje registrovanie k-Dispatch ako sluzby
v opera¢nom systéme [29].

Monitor modul méa za tlohu pri svojej invokacii preskimat databazu ohladom aktual-
nych stavov jednotlivych liecebnych pldnov. Na zaklade tychto stavov sa nad planmi volaju
rozne funkcie z modulu Dispatch & Transfer.

Dispatch & Transfer je hlavnym modulom celého jadra. Tento modul zjednocuje pristup
k réznym vypoctovym zdrojom a ich planovacom [29].

4.2 Technolégie pouzivané v k-Dispatch

Vo vyvoji systému k-Dispatch bolo pouzitych viacero technolégii, ktoré st pre tuto pracu
relevantné. V tejto sekcii budi blizsie popisané.

SSH

SSH (Secure Shell) je protokol, ktory umoziuje zabezpecené prihlasovanie, prenos stbrov
a dalsie typy zabezpecenych datovych komunikécii beziacich na nezabezpecenej sieti. Na
zabezpecenie komunikécie protokol SSH pouziva kryptograficki autentizaciu, sifrovanie re-
ldcie a ochranu integrity [33].

Beznym pouzitim protokolu SSH je v dnesnej dobe je moznost ovlddania a tUpravy
vzdialeného zariadenia zabezpecene po internete. Prikladom takéhoto vyuzitia v systéme
k-Dispatch je komunikacia systému so vzdialenymi zhlukmi, na ktorych pomocou tohto
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protokolu je mozné zadavat tlohy do pldnovacov, a taktiez kontrolovaf ich aktudlny stav,
pripadne zotavit z neoc¢akavaného stavu.

SSH sa v systéme k-Dispatch taktiez pouziva aj na nahravanie siiborov zo systému
na zhluk. Toto je dosiahnuté pomocou nastroju rsync, ktory pouziva prave protokol SSH.
Tento nastroj sltzi na synchroniziciu siborov medzi lokalnym a vzdialenym zariadenim.
V praxi to znamena, ze uzivatel je schopny prekopirovat sibory z konkrétneho umiestnenia
z lokdlneho zariadenia na vzdialené bez toho, aby bolo potrebné kopirovat siibory, ktoré uz
na vzdialenom zariadeni existuju.

Fabric

Fabric je Pythonovska kniznica, ktord slizi na zjednodusenie pouzivania SSH v Pythonov-
skych programoch. Je postavend na kniznici Paramiko, ktord poskytuje SSH funkcionalitu
ako spravu klucov, alebo SSH relacie, a na kniznici Invoke, ktord poskytuje vykondvanie
prikazov v shelli a iné operacie [26]. Z pohladu k-Dispatch Fabric umoznuje pouZivanie
protokolu SSH priamo z jeho modulov pre pracu so zhlukmi.

Docker

Docker je open-source platforma, ktord slizi na vytvaranie virtualnych prostredi beziacich
nad operac¢nym systémom. Dosahuje to pomocou spustania softvéru v takzvanych kontaj-
neroch. Tieto funguju podobne ako napriklad virtudlne stroje, kde sa taktiez vytvara pro-
stredie beziace nad opera¢nym systémom (OS), ktoré s nim zdiela vypoctové prostriedky.
Rozdiel spociva v tom, zZe narozdiel od virtudlnych strojov, v ktorych je potrebné spustat
cely OS aj s hypervizorom, v kontajneroch je zabaleny len zaklad OS potrebny na sptistanie
procesov a zavislosti potrebné pre softvér, ktory bude v kontajneri spusteny [19].
Jednotlivé kontajneri je mozné vytvarat pomocou Docker image-ov. Tieto sltzia ako sab-
l6ny, v ktorych je popisané, ¢o sa ma v kontajneri zostavit. Vdaka image-om su jednotlivé
zostavy vysoko prenosné, kedze pomocou jedného image-u je mozné zostrojit rovnaké pro-
stredie v kontajneri na akomkolvek stroji. Tieto image sa vytvaraji pomocou Dockerfile-ov.
Toto su textové stbory, v ktorych st jednotlive prikazy, ktoré Docker vykona pri zostaveni
image-u. Tieto prikazy st obdobné tym, ktoré by uzivatel zadaval do prikazového riadku.

Docker-Compose

V beznom pouzivani Dockeru ¢asto nastava situacia, kde je potrebné vytvorit viaceré pro-
stredia, ktoré spolu tvoria jeden systém, ako napriklad v k-Dispatch medzi webovym serve-
rom, jadrom a databazou. Na ulahcenie takejto prace sluzi nastroj docker-compose. Tento
nastroj uzivatelovi umoznuje napisat YAML stbor, v ktorom st definované sluzby, ktoré
maju v systéme fungovat. Nasledne je Docker z takychto siborov schopny systém zostavit,
spustit, a zastavit ako celok pomocou jedného prikazu.

Conda

Conda je open-source spravca balickov a prostredi pre jazyk Python. Pomocou tohto na-
stroju je mozné vytvarat si v pocitaci jednotlivé vyvojarske prostredia, ktoré moézu v sebe
obsahovat rozne Specifické verzie ako balickov, tak aj samotného jazyku Python. Conda
umoznuje jednoduché prepinanie medzi jednotlivymi prostrediami, ale aj iné operacie, ako
napriklad zdielanie prostredi pomocou konfigura¢nych YAML stborov.
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Pévodne Conda bola sicastou Pythonovskej distribiicie Anaconda, ktord v sebe ob-
sahuje radu balickov na vedecké vypocty v oblastiach, ako st datova veda, alebo umeléd
inteligencia. Casom sa Conda ukazala ako samostatne uzitoény nastroj, a tak bola odstie-
pend do samostatného open-source nastroju [20], ktory sa dnes pouziva ako sprévca bali¢kov
nie len s jazykom Python, ale aj jazykmi ako R, Ruby, C/C++ a dalsimi [g].

4.3 Popis prace s k-Dispatch

Hlavnym rozhranim pre pracu zo systémom k-Dispatch je jeho webové rozhranie. Toto
po spusteni programu podla nadvodu vyssie bude dostupné na doméne localhost:8080. Mimo
vyvojového prostredia bude toto webové rozhranie dostupny prostrednictvom interetu. Prva
vec, s ktorou sa tu uzivatel stretne je prihlasovacia obrazovka zobrazena v 4.1. Po zadani
svojho uzivatelského mena a k nemu priradeného hesla je tzivatel do systému prihlaseny.

Po prihlaseni sa uzivatel dostava do hlavného dashboardu systému zobrazeného v 4.2.
Tu si mdze prehliadnuf vsetky liecebné plany, ktoré boli zadané na vypracovanie. Po lavej
strane sa nachddza menu s moznostami na prezeranie svojich alokacii a svojich ndkupov.
Najdolezitejsou polozkou tu je moznost vlozit do systému novy liecebny plan. Touto cestou
uzivatel do systému nahra novy plan, ktory sa tym paddom nahréava na tlozisko serveru, a
vytvara sa o nom novy zaznam v databaze

Po zadani planu do systému je o tomto plane vytvoreny zdznam v databéaze, ktoré v pra-
videlnych intervaloch jadrom systému k-Dispatch zbiera na dalSie spracovavanie. Tento sofis-
tikovany proces je pred uzivatelom schovany, ten je schopny progres spracovavanie sledovat
skrz webové rozhranie. Po dokonceni vyhodnocovania sa siibory z vysledku spracovavania
zozbierané zo vzdialeného zhluku, zabalené do zipového archivu, a stiahnuté na ulozisko
systému k-Dispatch. Uzivatelovi je umoznené tieto vysledky stiahnut prostrednictvom we-
bového rozhrania na jeho dalsi rozbor.
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4.4 Spustanie k-Dispatch

Zdrojové kody na zostavenie systému k-Dispatch mi boli poskytnuté mojim vedtcim prace,
panom docentom Jifim JaroSem. Systém ako celok sa da rozdelit na tri sluzby, ktoré treba
spustit osobitne: Webovy server, jadro, a databéza.

Na spustenie tychto Casti sa ponikaji dve metédy: Pomocou néastroju Docker, alebo
lokalne rozbehnutie jednotlivych sluzieb.

k-Dispatch na Dockeri

V zdrojovom kode systému k-Dispatch sa nachadza zlozka docker. V tejto zlozke sa nacha-
dzaju vsetky subory potrebné pre spustenie k-Dispatch v dockerizovanom prostredi. Najdo-
lezitejsi je docker-compose.yml, ktory pouzije rovhomenny nastroj na pripadné vytvorenie
image-ov z pribalenych Dockerfile-ov, a taktiez aj ich spustenie v kontajneroch.

Pre vytvorenie image-ov z prislusnych Dockerfile-ov sa pouzije prikaz docker-compose
build. Na spustenie samotnych kontajnerov z image-ov sa pouzije prikaz docker-compose up
Po spusteni vsetkych kontajnerov je systém spojazdneny.

Za zmienku stoji eSte spomentuf, ze aj ked sa v zlozke nachadzaji tri Dockerfile-y, spus-
taju sa az styri sluzby. To kvoli tomu, Ze v docker-compose je este definovana sluzba db, ktord
bude sluazit ako PostgreSQL databédza. Pre nu sa vytvara kontajner z uz pred-vytvoreného
image-u sameersbn/postgresql

Spustanie systému v ramci platformy Docker vyrazne ulahcuje sptistanie programu pre
nového uzivatela, avsak prinasa aj isté nevyhody. Z pohladu vyvoja je proces tpravy kédu
a nasledného cakania na zastavenie kontajnerov, nové zostavenie image-ov a ich spustenie
v kontajneroch zdlhavy proces.

k-Dispatch spusteny z lokalnych zdrojov

V pripade, ze uzivatel planuje robif v zdrojovom kéde Casté tpravy, a chce ich nésledne otes-
stroji lokdlne. KedZe systém bezi v jazyku Python, tieto zmeny sa stani prevedenymi po
ulozeni zdrojového stiboru (webovy server musi byt spusteny s argumentom —debug, aby sa
zmeny po ulozeni automaticky nacitali). Pri pouzivani Dockeru by bolo potrebné na preve-
denie zmien potrebné previest zdlhavy proces zastavenia vietkych kontajnerov, vytvorenie
novych image-ov, a z nich opdtovného spustenia novych kontajnerov.

Pre zabezpecenie spravneho vyvojarskeho prostredia sa vyrazne doporucuje pouzit spravcu
balickov Conda. V zdrojovom kdde sa nachadzaji dva YAML stibory obsahujtce vSetky za-
vislosti potrebné pre beh jednotlivych sicasti systému. Prvym je sabor DSM-py35.ymi,
z ktorého je mozné vytvorit prostredie beziace na verzii jazyku Python 3.5.5, a druhym je
DSM-py38.yml z ktorého sa vytvara prostredie na verzii Python 3.8.13.

Popis lokdlneho spustania

V tomto popise sa predpokladd, zZe na stroji, kde sa tento systém bude spustat uz je nain-
stalovand Conda, DBMS PostgreSQL a uzivatel ma vybrané, ktora verziu prostredia bude
chciet pouzit. V nasledujicich krokoch bude popisané, ako postupovat pri vytvarani pro-
stredia z prilozeného YAML siboru, a taktiez aj ako spustit jednotlivé ¢asti systému

1. Vytvorit Conda prostredie
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conda create -n <nazov_prostredia> --file <cesta_k_YAML_suboru>

. Aktivovat Conda prostredie

conda activate <nazov_prostredia>

. Prepnit sa do zlozky so zdrojovymi kédmi

. (Nepovinné) V pripade potreby testovacich dat v databdze spustit instalaény skript
python install_db.py DATA_DOCKER_TEST

. Spustenie jadra

python daemon.py

. Spustenie Webserveru

exec gunicorn -c gunicorn_config.py -b 0.0.0.0:8000 wsgi:app
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Kapitola 5

Navrh integracie HPC zhluku na
platforme AWS do k-Dispatch

Prvym klicovym aspektom tejto prace je nédvrh implementacie komunika¢ného modulu,
ktory zabezpeci pozadovant droven interakcie medzi systémom k-Dispatch a HPC zhlu-
kom umiestnenym na serveroch AWS. Tento proces je stredobodom nasledujiicej kapitoly,v
ktorej bude priblizena funkcionalita systému k-Dispatch z pohladu interakcie s aktudlne
pouzivanymi rieseniami HPC systémov, implementacia nastrojov na komunikédciu s nimi, a
na zaver navrh podobného néstroju, ktory bude komunikovat so zhlukmi prevadzkovanymi
na platforme AWS.

5.1 Technicky pohlad na funkcionalitu systému k-Dispatch

Proces spracovavania liecebného planu v systéme k-Dispatch zac¢ina nahranim konkrétneho
planu do systému pomocou jeho webového rozhrania. Pocas tohto procesu sa v databéaze
ku planu vytvara prislusny zaznam popisujuici jeho vlastnosti. Jedna z tychto vlastnosti je
jeho stav.

Nové plany sa v databaze klasifikované pod stavom NEW zobrazeny na obrazku 5.1.
Ostatné plany sa taktiez nachadzaji v rozliénych stavoch. Dalsie spracovivanie planov
nasledne prebieha v zavislosti od tychto stavov v jadre systému k-Dispatch.

1 PLAN-ARTIFICIAL- None 21 Jul 2023, NEW 21 Jul 2023,

DATA-SINGLE- 141817 1418217
ELEMENT.hS

Obr. 5.1: Ukazka planu v stave NEW

V jadre prebieha v pravidelnych intervaloch monitoring databazy, Specificky sa dotazuje
v akych stavoch sa nachadzaji samotné plany. Podla nich st plany dalej postivané funkciam
systému na dalSie spracovanie.

Plany v stave NEW st po zozbierani uvedené do nového stavu PROCESSING, a su
posunuté na pociatocné spracovanie. V rdmci procesu spracovavania je jeden z krokov prog-
ramu aj vyber kandidatnych alokacii k danému planu. Kandidatne alokacie st tie, ktoré si
dostupné na vyhodnotenie liecebného planu. Tieto alokacie st vyberané na zaklade kontroly
doby platnosti a kontroly dostupnych vypoctovych hodin v ramci alokacie. V pripade, Ze
st obe kontroly splnené je alokacia zvolend medzi kandidatne.
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Ku kazdej alokécii sa viaze isty pocet HPC zhlukov, v jednej ich méze byt prirade-
nych viacero. V testovacich datach, ktoré mi boli ku systému k-Dispatch poskytnuté sa
nachadza jedna ukazkova alokacia, ktord v sebe zahina dva dostupné HPC zhluky: Karo-
lina' a Barbora®. Tieto zhluky st prevadzkované Technickou Univerzitou v Ostrave v ramci
superpocitactového centra IT4Innovations®.

Po vybere kandidatnych alokacii pokracuje tok programu vytvorenim grafu dloh. Nim
je popisany postup iloh, ktoré sa maji v rdmci planu vykonat. Jeden z krokov tejto akcie
je zvolenie findlnej alokacie z pomedzi kandidatnych. Takato alokéicia sa stane tou, ktorej
prostriedky sa budt vyuzivat v procese vyhodnocovania planu.

V ramci vyberu alokacie sa taktiez vyberie z alokacie aj HPC zhluk, na ktorom vyhod-
notenie prebehne. Vyber HPC zhluku alokécie prebieha v troch krokoch:

1. Tvorba instancie triedy - V ramci tvorby instancie triedy reprezentujicej dany
zhluk sa deje pokus o pripojenie pomocou SSH protokolu 4.2. Ak je neuspesné, in-
Stancia sa nevytvori, a zhluk sa nevyberie.

2. Kontrola poc¢tu odovzdanych tloh - k-Dispatch ma nastaveny limit maximalneho
poctu uloh, ktoré mé uzivatel zadané v jeden moment. Ak by zadanie dalSej tento
limit prekrocilo, zhluk sa nevyberie.

3. Vyhodnotenie - Zhluky, ktoré predchadzajice dva kroky splnia st vyhodnotené na
zaklade odhadovanej ceny pre vypocet. Zhluk s najlepsim hodnotenim je vybrany.

Po zvoleni findlnej alokacie a HPC zhluku na vyhodnotenie liecebného planu pokracuje
systém generovanim skriptov pre jednotlivé tlohy vyplyvajice zo spominaného grafu tloh.
V ramci tejto operacie st skripty nahravané pomocou néastroja rsync na zhluk zvoleny
v vypoctu, a taktiez si aj v zhluku predlozené na spracovanie.

Po predlozeni vsetkych tloh prechadza celkovy pldn do stavu RUNNING zobrazeného
na obrazku 5.2, v ktorom je pri kazdom periodickom priebehu monitoringu kontrolovany
na stav tloh, kde pri pripadnom zlyhani sa systém poktsa z tohto stavu plan zotavif.

2 PLAN-ARTIFICIAL- neurostim 21 Jul 2023, RUNNING 21 Jul 2023,

DATA-SINGLE- 14:13:54 141435
ELEMENT.h5

Obr. 5.2: Ukazka planu v stave RUNNING

V pripade zZe vsetky tlohy patriace liecebnému planu st ispesne vyhodnotené, povazuje
sa tym padom aj cely plan za kompletny, a dostava sa do stavu FINALIZED zobrazeného
na obrazku 5.3.

2 PLAN-ARTIFICIAL- neurostim 21 Jul 2023, RUNNING 21 Jul 2023,

DATA-SINGLE- 14:13:54 14:14:35
ELEMENT.h5

Obr. 5.3: Ukézka planu v stave FINALIZED

Systém k-Dispatch zozbiera z HPC zhluku, na ktorom bol plan vyhodnoteny sibory,
ktoré st spojené z jeho vyhodnotenim, zabali ich do archivu vo formate zip, nahra na lokalne

Karolina hhttps://www.it4i.cz/infrastruktura/karolina
2Barbora https://www.it4i.cz/infrastruktura/barbora
3IT4Innovations https://www.it4i.cz/.
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ulozisko systému k-Dispatch a z lokalneho tloziska HPC zhluku ich zmaze. Uzivatelovi
sa takéto plany vo webovom rozhrani zobrazuju ako hotové, a ponikne sa mu moznost
priradeny zip archiv stiahnut do svojho zariadenia.

5.2 Reprezentacia zhlukov v k-Dispatch

Jednotlivé HPC zhluky si v systéme k-Dispatch modelované pomocou objektovo orien-
tované pristupu, kde kazdy zhluk je reprezentovany ako rozsirenie abstraktnej triedy re-
mote__machine.py. Tato trieda sa nachéddza v projektovom priec¢inku remotemachine. V tejto
zlozke sa taktiez nachadza rada uz existujicich implementéacii triedy remote machine.py,
ktoré reprezentujui réozne HPC zhluky, a poskytuji pre ne ich Specifickii funkcionalitu a
nastavenia.

Abstraktna trieda remote_machine.py (UML reprezentdcia na obrazku 5.4) je navr-
hnuté tak, aby poskytovala univerzilnu sablénu pre dalSie implementéacie novych HPC
zhlukov. Obsahuje Sirokt sadu parametrov, ktoré poskytuji moznosti na prispésobenie
funkcionality konkrétneho zhluku. Trieda remote__machine.py dalej obsahuje aj sadu abs-
traktnych metdd, ktoré je potrebné implementovat v rozsireniach. Tieto metédy je povinné
implementovat v kazdom potomkovi abstraktnej triedy, v stilade s konkrétnymi potrebami
daného HPC zhluku a softvéru, ktory je na nom nainstalovany.

Okrem abstraktnych metéd sa nachddzaju v triede remote machine.py implementacie
getter a setter funkcii pre ¢itanie a tpravu atribitov instancii, implementacia triedy re-
prezentujuca vynimky typu RemoteMachineEzception. Na zaver sa tu nachddza staticka
metéda factory(), ktorej vyznam spociva v tvorbe tvorby instancii roznych potomkov abs-
traktnej triedy remote__machine.py, a uz implementovand metéda tryConnection, sliziaca
na overenie konektivity na HPC zhluk pomocou protokolu SSH 4.2.

remote_machine.py
<<abstract>>

_tpRecord
_userName
_maxSubmitted]obs
_name
_adminName
_remote
_remoteUserPathTemplate
_remoteScratchPathTemplate
_programsPath
_sshKeyFilePath

_jobSubmit

_jobDependency

_jobAlter

_jobDeletion

_jobStat

_modulesLoadCmd
_jobIdSuffix
_jobScriptHeader

factory() {static}

tryConnection()

getlobStatus() {abstract}
uploadFile() {abstract}
downloadFile() {abstract}
submitJob() {abstract}

restartlob() {abstract}

cancellob() {abstract}
cleanRemoteSpace() {abstract}
createFoldersOnRemoteMachine() {abstract}
getSubmittedJobsLimits() {abstract}

Obr. 5.4: Skratena verzia UML reprezentacie remote_ machine.py
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5.3 Navrh implementacie komunika¢ného rozhrania pre AWS
zhluk

7 predchadzajicej sekcie vyplyva, ze ak je potreba do systému uviest novy HPC zhluk, je
v prvom rade potrebné navrhnit implementéaciu potomka triedy remote__machine.py (UML
reprezenticia v 5.2). Pre jednoduchost bude dalej oznacovany ako komunika¢né rozhranie.
Implementacia tohto modulu bude spocivat v dvoch krokoch:

1. Implementovani abstraktnych metéd rodicovskej triedy

2. Nastavovani parametrov v novom komunika¢nom rozhrani na hodnoty umoznujice
komunikaciu so vzdialenym HPC zhlukom

Pre zaciatok je vhodné pozriet sa na implementiciu uz existujicich komunika¢nych
rozhrani. Implementacie pre HPC zhluky Barbora a Karolina st svojou prakticky identické,
¢ize je mozne zvolit ktorykolvek ako referencny.

Implementéacie jednotlivych abstraktnych metéd v referenénom module funguji na prin-
cipe spustania prikazov na dialku na vzdialenom HPC zhluku. Ttato funkcionalitu poskytuje
kniznica Fabric, popisana v 4.2, obsahujica rozhranie ktoré umoznuje exekiciu shellovskych
prikazov na vzdialenom zariadeni prostrednictvom SSH.

Abstraktné metody st v referenénych moduloch navrhnuté tak, aby vécsina prikazov
bola zostavend z parametrov definovanych v komunika¢nom rozhrani. Metody tymto postu-
pom tvoria sablonu, ktora je Vypiﬁané priradenymi parametrami komunikaéného rozhrania.
Toto umoznuje tpravu volanych prikazov ¢isto cez atributy. Na zaklade tohto faktu je mozné
usudit, ze ako zdklad nového komunika¢ného rozhrania méze pre jednoduchost slizit képia
uz existujiceho referencného rozhrania.

Najzasadnejsim rozdielom medzi referen¢nym komunikaé¢nym rozhranim, a navrhova-
nym rozhranim pre HPC zhluk na AWS je ten, Ze existujiice rozhrania st navrhnuté pre
HPC zhluky pouzivajice planovac¢ tloh OpenPBS. Konfiguricia nového HPC zhluku bude
generovand prostrednictvom néstroja AWS ParallelCluster, ktory tento planova¢ nepodpo-
ruje. Miesto toho bude v novom HPC zhluku implementovany planova¢ Slurm. Na zdklade
tohto rozdielu bude potrebné vykonat v navrhovanom komunikaénom rozhrani radu zmien,
ktora sa bude tykat vyuzitia nového planovaca tloh.

5.4 Navrh integracie AWS zhluku do databazy systému k-
Dispatch

Poslednou fazou integracie AWS HPC zhluku do systému k-Dispatch je vlozZenie zaznamov
tykajucich sa tohto zhluku do SQL databéazy samotného systému. Na zaklade ildajov v nej je
pri spracovavani nahraného lie¢ebného planu mimo iné vyberany HPC zhluk podla postupu
popisanom v sekcii 5.1.

Navrh integracie do systému k-Dispatch bude vychadzat z ukdzkovych dat poskytnutych
v subore database/docker__testing _data.py. Na zdklade nich je mozné rozbehnut systém k-
Dispatch s podporou HPC zhlukov Karolina a Barbora.

Déta st v stibore reprezentované pomocou kniznice peewee’, ¢o je kniznica poskytujica
objektovo rela¢né mapovanie (ORM) pre jazyk Python. ORM je technika, ktord slizi na

‘https://docs.peewee-orm.com/en/latest/
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s hpe_i
3 group_id

Obr. 5.5: Skratend verzia ER diagramu databazy k-Dispatch

mapovanie dat z tabuliek v relacnych databdzach do objektov v objektovo orientovanych
programovacich jazykoch [22].

Tabulky st reprezentované ako rozsirenia triedy BaseModel, ktord je samotna rozsirenie
peewee triedy Model. Trieda Model poskytuje programétorovi rozhranie na prevadzanie
CRUD operécii (Create, Read, Update, Delete) nad tabulkami v databdze, kym trieda
BaseModel ju rozsiruje o referenciu na pripojenie k databaze systému k-Dispatch.

Upravy, ktoré budi v databaze prevedené sa skladaji z dvoch &asti, ktoré buda vyko-
nané nad tabulkami popisanymi v skratenom ER diagrame v obrazku 5.5.

Prva cast sa nachiddza v lavej polovici vyznacenej zltou ¢iarou. V nej sa nachadzaju
udaje tykajuce sa registracie zhluku do systému k-Dispatch. Integracia zacne vytvorenim
zéaznamu o HPC zhluku (hpc), ktora je sucastou alokacie (allocation) a uzivatelskej skupiny
(group).

V ukazkovych détach sa nachadza ako aj alokacia, tak aj uzivatelskd skupina, ktord ma
v sebe vytvorené funkéné uzivatelské ucty. Do nich bude pridany novy AWS HPC zhluk
préave pomocou ich spojenia vramci databazy. Taktiez je potrebné vytvorit zdznamy pre
fronty v zhluku prostrednictvom tabulky hpcqueue

V druhej Casti vyznacenej na pravej strane diagramu st tabulky udrzujice data, ktoré sa
tykaju registracie binarnych siborov na pouzivanie pre vyhodnocovanie liecebnych planov.
Tato cast pozostava z vytvorenia zdznamov v troch tabulkach:

1. task — popisuje, aké tlohy je mozné spustit na réznych HPC zhlukoch

2. allowedcode — popisuje, v ktorych frontach konkrétnych HPC zhlukov moze byt bi-
narny subor spusteny

3. rum — popisuje umiestnenie binarneho siboru na HPC zhluku, a ktora sabléna sa ma
vybrat na generaciu skriptu na jeho spustenie
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Kapitola 6

Implementacia

V nasledujicej kapitole bude popisand implementacnd cast tejto prace. Prva sekcia je tvorbu
testovacie HPC zhluku na platforme AWS. Zameriava sa na ukdzku generovania konfigurac-
ného suboru pre dany zhluk pomocou AWS ParallelCluster CLI aplikacie so sadou tprav
pre potreby systému k-Dispatch.

Dalej tato kapitola dava do pozornosti implementéciu komunika¢ného rozhrania pre
AWS HPC zhluk do systému k-Dispatch. Pomocou neho st zhluku zadévané tlohy na
vypracovania, je sledovany ich stav, st preberané ich vysledky a podobne. Na zaver sa v tejto
kapitole nachadza popis dat vlozenych do databazy, potrebny pre korektnua registraciu AWS
HPC zhluku do systému k-Dispatch.

6.1 Priprava testovacieho HPC zhluku na platforme AWS

Pred zaciatkom implementacie nastrojov na riadenie HPC zhlukov vytvorenych na plat-
forme AWS, je v prvom rade potrebné jeden takyto zhluk vytvorit, a pripravit na integraciu
do systému k-Dispatch.

Na vytvorenie tohto HPC zhluku bude pouzitd AWS ParallelCluster CLI aplikdcia, ktora
bola spomenuta tu 3.6. Pomocou nej je mozné vytvorit zdkladnu konfigurdciu, na béze ktorej
bude vytvoreny vysledny HPC zhluk. Pre sStart interaktivneho sprievodcu konfiguraciou
slazi prikaz:
pcluster configure --config <nazov_konfiguracneho_suboru.yaml>

Tento sprievodca poskytuje moznosti na konfiguraciu zakladnych nastaveni pre zhluk
menovite:

e Region zhluku

o Par SSH kliucov pre pristup ku zhluku

o Planovac tloh

e Operac¢ny systém

o Typ instancie hlavného uzlu

o Nastavenia pre fronty podla vybraného planovaca tloh (pocet front, ich nazvy, v pri-
pade slurm instancéné typy vypoctovych prostriedkov a podobne)

e VPC a jej podsiet, v ktorom bude zhluk operovat
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Zakladna konfiguracia

V nasledujucej sekcii budd spominané rozhodnutia za konfigura¢nymi nastaveniami, v ramci
ktorych bude generovany novy testovaci HPC zhluk. Ku kazdej vyznamnej ¢asti bude pri-
lozend pre ilustraciu ukazka vypisu z AWS ParallelCluster CLI aplikacie ku danému nasta-
veniu.

Region zhluku vyberieme pre ukazku eu-central-1, kvoli jeho blizkej lokacii relativne ku
miestu vypracovania tejto prace (Brno). Na pouzitie paru SSH klicov je potrebné tento
par mat zaregistrovany k svojmu AWS 1uc¢tu. Toto sa da prostrednictvom AWS EC2 mana-
gementovej konzoly. T4 ponika moznost vytvorenia nového paru alebo aj importovania uz
existujiceho v uzivatelovom pocitaci.

Allowed values for AWS Region ID:
1. af-south-1

9. eu-central-1

AWS Region ID [eu-central-1]:
Allowed values for EC2 Key Pair Name:
1. ssh-key-pair-1
2. ssh-key-pair-2
EC2 Key Pair Name [ssh-key-pair-1]:
Vypis 6.1: Ukazka vyberu regiénu a paru SSH klucov

Vo verzii 3 nastroju ParallelCluster je obsiahnuté podpora dvoch planovacov tiloh: Slurm
a AWS Batch. AWS Batch funguje na principe tvorenia Dockerovskych kontajnerov, v kto-
rych st vyhodnocované zaddvané tlohy. Od nasho zhluku pozadujeme beh tloh na EC2
instanciach, ¢o je sposob, ktorym funguje v ParallelCluster planova¢ Slurm. Z tohto do-
vodu je dalej vyberany planova¢ Slurm

Allowed values for Scheduler:
1. slurm

2. awsbatch

Scheduler [slurm]:

Vypis 6.2: Ukazka vyberu planovaca iloh

V nastroji ParallelCluster je opera¢ny systém pre uzly v zhluku poskytovany prostred-
nictvom sady EC2 AMI obrazov 3.4. ParallelCluster podporuje aj zhluky vytvorené s vlastne
upravenymi AMI obrazmi, na ttato pracu bude vSak vyuzity pripraveny obraz s opera¢nym
systémom Ubuntu 20.04.

Allowed values for Operating System:
1. alinux2

2. centos7

3. ubuntul804

4. ubuntu2004
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5. rhel8
Operating System [alinux2]:ubuntu2004

Vypis 6.3: Ukazka vyberu opera¢ného systému

Ako instan¢ny typ pre hlavny uzol bol zvoleny t2.micro. Hlavnym dévodom jeho zvo-
lenia je fakt, ze patri do AWS Free Tier. AWS Free Tier umoznuje uzivatelom vyskasat si
niektoré AWS sluzby na bezplatnych prostriedkoch. V pripade t2.micro ide az o 12 mesia-
cov bezplatného pristupu do 750 hodin za mesiac na Linuxovych strojoch [3]. Tento typ
poskytuje velmi limitovany, ale perfektne dostato¢ny vykon na spréavu rézie malého poctu
uzlov v HPC zhluku.

Head node instance type [t2.micro]:

Vypis 6.4: Ukazka vyberu instancného typu hlavného uzlu

V konfigurovanom HPC zhluku bude pre potreby testovania postacovat jedna fronta.
Této fronta sa bude menovat gprod. Nazov tejto fronty je dolezity, pretoze systém k-Dispatch
sa pokusa prace, na ktorych bude tento zhluk testovany posielat do prave tejto fronty.

Do fronty je mozné priradit fubovolny pocet vypoctovych prostriedkov. Kazdy vypoc-
tovy prostriedok predstavuje jeden typ instancie, podla ktorého sa vo fronte budu vytvarat
vypoctové uzly, a urc¢ity maximalny pocet uzlov tohto typu.

Pre novy HPC zhluk pocet vypoctovych zdrojov obmedzime na jeden, a ten bude
t2.xlarge. Tento bol zvoleny kvdli svojej relativne nizkej cene, a dostatocnému vykonu na
vyhodnotenie jednoduchych tiloh v rozumnom c¢ase. Porovnanie s t2.micro (hlavnym uzlom)
je mozné pozorovat v tabulke 6.1.

Number of queues [1]:

Name of queue 1 [queuel]:

Number of compute resources for queuel [1]:

Compute instance type for compute res 1 in queuel [t2.micro]: t2.xlarge
Maximum instance count [10]:

Vypis 6.5: Ukazka tvorby fronty pre HPC zhluk

t2.micro | t2.xlarge
Max. rychlost CPU | 3.3 GHz | 3.0 GHz

Pocet vCPU 1 4
Pamaét 1 GB 16 GB
Cena za hodinu $0.0116 $0.1856

Tabulka 6.1: Popis instanéného typu t2.micro(hlavny uzol) a t2.xlarge(vypoctové uzly)

Na zaver sprievodcu je potrebné priradit zhluk do VPC (popisané v 3.5), v ktorej bude
HPC zhluk zaobaleny. AWS ParallelCluster CLI aplikdcia poskytuje moznost tvorby nového
VPC pre zhluk, pre tito pracu bude postacovat predvoleny, ktory je kazdému uzivatelovi
vytvoreny v kazdom AWS regiéne. Aplikacia taktiez poskytuje moznost vytvorit subnety
pre VPC, tu vsak ale opét zvolime moznost zvolenia z predvolenych subnetov v danej VPC.

33



Automate VPC creation? (y/n) [n]l: n
Allowed values for VPC ID:
# id name number_of_subnets

1 vpc-xxxxxxxxxxxxxxxxx ParallelClusterVPC-xxxxxxxxxxxxxx 1

2 vpc-yyyyyyyyyyyyyyyyy ParallelClusterVPC-yyyyyyyyyyyyyy 3
VPC ID [vpc-yyyyyyyyyyyyyyyyyl: 1
Vypis 6.6: Ukazka vyberu VPC pre HPC zhluk

Vystupom z tohto sprievodcu je konfigura¢ny stbor vo formate yaml, ktory je mozné
pouzif na vygenerovanie nového HPC zhluku. Este pred tym, nez ho spustime je vsak po-
trebné pridat dalsie konfiguracné nastavenia, ktoré buda od zhluku pozadované, menovite
zdielané lozisko a nastavenia pre pripojenie na MySQL databézu, ktora bude sltzit na udr-
zovanie dat o uc¢tovnictve pre Slurm, ¢o bude vyuzité na perzistenciu idajov o dokoncenych
ulohach. Tieto nastavenia je potrebné do konfigura¢ného siboru doplnit manudlne.

Zdielané ulozisko

Nastavenie konfiguracie pre zdielané tlozisko je pomerne trividlne. Do konfigura¢ného si-
boru pridame sekciu SharedStorage, ktora je zobrazend nizsie.

SharedStorage:
- StorageType: Ebs
MountDir: /sharedStorage
Name: matlab-runtime-volume
EbsSettings:
VolumeType: gp3
Size: 1000
DeletionPolicy: Retain
- StorageType: Efs
MountDir: /sharedStorageEfs
Name: shared-volume

Vypis 6.7: Sekcia konfiguracie pre zdielané tlozisko

V tejto sekcii je mozné vidiet dva zdznamy pre dve rozne zdielané tdloziska. Kazdy
zaznam reprezentuje tlozisko, ktoré sa ma pocas tvorby HPC zhluku vytvorit taktiez. Tieto
dve tloziska budu tie, ktoré budua vygenerované pre AWS HPC zhluk.

Prvé je tlozisko prostrednictvom sluzby EBS. EBS poniika blokové tlozisko, ktoré fun-
guju na principe podobnom virtudlnych pevnych diskov pre instancie EC2. Na tomto tlo-
zisku budt udrziavané bindrne sibory potrebné pre vyhodnocovanie liecebnych planov za-
danych do systému k-Dispatch. Dalej tu bude instaldcia MATLAB Runtime', ¢o je softvér
potrebny na rozbiehanie aplikicii skompilovanych v programovacom jazyku MATLABZ.
V nom st niektoré zo spominanych binarnych stiiborov napisané.

Druhé je tlozisko zo sluzby EFS. Toto bude sluzit ako docasné tulozisko pre beziace
vypocty v ramci vyhodnocovania liecebnych planov. Toto tlozisko bolo k tomuto tcelu zvo-
lené, pretoze poskytuje ovela vyssiu priepustnost ako EBS zvizok. EFS sa taktiez velkostou
adaptuje svojim aktualnym poziadavkam, a tak uzivatel plati len za to, kolko vyuzije.

'MATLAB Runtime https://www.mathworks.com/products/compiler/matlab-runtime html
2MATLAB https://www.mathworks.com/products/matlab.html
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Medzi polozky, ktoré sa nastavuji na oboch tloziskach patri typ tloziska, jeho meno a
cesta, pod ktorou bude tlozisko pripojené. Obidve moznosti poskytuji nepovinné pridavné
nastavenia Specifické pre dant sluzbu.

V pripade EBS nastavujeme typ zvézku, velkost zvizku v gigabytoch a politku vy-
manzania. Typ zvizku nastavuje, aky druh tloziska bude pouzity na udrziavanie dat (gp3
pontika general-purpose SSD zvizky). Politika vymazania nastavuje, ¢o sa m4 stat zo zviz-
kom po zmazani HPC. V tomto pripade nastavujeme, aby bol ponechany. Vdaka tomuto
ho je mozné neskor pripojit na nové zhluky bez potreby opétovného pripravovania jeho
obsahu.

Na EF'S tlozisku nebudeme nastavovat ziadne dalsie parametre. Pre vSetky konfiguracné
nastavenia jednotlivych druhov tlozisk je mozné najst blizsie informaécie v sekcii SharedSto-
rage’®, v dokumentacii pre nastroj AWS ParallelCluster

MySQL databaza pre Slurm tctovnictvo

Druha cast konfiguracie HPC zhluku, ktort je potrebné doplnit manuélne, st atributy tyka-
juce sa pripojenia do databazy, ktora bude slazit na ukladanie dat o ictovnictve planovaca
uloh Slurm.

AWS poskytuje na tieto tcely Sablénu do sluzby AWS CloudFormation, z ktorej je vy-
tvorend MySQL databéza infrastruktire AWS prostrednictvom sluzby poskytujicej relac¢né
databazy v cloude s ndzvom Amazon Aurora *.

e Poverenia na pripojenie ku databaze, specificky administratorské uzivatelské meno a
heslo

e Velkost zhluku pre databazu beziacu na Amazon Aurora

e Cielovia VPC a podsiete, v ktorej sa databdaza bude nachadzat, alebo CIDR block,
z ktorého budi podsiete vytvorené

Databézu je potrebné vytvorit v rovnakej VPC a jej podsieti, v akej bude vytvoreny aj
HPC zhluk.

Po vygenerovani databazy je mozné nahliadnut prostrednictvom online rozhrania AWS
Management Console > do CloudFormation Stacku vygenerovaného $ablénou, kde sa naché-
dzaji jeho vystupy. Cast tychto vystupov reprezentuji tidaje, ktoré je potrebné zadat do
konfigura¢ného stuboru pre novy HPC zhluk. Popis konfiguracii, ktoré je potrebné pridat, a
hodnot, ktoré v nich maji byt zadané pridavam nizsie.

HeadNode:

Networking:
AdditionalSecurityGroups:
- DatabaseClientSecurityGroup
Scheduling:

3SharedStorage konfiguraéné nastavenia https://docs.aws.amazon.com/parallelcluster/latest/ug/
SharedStorage-v3.html

4Sabléna dostupnd v ramci tutoridlu https://docs.aws.amazon.com/parallelcluster/latest/ug/
tutorials_07_slurm-accounting-v3.html

® AWS Management Console https://aws.amazon.com/console/
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SlurmSettings:
Database:
Uri: DatabaseHost
UserName: DatabaseAddminUser
PasswordSecretArn: DatabaseSecretdrn

Vypis 6.8: Sekcia konfigurdcie pre pripojenie na databdzu pre Slurm Uctovnictvo

Vytvorenie HPC zhluku

Po pridani vyssie uvedenych nastaveni do konfiguracného suboru je tento stibor pripra-
veny na tvorbu AWS HPC zhluku. Tato akcia bude vykonana opét prostrednictvom AWS
ParallelCluster CLI aplikacie. Pouzijeme na to prikaz:

pcluster create-cluster --cluster-name <nazov_zhluku>
--cluster-configuration <nazov_konf_suboru.yaml>

V pripade tspechu tohto prikazu bude jeho vystupom popis vo formate JSON o nie-
ktorych vlastnostiach vytvaraného HPC zhluku. Klicovou informéaciou je jeho stav pod
zéaznamom “clusterStatus”. Zhluk bude spociatku v stave "CREATE IN PROGRESS”.
Priebezne kontrolovat tento stav sa d4 pomocou prikazu:

pcluster describe-cluster --cluster-name <nazov_zhluku>

Po tom, ako sa zhluk dostane do stavu "CREATE _COMPLETE?” je zhluk vytvoreny.
Po jeho vytvoreni je mozné sa pripojit na hlavny uzol tohto zhluku. Toto je mozné bud
prostrednictvom Iubovolného SSH klienta, alebo prostrednictvom prikazu:

pcluster ssh --cluster-name <nazov_zhluku>
-i <~/cesta/ku/klucu.pem>

Instalacia dodato¢éného softvéru

Pre to, aby bol zhluk pouzitnym v systéme k-Dispatch je potrebné nainstalovat softvér,
ktory je potrebny na vyhodnocovanie lie¢ebnych planov. Uloziskom pre tento softvér bude
zdielany EBS zvizok. Instaldcia softvéru na tento zvédzok bude vykonana na hlavnom uzle
vzdialenym pripojenim pomocou SSH. Samotny zvézok je pripojeny na hlavny uzol, odkial
je zdielany ostatnym vypoctovym zdrojom v HPC zhluku.

Pred zacatim instaldcie dodato¢ného softvéru je odporucané robit si zapisky prikazov
pouzitych pocas tohto procesu. AWS ParallelCluster umoznuje spustanie bootstrap skrip-
tov, ktoré sa mézu vykonat pocas tvorby zhluku, vdaka ¢omu je tento proces v budicnosti
mozné automatizovat. Viac o bootstrap skriptoch je popisané v sekcii 6.1.

Instalacia dodatoc¢ného softvéru bude pozostavat z instalacie dvoch individualnych casti:
Matlab Runtime a k-Wave bindrne stbory.

Matlab Runtime je mozné stiahnut zo stranky dodavatela ©, kde je poskytovany aj
pre operacny systém Linux, ktory bezi aj na novovytvorenom zhluku ako jeho distribicia,
Ubuntu. Jeho prevzatie a instalacia pozostava zo 4 krokov:

1. Stiahnutie programu z URL linku na stranke dodavatela prostrednictvom nastroja
wget.

SMATLAB Runtime https://www.mathworks.com/products/compiler/matlab-runtime.html
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2. Rozbalenie programu pomocou néstroja unzip.

3. Instaldcia programu pomocou pribaleného instalacného skriptu (pouzivanie je popi-
sane v tutoriali na stranke dodévatela’.

4. Nastavenie cesty Matlab Runtime pre nasadenie v enviromentalnej premennej
LD _LIBRARY PATH ($pecifické cesty popisane na stranke dodavatela®.

k-Wave binarne subory mi boli poskytnuté mojim vedicim préice prostrednictvom
svojho osobného online loziska, z ktorého je subor dostupny na stiahnutie pomocou URL
linku. Postup pri stahovani tohto nastroju bude teda podobny, ako pri predchadzajicom, a
bude pozostavat z tychto krokov:

1. Presunutie sa do zlozky, kde maju bindrne stbory byt lokalizované

2. Stiahnutie binarnych siborov z poskytnutého URL linku prostrednictvom nastroja
wget

3. Rozbalenie programu pomocou nastroja tar

4. Nastavenie spravnych povoleni pre pristup ku bindrnym siborom

Automatizacia instalacie dodato¢ného softvéru

Po instalacii dodatocéného softvéru je zhluk pripraveny na pouzivanie v systéme k-Dispatch.
Ak bola v konfiguracii zdielaného tloziska zvolena moznost DeletionPolicy: Retain, je toto
zachované aj po zmazani zhluku, a je mozné ho znovu pripojit na nadchadzajicich zhlukoch
bez potreby opédtovnej instaldcie dodato¢ného softvéru.

V pripade, ze zdielané tdloziskd nemajti byt zachované, jednou alternativou oproti opé-
tovnej manudlnej instalacii softvéru je tvorba bootstrap skriptu. AWS ParallelCluster po-
nuka moznost pridavania bootstrap skriptov do konfiguracie, ktoré sa vykonavaja pocas
zvolenych bodov tvorby zhluku. Skriptu moézu byt napisané v lubovolnom skriptovacom
jazyku, ktory je podporovany operac¢nym systémom na zhluku. Skripty si spustané s pra-
vami superusera’. Takyto skript moze obsahovat napriklad prikazy potrebné pre vykonanie
instalacie dodatocného softvéru.

Spustenie skriptu je mozné naplanovat v troch stadiach uzlu: OnNodeStart (po spusteni
uzlu), OnNodeConfigured (po nakonfigurovani uzlu) a OnNodeUpdate (po tprave uzlu).
Blizsi popis vSetkych konfigura¢nych parametrov pre dodatocné skripty je mozné najst
v dokumentécii'".

Instaldcia dodato¢ného softvéru je manualne prevedend po kompletnom vytvoreni hlav-
ného uzlu, preto skript na automatizaciu tohto procesu bude taktiez spusteni po nakonfi-
gurovani hlavného uzlu. Skript je mozné predat do konfigurdcie pomocou hittps:// linku,
pripadne s3:// linku, ak je skript uloZzeny v AWS sluzbe S3. Ak je skript posivany do konfi-
guracie zo sluzby S3, a tento sibor nema nastaveny verejny pristup pre ¢itanie, je potrebné
pre dany bucket, v ktorom sa siibor nachadza nastavit aj patricné pristupové pravidla, ako
je mozné vidiet na vypise 6.9

"Matlab Runtime instalaény tutorial https://www.mathworks.com/help/compiler/install-the-
matlab-runtime.html
8Matlab Runtime priddvanie cesty do https://www.mathworks.com/help/compiler/mcr-path-
settings-for-run-time-deployment.html
‘https://www.beyondtrust.com/resources/glossary/superuser-superuser-accounts
Onttps://docs.aws.amazon.com/parallelcluster/latest/ug/HeadNode-v3.html#HeadNode-v3-
CustomActions
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HeadNode:

Tam:
S3Access:

- BucketName: <my_bucket>
KeyName: scripts_dir/*
EnableWriteAccess: false

CustomActions:
OnNodeConfigured:

Script: s3://<my_bucket>/scripts_dir/add-software-install.sh
Vypis 6.9: Ukazka konfiguracie bootstrap skriptu v S3 buckete

6.2 Implementacia komunikaéného rozhrania pre AWS zhluk
do k-Dispatch

Na zabezpecenie komunikécie medzi novovytvorenym HPC zhlukom a systémom k-Dispatch
je potrebné vytvorit implementaciu komunika¢ného rozhrania podla navrhu zo sekcie 5.3.

Ako z ndvrhu vyplyva, prvym krokom v implementécii nového komunikac¢ného rozhrania
je vytvorenie koépie zdrojového kédu z uz existujicej implementacie iného zhluku. Tato
praca bola tvorena nad implementaciou pre HPC zhluk Karolina. V tejto képii je potrebné
vytvorit niekolko zakladnych zmien pre registraciu komunika¢ného rozhrania do systému.

Nézov triedy je potrebné zmenif z pévodného (Karolina) na novy (napriklad AWS).
Rovnako je potrebné zmenit aj ndzov siboru (napriklad z _ karolina__copy na __aws). A na
zéver v prieCinku remotemachines sa nachadza subor __ init _ .py, v ktorom je potrebné
z novovytvoreného rozhrania premenovant triedu importovat (prikaz napriklad from remo-
temachine.__aws import AWS. Tymto sa tato trieda stane verejnou, a moze byt teda volana
vo vnutri systému k-Dispatch.

V podiatoénych riadkoch zdrojového stboru sa nachadza hlavicka zaobalena v komen-
taroch, v ktorej si zapisané informaécie o tomto zdrojovom stubore, ako si napriklad autor,
datum vytvorenia a poslednej tpravy, popis a dalsie. Vzhladom k zmenam oproti pévod-
nému komunika¢nému rozhraniu je potrebné informaécie v tejto hlavicke pozmenit.

Hlavna zmena v implementacii komunikac¢ného rozhrania spociva v zmene parametrov
novej triedy. Prave pod nimi st definované prikazy pripadajice funkciam, ktoré su prostred-
nictvom planovaca tloh prevadzané na HPC zhluku. V povodnych HPC zhlukoch, ktorych
zdrojovy kdd sluzil ako podklad pre nové komunikacné rozhranie pre AWS zhluk bol po-
uzivany planovac¢ tloh PBS. Na AWS zhluku je pouzivany planova¢ Slurm. Medzi tymito
dvoma planova¢mi si rozdiely v nazvoch funkcii, i ked ich samotnd funkcionalita je velmi
podobna. Na ukazku je pridana tabulka 6.2, na ktorej s tieto rozdiely zaznamenané:

Poslednd zmena tykajica sa vymeny planovac¢ov zahfna tupravu parametru
self.__jobScriptHeader. Tento parameter v sebe drzi sablénu, pomocou ktorej sa do skrip-
tov jednotlivych tloh pridavaju skripty (oznacované ako direktivy) na tpravu nastaveni
zadavanych skriptov. Hlavnym rozdielom medzi direktivami pldnovacov PBS a Slurm je, ze
direktivy PBS zacinaju s prefixom #PBS, kym v Slurm zacinaji s prefixom #SBATCH.
V tabulke 6.3 je priloZzené analyza direktiv pouzitych v sabléne, s poznamenanymi rozdielmi
medzi planovacmi.

Vicsina implementacii metdd ostane v skopirovanom zdrojovom kéde rovnaka ako v po-
vodnom, najvyraznejsie zmeny sa tykaju metédy getJobStatus(). Pomocou tejto metddy sa
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Popis funkcie Nazov parametru | PBS prikaz Slurm prikaz
Vlozenie préce self.__jobSubmit gsub sbatch

Arg. pre zavislosti prace | self._jobDependency | -W depend=afterok | -d afterok
Zmena prace self._jobAlter qalter scontrol
Zmazanie prace self.__jobDeletion qdel scancel

Vypis prac vo fronte self._jobStat gstat -xf squeue

Tabulka 6.2: Rozdiely medzi parametrami pre volania funkcii planovac¢ov PBS a Slurm

Popis direktivy

OpenPBS direktiva

Slurm direktiva

Fronta/particia pre pracu

#PBS -q <queue>

#SBATCH -p «queue»

Projekt pre pracu

#PBS -A <project>

#SBATCH -A <project>

Pocet uzlov a jadier

#PBS -1 select=
<nodes>:ncpus=<cpus>

#SBATCH -N <nodes>
#SBATCH -n <cpus>

Zmazanie prace

#PBS -1 walltime=<walltime>

#SBATCH -t walltime

#PBS -N <job_ name> #SBATCH -J <job_name>

Zmagzanie prace

Chybovy stbor #PBS -e path/to/res.err #SBATCH -e path/to/res.err

Logovy subor #PBS -o path/to/res.err #SBATCH -o path/to/res.log

Tabulka 6.3: Rozdiely medzi direktivami planovacov PBS a Slurm

systém dopytuje HPC zhluku na stav dloh vo frontach, na zaklade ktorych sa riadi dalsie
spracovavanie lieCebnych planov.

Narozdiel od planovaca PBS, ktory je schopny ziskavat informécie aj o dokoncenych
tlohéch pomocou prikazu na vypis praci vo frontach (gstat), je potrebné pri planovaci Slurm
tieto informacie ziskavat z Gctovnickych dat. Kvoli tomuto je nutné mat nakonfigurované
v AWS zhluku tak, ako bolo popisané v sekcii 6.1. Tieto data su ziskané pomocou prikazu:

sacct -j <job_id> -X --format state,cputime,ncpus,comment

Pomocou tejto funkcie komunikacéné rozhranie ziskava informaécie, ktoré si potrebné
pre popis ulohy, a to jej stavu, vyuzitého procesorového casu, poc¢tu cpu a pripadného
komentaru.

Tento stav umoznuje systému detekovat zmeny v priebehu prace a reagovat na ne adek-
vatnou zmenou stavu v databdze. Podla tychto zmien v databaze moze tloha prechadzat do
roznych stavov. NajdolezitejSou castou odpovede na tento prikaz je prave stav danej tlohy.
Na zaklade neho moze systém zaznamenat zmenu v priebehu prace, a patri¢ne na nu zarea-
govaf zmenou stavu v databaze. Podla tychto zmien méze vyhodnocovanie liecebného planu
vnutri systému prejst do rozlicnych stavov, na ktoré systém postupne reaguje. Jednotlivé
stavy uloh si popisané v enum triede JobStatus. V tabulke 6.4 je pridany popis rozdielov
tychto stavov na zaklade vratenych stavov z volani funkcii PBS a Slurm planovacov.

Ostatné stavy, ktoré moze prikaz sacct vratit si dostupné v manudlovych strankach pre
dany prikaz''.

"https://slurm.schedmd.com/sacct.html#SECTION_JOB-STATE-CODES
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Nazov stavu v k-Dispatch | PBS Slurm

QUEUED Q, W PENDING,REQUEUED
RUNNING R, E RUNNING
SUSPENDED H, S SUSPENDED
COMPLETED F; exit_status == COMPLETED
DELETED F; exit_ status >= 256 CANCELLED

ERROR F; exit_status 0<x<256 | ostatné stavy

Tabulka 6.4: Rozdiely medzi stavmi tloh planovacov PBS a Slurm

6.3 Integracia AWS HPC zhluku do databazy

Pred zaciatkom integracie AWS HPC zhluku do databazy je potrebné ziskat verejnu IP ad-
resu hlavného uzlu. Toto je mozné pomocou AWS ParallelCluster CLI aplikédcie s pouzitim
prikazu:

pcluster describe-cluster-instances --cluster-name <nazov_zhluku>
--node-type HeadNode

Vysledkom tohto prikazu je vypis informécii o hlavnom uzle v HPC zhluku, jedna z kto-
rych je aj jeho verejna IP adresa. Tato bude sluzif ako hostname pre tento zhluk, na ktory
sa systém k-Dispatch bude pripajat prostrednictvom SSH protokolu.

Vytvéranie novych zdznamov prebieha pomocou pouzitia metédy create(), ktora je vo-
land z implementécie triedy BaseModel pre tabulku, do ktorej je zdznam pridavany. Ako
parametre tejto metody st prijimané data, ktoré buda v zdzname ulozené. Tato funkcia vra-
cia referenciu v databaze na vytvoreny zdznam, tato referencia sa hodi pri tvoreni zaznamov
zo zéavislostami na zdznamy z inych tabuliek.

V stubore s ukdzkovymi datami sa zaznamy pre HPC zhluky generuji z kombinacie
troch zoznamov, v ktorych na nachddzaju ich jednotlivé polozky (hostname, ndzov zhluku a
faktor). Do tychto listov s priddvané polozky patriace novému AWS HPC zhluku (napriklad
"<hostname>", "AWS”, 1.0). Je vhodné si referenciu na tento zaznam ulozit do premennej.

Tento zhluk je potrebné priradit do alokacie, na toto moéze posluzif uz existujica alo-
kécia v ukazkovych datach. K pridaniu zhluku do alokacie je potrebné vytvorit zadznam
s modelom HpcAllocation, ktory popisuje asociativnu tabulku medzi HPC zhlukmi a alo-
kéciami. Podobne je potrebné priradif zhluk aj ku uzivatelskej skupinke do asociativnej
tabulky reprezentovanej modelom HpcGroup.

Pre zhluk je este potrebné vytvorit zaznamy o jeho dostupnych frontdch. V tejto imple-
mentacii HPC zhluku je len jedna fronta s ndzvom g¢prod. Na tvorbu zaznamov pre fronty
sluzi BaseModel HpcQueue.

Kvoli jednoduchosti riesenia je potrebné vytvorit taktiez novy uzivatelsky profil s menom
“ubuntu”, pomocou ktorého bude potrebné prihlasenie do systému k-Dispatch v pripade
prace s novym AWS HPC zhlukom. D6vodom za tym bude absencia inych uzivatelskych
profilov na novom zhluku. Dalsie profily mézu byt v budicnosti pridané pomocou integracie
sluzby Active Directory do daného HPC zhluku'?.

Na zaver je potrebné vytvorenie zadznamov spajajucich sa s binarnymi sibormi potreb-
nymi na vykonévanie potrebnych vypocétov. Na testovanie mi bolo poskytnutych 7 takychto
stborov. Pre vsetky z nich je v ukazkovych datach vytvorena referencia na zdznamy v ta-

2https://docs.aws.amazon.com/parallelcluster/latest/ug/multi-user-v3.html
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bulke implementationdetails. Pomocou nich s identifikované binarne stubory, ktoré moézu
byt pouzité na vyhodnocovanie lieCebnych planov. Na zdklade referencii st do databazy
pridavané zaznamy do tabuliek popisanych v sekcii 5.4.

6.4 Implementacia nastroju na spravu AWS HPC zhlukov

K préci je nakoniec vytvoreny nastroj, ktory zaobaluje funkcionalitu AWS ParallelCluster
do spustitelnej konzolovej aplikicie s jednoduchym uzivatelskym rozhranim. Ponika za-
kladntd funkcionalitu na pracu s HPC zhlukmi vytvorenymi na AWS, ako je tvorba zhlukov,
zobrazovanie informacii o zhlukoch alebo mazanie zhlukov.

Néstroj taktiez pontka vlastného sprievodcu tvorenim konfigura¢ného siiboru pre novy
HPC zhluk. Tento sprievodca je zaloZeny na sprievodcovi obsiahnutom v AWS ParallelC-
luster CLi aplikacii, je vSak rozsireny o moznost priradenia zdielanych tlozisk pre dany
zhluk. V aktudlnej verzii podporuje tloziska sluzby EBS a EFS.
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Kapitola 7

Testovanie

V tejto kapitole bude popisané testovanie AWS HPC zhluku v systéme k-Dispatch. Na
testovanie mi boli poskytnuté sStyri testovacie subory, ktoré si v systéme vyhodnotitelné.
Vsetky testy budud prebiehat na stibeznom spusteni vSetkych Styroch testov. Specifikd kaz-
dého testu budu popisané ich sekcii.

7.1 Test rychlosti zdielanych 1lozisk

Prvym testom, ktory bude vykonany nad AWS HPC zhlukom je testovanie zdielaného
uloziska v pouzitom zhluku. V konfigurdcii spominanej v sekcii bolo povedané, ze AWS
HPC zhluk bude disponovat dvoma druhmi zdielanych lozisk. Prvym je blokové tlozisko
pomocou sluzby EBS.

EBS 1lozisko slazi ako virtualny pevny disk, ktory je pripojeny na hlavny uzol, a udrzuje
v sebe softvér potrebny na vyhodnocovanie tloh v systéme k-Dispatch. Toto tlozisko je
zdielané s ostatnymi uzlami v zhluku, ktoré k nemu pristupuji pomocou NFS protokolu.
Takéto disky mézu trpiet obmedzenou priepustnostou v zavislosti od vykonu hlavného uzlu,
na ktory su pripojené.

Na riesenie tohto problému je ku AWS HPC zhluku pripojené este jedno zdielané tlo-
zisko, vytvorené pomocou sluzby EFS. Uloziska zo sluzby EFS st navrhnuté na vysoko-
paralelizovany pristup, pri ktorom s dloziskom pracuji mnohy klienti na raz s minimalnou
dobou odozvy. Priestupnost pri EFS zvizkoch je riesend dynamicky, pouzitd priepustnost
je uc¢tovana do celkovej finan¢nej sumy za prenajimanie tejto sluzby.

Na nasledujicom teste budi testované dva scendre. V prvom budu vypoctové zhluky
ukladat data pouzivané pocas vyhodnocovania liecebnych planov na EFS dlozisko, kde
EBS tlozisko bude sluzit len na pristup k potrebnému softvéru na vypocty. V druhom
bude EBS dlozisko slizit na cely beh zhluku. Zvysnad konfiguricia zostava rovnaka, ako
bola spominana v sekcii 7.1. Pocas testu bude prebiehat jeden beh nad vsetkymi Styrmi
dostupnymi liecebnymi planmi.

Na zéklade vysledkov zobrazenych v tabulke vyssie je jasné, Ze ¢as pouzity na vypra-
covanie lie¢ebnych planov pri dlozisku na sluzbe EFS je vyrazne nizsi ako pri sluzbe EBS,
Specidlne v pripadoch pldnov s polom elementov na spracovanie. Tieto plany budi néroc-
nejsie na spracovanie v zavislosti na velkost dat, ktoré obsahuju, preto tieto vysledky davaja
zmysel.

Jednym potencialnym riesenim tohto problému je zvysenie vypoctovej kapacity na hlav-
nom uzle. Nasledujuci pokus bude prebiehat rovnako ako predchadzajuci, kde jediny rozdiel
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Néazov planu ¢as (EFS) | ¢as (EBS)
ARTIFICIAL-DATA-ANNULAR-ARRAY | 412,37s 869,63s
ARTIFICIAL-DATA-SINGLE-ELEMENT | 269,62s 365,81s
REAL-DATA-ANNULAR-ARRAY 1776,61s 3721,38a
REAL-DATA-SINGLE-ELEMENT 1024,25s 1343,36s

Tabulka 7.1: Vysledky testu popisaného v sekcii 7.1, hlavny uzol instanéného typu t2.micro.

bude v instan¢nom type hlavného uzlu. Tento krat bude jeho instan¢ny typ rovnako ako aj
na vypoctovych uzloch t2.xlarge, ¢o mu navysi pocet jadier z jedného na Styri, a velkost
paméte z 1GB na 16GB.

Néazov planu ¢as (EFS) | ¢as (EBS)
ARTIFICIAL-DATA-ANNULAR-ARRAY | 388,7s 386,03s
ARTIFICIAL-DATA-SINGLE-ELEMENT | 259,1s XXXXX
REAL-DATA-ANNULAR-ARRAY 1720,51s 1787,34s
REAL-DATA-SINGLE-ELEMENT 942,08s 993,02s

Tabulka 7.2: Vysledky testu popisaného v sekcii 7.1, hlavny uzol instanéného typu t2.xlarge.

7 dat zobrazenych v tabulke 7.2 je zrejmé, zZe pri navyseni vypoctovej kapacity hlav-
ného uzlu sa zvysuje aj priepustnost EBS tlozisku zdielanom s ostatnymi uzlami v zhluku.
Vzhladom na vyssiu cenu EFS loziska oproti EBS toto méze byt dobrym spdsobom, ako
usetrit na nékladoch za prevadzku (0.192$ za EFS v jednej zéne dostupnosti proti 0.095%
za EBS). Je vSak délezité poznamenat, ze pokial pri EBS tlozisku sa plati ¢iastka za usta-
novenu velkost zviazku, EFS sa cenovo dynamicky prispésobuje aktudlnemu vyuzivaniu, a
tak jeho cena v dobach nizkej zataze moéze byt vyhodnejsia.

7.2 Porovnanie vykonu instancii Intel a AMD

V dalsi test sa bude zameriavat na porovnanie rychlosti inStancii beziacich na procesoroch
Intel v porovnani s instanciami, ktoré pouzivaji procesory AMD.

c6i.4xlarge c6a.4xlarge
Nazov CPU Intel Xeon 8375C | AMD EPYC 7R13
Pocet vCPU 16 16
Pamat 32 GB 32 GB
Max. rychlost CPU | nezname 3.6 GHz
Cena za hodinu $0.68 $0.612

Tabulka 7.3: Popis instanéného typu c6i.4xlarge(Intel) a c6a.4xlarge(AMD).

Prvym krokom je zvolif si spravne instanc¢né typy pre oba procesory. Tieto instancie
budt potrebovat prioritne vysoky vykon, preto budti vyberané s kategorie compute opti-
mized. Po konzulticii s mojim vedicim mi bolo zdielané, Zze najefektivnejsi pocet jadier
v procesore na vypocty v systéme k-Dispatch sa pohybuje okolo 16 jadier.
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Na zaklade tychto faktov je mozné zvolit pre vypoctové uzly instancné typy c6i.4zlarge
pre Intel a c6a.4zlarge. Blizsie porovnanie tychto dvoch instancii priddvam v tabulke 7.3.

Testy buda prebiehat v styroch réznych behoch. Na zdklade nich buda v tabulkéich
nizsie popisané relevantné informécie o casoch na vyhodnotenie.

Uloha priemer. cas Intel | priemer. ¢as AMD
PREPROCESSOR_0_0 15,58s 16,52s
SIMULATION_1_0 104,91s 126,98s
SIMULATION_1_1 108,89s 139,90s
POSTPROCESSOR_2_0 157,95s 133,44s
THERMAL_SIM_3 0 5,02s 5,05s
Sucet 392,365 421,89s

Tabulka 7.4: Tabulka pre plan ARTIFICIAL-DATA-ANNULAR-ARRAY

Uloha priemer. Cas Intel | priemer. ¢as AMD
PREPROCESSOR_0_0 9,84s 9,92s
SIMULATION_1_0 110,50s 124,80s
POSTPROCESSOR_2_0 89,62s 68,69s
THERMAL_SIM_3_0 3,56s 3,60s
Sticet 213,52s 207,00s

Tabulka 7.5: Tabulka pre plan ARTIFICIAL-DATA-SINGLE-ELEMENT

Uloha priemer. Cas Intel | priemer. cas AMD
PREPROCESSOR_0_0 26,48s 29,37s
SIMULATION_1_0 279,39s 288,355
SIMULATION_1_1 274,37s 308,63s
POSTPROCESSOR_2_0 797,245 664,44s
THERMAL_SIM_3 0 37,62s 37,57s
Stucet 1415,10s 1328,36s

Tabulka 7.6: Tabulka pre plan REAL-DATA-ANNULAR-ARRAY

Uloha priemer. Cas Intel | priemer. cas AMD
PREPROCESSOR_0_0 17,66s 20,10s
SIMULATION_1_0 246,91s 286,10s
POSTPROCESSOR_2_0 419,48s 354,55
THERMAL_SIM_3_0 19,78s 20,50
Stucet 703,83s 681,25

Tabulka 7.7: Tabulka pre plan REAL-DATA-SINGLE-ELEMENT
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Stcet priemernych ¢asov na vyhodnotenie planov hovori v prospech Intelu v pomere tri
plany k jednému, avSak vo vécsSine pripadov ide o zanedbatelné casové rozdiely. Zaujima-
vejsie udaje sa dajui odpozorovat pri blizSom skiimani vysledkov pre tlohy, z ktorych plany
pozostavaja.

Casové rozdiely medzi tlohami typu PREPROCESSOR a. THERMAL_SIM st zaned-
batelné. V kazdej jednej tlohe typu SIMULATION vsak Intel procesory bert zna¢né vede-
nie, v percentudlnej vyhode od 3% do 23%. AMD procesory si ale poradili lepSie v kazdej
jednej tlohe typu POSTPROCESSOR, v percentach od 15% do 23%.

Vzhladom k tomuto mdzeme odporucit vykonat testy na SirSej vzorke planov, a na
zaklade vysledkov vytvorenych z tejto vzorky pozrel na moznost nasadenia dvoch vypoc-
tovych zdrojov do jednej fronty, kde jeden bude bezat na procesoroch AMD, a jeden na
procesoroch Intel. Tymto by bolo mozné vyuzit plny potencidl EC2 instancii.
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Kapitola 8

Zaver

Vysledkom tejto bakalarskej prace bolo preskimat moznosti vyuzitia vypoctovych pros-
triedkov sluzby Elastic Compute Cloud (EC2) na cloudovej platforme Amazon Web Ser-
vices (AWS), nasledne navrhnit implementaciu tejto sluzby do systému k-Dispatch, ttto
implementaciu realizovat, a nakoniec zhodnotit vysledky dosiahnuté v ramci tohto vypra-
covania.

Navrh implementacie pozostaval z troch casti. V prvej casti sa nachddzal technicky
pohlad na funkcionalitu systému k-Dispatch z pohladu préace s jeho aktualne pouzivanymi
HPC zhlukmi. Na zaklade tychto pozorovani bolo zhodnotené, ako sa ma postupovat vrameci
implementacie AWS HPC zhluku pri jeho nasadzovani.

Dalej bola analyzovand reprezentécia HPC zhlukov v systéme k-Dispatch. Na zaklade
uz existujucich rieseni bol vytvoreny navrh nového komunikac¢ného rozhrania, pomocou
ktorého bude umoznena komunikacia medzi systémom a AWS HPC zhlukom.

Na zaver navrhu bola analyza databdzy systému k-Dispatch. V nej bolo rozhodnuté,
ktoré tabulky obsahuji udaje, ktoré sluzia k registracii dalsich HPC zhlukov do systému
k-Dispatch, a ktoré vsetky dalsie polozky musia byt zadané na zabezpeceniu vypracovania
liecebnych planov, ktoré si do systému zaddvané.

Implementécia zhluku sa odvijala od prave spominaného navrhu. Prvym krokom bolo
vytvorenie AWS HPC zhluku, ktory bol integrovany do systému k-Dispatch. Toto bolo do-
siahnuté vdaka pomoci nastroju AWS ParallelCluster, pomocou ktorého je mozné tvorit
konfiguracie vo siborovom forméte YAML, pomocou ktorého je nastroj schopny vygenero-
vat vSetky pozadované zdroje pre dany HPC zhluk.

Po tspesnom vytvoreni AWS HPC zhluku, a nainstalovani vSetkého potrebného soft-
véru pre pracu v systéme k-Dispatch bola pre tento zhluk vytvorend implementéicia komu-
nika¢ného rozhrania pre systém k-Dispatch, a taktiez bol AWS HPC zhluk registrovany
v databaze.-

Na zéver implementacie bol vytvoreny néastroj, ktory zaobalil funkcionalitu systému
AWS ParallelCluster do konzolovej aplikdcie, vytvorenej v programovacom jazyku Python,
ktora bola obohatena o funkcionalitu potrebnu pre spravu HPC zhlukov na platforme AWS.

Préca je zakoncena testovanim nového AWS HPC zhluku v systéme k-Dispatch. Testo-
vané boli menovite jeho moznosti zdielaného loziska, ich jednotlivé vyhody a nevyhody, a
nakoniec testovanie generacne rovnakych procesorov od AMD a Intel.

Zadanie tejto bakalérskej prace bolo vypracované kompletne. Je tu vSak rozhodne pries-
tor na dalsie rozsirenia. V aktudlnom prevedeni je schopny novy AWS HPC zhluk pracovat
len s predvolenym G¢tom s menom “ubuntu”, ¢o vyrazne obmedzuje jeho pouzitelnost pre
verejnost. Toto je riesitelné implementaciou Active Directory do dalsich verzii AWS HPC
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zhlukov. Taktiez na zdklade testov medzi procesormi AMD a Intel je mozné skonstatovat,
ze najefektivnejsim riesenim by bolo spojenie obidvoch procesorov do pracovného postupu
jedného planu, ¢o je v ramci AWS HPC zhlukov mozné.

Vypracovanie tejto prace mi prinieslo do zivota skiisenosti s platformou AWS, a mno-
hymi sluzbami, ktoré poskytuje. Tieto skiisenosti st v dnesnej dobe na nezaplatenie, kedze
znacné cast dnesnych softvérovych produktov v nejakej kapacite vyuziva prave bud tuto
platformu, alebo nejaki ind na zuzitkovanie vyhod, ktoré dokdzu cloudové platformy po-
skytnut koncovému zakaznikovi.
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