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1 Aufbau des Rechenclusters

Pacioli ist ein Beowulf Cluster. ”"Beowulf” ist nicht die Bezeichnung fiir eine bestimmte Software,
sondern bezeichnet vielmehr den Aufbau des Clusters, der aus vernetzten, ladeniiblichen Personal
Computern oder auch aus spezialisierter Hardware besteht. Die einzelnen Rechner kommunizieren
tiber IP. Dabei ermoglicht es Software, wie Message Passing Interface und PVM, Rechenoperationen
aufzuteilen. Die Leistungsfihigkeit ldsst sich bei groen Problemen durch das Hinzufiigen weiterer
Rechner im Allgemeinen steigern. Mit weiteren Rechnern steigt aber auch der Kommunkiatkonsauf-
wand. Bei kleinen Problemen, kann es dadurch sogar langer dauern.

Der Aufbau ist einfach: Es gibt eine Loginnode, den Master. Meldet man sich auf Pacioli an, so
befindet man sich zunéchst auf diesem Knoten. Er ist fiir die Kommunikation und die Verwaltung
zustdndig. Bei ihm kann man

e sich von aufen auf Pacioli anmelden
e Jobs an das Batch-System senden

e Jobs iiberwachen



e auf Rechenknoten einloggen

Ihm unterstellt sind die Rechenknoten Node0O1 bis Node035. Thre Aufgabe ist die Verarbeitung von
Jobs, welche sie iiber das Batch-System erhalten. Ebenfalls moglich, aber nicht empfehlenswert, ist
es sich iiber den Master auf den Knoten einzuloggen und dort Jobs zu starten. Eine Liste der Verhal-
tensrichtlinien gibt es unter dem gleichnamigen Punkt weiter unten.

2 Login

Sobald der User-Account fiir Pacioli freigeschaltet wurde kann man sich auf dem Cluster einloggen.
Fiir die géngigen Betriebssysteme wir in diesem Abschnitt das Vorgehen erldutert.

2.1 Windows

Da Windows keine integrierte Secure Shell (SSH) Funktion besitzt, sind dafiir zusitzliche Programme
notig, welche als Freeware im Internet heruntergeladen werden konnen. Fiir das Arbeiten auf Pacioli
konnen PuTTy oder SSH Secure Shell verwendet werden:

2.1.1 PuTTy

PuTTy kann als ausfiihrbare Datei heruntergeladen werden.
(http://www.chiark.greenend.org.uk/ sgtatham/putty/).

Nach dem Start 6ffnet sich das folgende Fenster: (Abbildung: 1)
Dabei muss noch der Host Name “pacioli.mahtematik.uni-ulm.de” eingetragen und der Port auf 722"
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Abbildung 1: PuTTy Login

gesetzt werden. Ebenfalls ist zu beachten, dass der Connection type auf "SSH”gesetzt ist. Mit einem
Klick auf ”Open” wird die Verbindung aufgebaut und ein Fenster der cmd.exe wird gedffnet. Dort ist
dann noch der Login und das Passwort anzugeben. Hat man das richtig gemacht ist man auf Pacioli
eingeloggt.



2.1.2 SSH Secure-Shell

Ein weiteres Tool fiir die gesicherte Anmeldung ist "SSH Secuer Shell”. Nach dem Herunterladen
muss das Programm erst noch installiert werden. Um eine Verbindung mit zu Pacioli aufzubauen
klickt man im Programm auf den Button “Quick Connect”. Nun erscheint das Fenster ”Connect to
Remote Host”, in das wieder Host- und Username eingetragen werden. Im Gegensatz zu PuTTy wird
die ganze Sitzung in diesem Programm abgehalten.

Eile Edit Wiew Window Help

H &l 2 ) S % @K
@JPFUF“BS
1 ~

Connect to Remote Host

|baci0|i.mathematik. uni-ulm.

!I Host Mame:
=] 2

Uzer Mame:

Port Mumber: 22

Authentication Method: | <Profile Settings> -

Mot connected - press Enter or Space ko connect G0x24

Abbildung 2: SSH Secure-Shell

2.2 Linux

Arbeitet man an einer Linuxmaschine, ist der Aufbau einer SSH-Verbingung zu Pacioli wesentlich
einfacher. Man 6ffnet die Konsole und gibt folgenden Befehl ein:

’ssh <username- @ pacioli.mathematik.uni-ulm.de”

Anschliefend wird man nach seinem Passwort gefragt. Bei Ubuntu befindet sich die Konsole unter
”Anwendungen” — ”Zubehor” — “Terminal”.

2.3 MAC

Das Login funktioniert analog zu Linux mit dem Terminal.

2.4 Login auf den Knoten

In manchen Fillen ist es gut sich vom Master auf einen Knoten einzuloggen. Dazu benutzt man den
Befehl "qlogin” dieser wird spéter genauer erklirt.

3 Verhaltensrichtlinien

Bevor man nun richtig anfingt auf Pacioli zu arbeiten, gibt es einige Dinge, die zu beachten sind.

1. Der dauerhaft genutzte Speicher sollte 50 GB nicht iiberschreiten. Temporér kann mehr Spei-
cher genutzt werden.



2. Lingere oder arbeitsaufwindige Prozesse diirfen nur iiber das Batch-System oder auf den Kno-
ten gestartet werden. Was das Batch-System ist wird spéter erklirt.

3. Hat man Jobs im Batch-System erfolgreich gestartet, schaut man auch ab und zu auf deren
Status und Rechenzeit. Braucht ein Job iiber die Mafen lange oder ist fehlerhaft, soll er geloscht
werden.

Werden diese Richtlinien befolgt sind alle gliicklich.

4 Wichtige Befehle

Neben den in Linux iiblichen Befehlen gibt es auf Pacioli weitere wichtige Befehle, die unter anderem
fiir die Jobverwaltung wichtig sind.

4.1 Das Modul-System

Mit Modulen kann man alle fiir ein Programm wichtige Variablen wie die Pfad- und Umgebungsva-
riablen auf einen Schlag fiir die aktuelle Sitzung laden.

Die Befehle hierzu sind:
Befehl Wirkung
module av listet alle verfiigbaren Module auf
module li listet alle geladen Module auf

module load [modulename] 1adt das entsprechende Modul. Beispiel: module load cfx/12.1.1

module unload [modulname] | macht alle Anderungen, die durch das Modul vorgenommen wurde

riickgingig.

module add [modulname] nimmt das Modul in eine Liste von Modulen auf, welche wihrend
dem Start geladen werden.

module rm [modulname] entfernt das Modul aus der Startliste.

module whatis [modulname] | gibt aus was das Modul macht.

module —help listet weitere Befehle fiir module auf

Es kann vorkommen, dass sich Module untereinander beeinflussen, weil sie die selben Variablen un-
terschiedlich setzen. Darum sollte man die Zahl der gleichzeitig geladenen Module so gering wie
moglich halten.

4.2 Befehle fiir das Batch-System

Das Batch-System ist fiir die Jobverwaltung zustindig. Es nimmt Jobs an und verteilt sie auf die Kno-
ten. Auf Pacioli wird die Sun Grid Engine (SGE) verwendet. Dafiir gibt es folgende Befehle:



Befehl

Wirkung

gstat

gibt eine Ubersicht iiber Ihre aktuell laufenden Jobs aus. Wird nichts
angezeigt, so haben sie auch keine laufenden Jobs in der Queue.

qlogin -1 h_rt=[hh:mm:ss]

ermdglicht es sich vom Master aus auf den Knoteneinzuloggen. Dies
soll gemacht werden, wenn man arbeitsaufwéndig oder lang andau-
ernde Jobs zu erledigen hat. Z.B. Kopierjobs via SCP. Man bekommt
dadurch einen interaktiven Job in der Queue zugewiesen. h_rt [Zeit]
gibt die Zeit an, die man fiir den Job benétigt. Beispiel: ”qlogin -
I h_rt=0:05:00" stellt mir fiir 5 Minuten eine interaktive Shell zur
Verfiigung.

gsub [jobscript]

sendet einen Job an das Batch-System. Dazu wird ein Skript
benotigt. Beispielskripte befinden sich auf Pacioli im Ordner

/home/Datenaustausch/queue_scripte

Beispiel: ’qsub test.qs” Nach dem Starten des Jobs wir eine JobID
ausgegeben.

qdel [joblD]

16scht den Job mit der angegebenen JoblD aus der Queue.

Beispiel: ’qdel 123”

Vorsicht: Erzeugt ein Job Nebenprozesse, so laufen diese eventuell
nach dem Loschen des Jobs unkontrolliert weiter und verbrauchen
Rechenleistung.

qalter[jobID][optionen]

damit konnen die Einstellungen eines Jobs veridndert werden, der
abgeschickt wurde aber noch nicht angelaufen ist. Beispiel: -1
h_rt=00:01:00 ist im Skript gesetzt. "qalter [jobID] -1 h_rt=00:10:00"
dndert diese Zeitangabe.

ghost[optionen]

zeigt den aktuellen Status der nutzbaren Sun Grid Engine Hosts,
Queues und die Jobs, welche sich in den Queues befinden. Der Be-
fehl ermoglicht es Informationen iiber bestimmte Hosts, Queues,
Jobs oder User zu erhalten.

Fiir weitere Informationen zu den Befehlen lohnt es sich in der Shell das Manual zu den Befehlen an-

2 %

zusehen. Dies wird gestartet mit “man [Befehl]” und verlassen wird es mit ’q”.

4.3 Weitere Moglichkeiten, die das Batch-System bietet

e Scratch-Space: Auf jedem Knoten gibt es ein Verzeichnis /local. Darunter kann jeder Benut-

zer weitere Verzeichnisse und Dateien anlegen und diesen Platz somit als Scratch-Platz fiir
Rechnungen mit hohen I/O-Anforderung nutzen (FEM, CFD). Wichtig ist, dass die angelegten
Dateien am Ende wieder geloscht werden, damit der Platz nicht voll lduft.

SMP: Es gibt grundsitzlich zwei Moglichkeiten, SMP-Jobs (SMP: shared memory parallel bzw.
symmetric multi-processing — Multi-Threading, d.h. ein gemeinsamer Adressraum) zu starten:

Option 1) Verwendung des PE (parallel environments) ”smp”’

Beispiel: qsub -pe smp 4 ... — reserviert 4 slots. Das ”Problem” bei Verwendung von -pe ist,
dass alle Jobs mit der Slot-Zahl (hier: 4) multipliziert werden, man reserviert also tatsidchlich
4%*n_cores, 4*h_rss, etc. (aber: 1*h_rt).

Option 2) Verwendung der n_cores-Ressource (Default: n_cores=1)

Beispiel: gsub -1 n_cores=4,... n_cores ist als ’Consumable Complex” fiir alle Knoten definiert;
d.h. wenn auf einem Knoten der dual.q ein Job mit n_cores=4 lduft, bleiben auf diesem Knoten
noch n_cores=0 fiir andere Jobs frei und entsprechend kann kein weiterer Job auf diesem Knoten



laufen. Die anderen Ressourcen bleiben davon unberiihrt, d.h. man reserviert h_rss, h_vmem etc.
wie fiir serielle Jobs. Kleiner Nachteil: Aus Sicht der SGE verwenden solche Jobs nur einen
Slot.

5 Software

Um die Software zu nutzen lddt man einfach das entsprechende Modul. Dartiber ldsst sich auch be-
stimmen, welche Version der Software man benutzen mochte.

5.1 Lizenzbestimmungen

In jedem Fall miissen Sie sich vor der Nutzung jeglicher Software iiber deren Lizenzbestimmungen
informieren UND DIESE AUCH BEACHTEN.
In unseren Nutzungsbedingungen

http://www.uni-ulm.de/einrichtungen/uzwr/hardware-und-software
/hardware/nutzungsbedingungen-pacioli.html

sind auch Hinweise zur Software-Nutzung und Lizenzbestimmungen enthalten. Diese Bedingungen

hat jeder Nutzer nachweislich zur Kenntnis genommen.

5.2 Installierte Software
e Ansys
e CFX
e Comsol
e Matlab
e gce
e perl
e lapack
e mpi Bibliotheken

e gotoblas

6 Kopieren der Daten von und nach Pacioli

Da nach Méglichkeit nur aktuell bendtigte Daten auf Pacioli gespeichert werden sollen, macht es Sinn
die Daten auf seinen lokalen Rechner zu iibertragen. Auch dazu gibt es verschiedene Mdoglichkeiten
je nach Betriebssystem:



6.1 Windows
6.1.1 muCommander
Fiir Windows bietet sich der plattformunabhingige muCommander an:

(http://www.mucommander.com/) .

& C:\Dokumente und Einstellungen\adnum\Eigene Dateien\Neuer Ordner\.

Datei Markieren Ansicht Gehe Lesezeichen Fenster Hife 1
3 © 5 & 3 e 2 =; 8 @ pC@» = ; &
“Jadnum |[CaDokumente und Einste lungeniadnumiEigene Dateienihieuer Ordnent ~adnum _|[cADokumente und EinstellungeniadnumEigene Dateienihieuer Ordnen
3 Name = Grike Daturn 7] o Namme + Groke Datum Zu
=<DIR= 12/20110 1007 AM (&) <DIR= 12020110 10:07 AM

8o Verbinde mit Server

FIP_ | HDFS | HTTP_| NFS | S3 | SFIP | SMB

Server |paciolimathematik uni-ulm, de |
< PassworlPassworl
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[harnes |
Port | 2

Server URL: sftp:/pacioli.mathematik.uni-ulm.de home!

[ Speichere Login und Passwort (schwach verschiiisseft)

u] tml: 554 MB /34 GB|

Anzeigen [F3] Bearheiten [F4] | Kopieren [F5] | Verschieben [... | "I Ordner erstell... | Lisschen [F8] | 9D Aktualisieren ... | [ Fenster schie...

Abbildung 3: muCommander

Hat man ihn gestartet, so Klickt man auf den ”Verbinden mit Server” Button (1). AnschlieBend
wihlt man die Registrierkarte ”SFTP” aus. Nun muss man noch die unter (2) markierten Punkte
ausfiillen und es kann losgehen.

6.1.2 WinSCP

Eine Alternative ist der WinSCP-Client. Mit einem Klick auf den ”Quick Connec” Button (1) 6ffnet
sich das "Connect to Remote Host” Fenster in das der Hostname und der Username eingetragen
werden. Nach einem weiteren Klick auf “Connect” wird dann eine SSH-Verbindung zum Server
aufgebaut und man kann wie gewohnt die Daten kopieren.

Bei beiden ist zu beachten, dass die Verbindung zum Server am Ende wieder getrennt werden muss.

B8 - defaultsftp - SSH Secure File Transfer,
Eile Edit VYew Operation Window Help
H = 18| % B -
& Quick Connect Profiles 1

= | I R - =

=Rk @

Local Mame Size | Type Size | Type W
DEigene Dateien &

o irbeitsplatz Connect to Remote Host
HNatzwerlﬁngebung

2| Papierkorh W Host Name:

& Internet Explorer I’E" - 2

B ficams - Wiew MD R3 User Name:

P idobe Reader X Poit Murnber: |22
| | Erowserwahl
W 2 Authentication Methad: | <Profile Settings> -
™,
< | » < | >
Transfer | Queue|
/| Source File Source Directory Drestination Directory Size | Status Spead Time
Mot connected - press Enter or Space to connect ﬁ

Abbildung 4: WinSCP



Mit der aktuellen Version von WinSCP verhilt es sich etwas anders.

WinSCP Anmeldung

Sitzung Sitzung

i gesp. Stzungen Rechnemame Portnummer
U:mgebung pacioli. mathematik uni-ulm de P
i Verzeichnisse
§5H Benutzemame Kennwaort
Einstellungen

Datei mit privatem Schlissel

Protokoll
[bertragungsprat.: |SFTP = | || Edaube SCP Rilckgriff

Farbe wahlen

Bxpertenmodus

Uber | | Languages | [ Anmelden l | Speichem | | Schliefen |

Abbildung 5: WinSCP Version 4.3.2

Dabei o6ffnet sich dieses Fenster, in das man seine Daten eintrdgt. Sind die markierten Kistchen
ausgefiillt, kann man auf den Anmeldebutton klicken und die Verbindung wird aufgebaut.

6.2 Linux(Gnome)

Arbeitet man mit einer Linuxvariante kann man im Terminal den Befehl ”scp” fiir Secure Copy ver-
wenden:
Zum Ubertragen von einem anderen Server auf den lokalen Rechner:

scp Benutzername@Servername:Quellpfad Zielpfad
Zum Ubertragen vom lokalen Rechner auf einen anderen Server:
scp Quellpfad Benutzername@Servername:Zielpfad

Fiir Freunde der GUI gibt es ebenfalls die Moglichkeit den muCommander zu installieren. Eleganter
geht es z.B. bei Ubuntu:
Im Dateimanager Nautilus wéhlt man :

"Datei’” — " Mit S erver verbinden...”

Im folgenden Fenster stellt man diese Werte ein

Name Wert
Dienste-Typ SSH
Server pacioli.mathematik.uni-ulm.de
Port 22
Ordner /home/<username-
Benutzername <username-

Nun kann man den gewihlten Ordner wie einen Ordner auf dem lokalen Rechner behandeln.



6.3 MAC

Auch hier kann der muCommander verwendet werden. Siehe dazu Windows.

7 Weitere Links

e Online-Tutorials fiir Ansysnutzer:
In der ANSYS-Workbench-Hilfe wird auf Online-Tutorials verwiesen. Diese konnen nun per
SCP aus dem Download-Bereich des CUSS Cluster (z.B. iiber Zeus) heruntergeladen werden.
Das Verzeichnis ist:

/soft/common/src_public/cae/ansys/tutorials

Ab ANSYS 12.1 lassen sich die lokal installierten Tutorials auch in die Workbench integrieren.
Niheres dazu finden Sie in der README Datei.

e Fiir weitere Informationen iiber das Batch-System kann man die Onlinedokumentation der Sun-
GridEngine besuchen:
http://wikis.sun.com/display/gridengine62u5/Using

o Auf Pacioli stehen weitere Userguides zur Verfiigung

/home/Datenaustausch/userguides

8 Wer war Pacioli

Luca Pacioli (ca.1445-1517) war ein italienischer Mathematiker und Franziskaner. Bekannt ist er in
den Wirtschaftswissenschaften, weil er 1494 als erster die doppelte Buchfiihrung komplett beschreibt.
Er war Professor in Perugia, Rom, Neapel, Pisa, Venedig, Mailand und Florenz. Zu seinen Schiilern
zihlte unter anderem der junge Leonardo da Vinci. Auf dessen Anregung hin verfasste Pacioli seine
Abhandlung iiber den Goldenen Schnitt, die auch von da Vinci illustriert wurde. AuBerdem ist Pacioli
der Verfasser des vermutlich ersten gedruckte Mathematikbuches.



