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화학분야 IBM 해외전문가 Workshop
Ⅰ 시스템 로긴에서부터 작업실행까지
1. KISTI IBM 1차 시스템 접속
1) 로그인 노드의 접속 주소 및 컴퓨팅 노드들의 작업 실행 유형

· 일반 사용자는 로그인 노드로 접속하여, 프로그램의 편집, 컴파일, 디버깅 및 간단한 테스트 작업을 수행할 수 있고, 장시간이 소요되는 실제 프로그램의 계산 작업은 반드시 배치 작업 스케줄러인 IBM의 로드레벨러를 사용하여 컴퓨팅 노드에서 작업이 실행되도록 해야 한다. 

· 컴퓨팅 노드들 중에서 nobel4 노드는 grand challenge 작업 사용자를 위해서 제공되고 있으며, grand challenge 작업 사용자는 외부에서 nobel4 노드로 직접 접속하여 대화식(interactive)으로 작업을 수행해야 한다.

2) 로그인 노드로의 접속

· 로그인 노드(nobel.hpcnet.ne.kr) 접속 : 외부의 유닉스 또는 윈도우 환경에서 텔넷 이용.

	$ telnet nobel.hpcnet.ne.kr


	$ telnet 150.183.5.101


· 접속 화면

	Connecting to host 150.183.5.101:23...

telnet (nobel)

++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++

*                       KISTI IBM LOGIN SYSTEM : nobel                         

*                                                                                  

*    +Login System     : p660 1node [nobel.hpcnet.ne.kr]                         

*    +Computing System : p690 4node [nobel1, nobel2, nobel3, nobel4]             

*                                                                                 

* -Accounting   : Jang, Ji-Hoon  Tel: (042)869-0540,1 jangoq@hpcnet.ne.kr        

* -System Admin : Woo, Joon  Tel: (042)869-0595 wjnadia@hpcnet.ne.kr            

* -Application Program : Kim, Jeong-Ho  Tel: (042)869-0559 aresto@hpcnet.ne.kr  

* -Help Desk : 080-041-1991                                                     

* -HomePage URL : http://www.hpcnet.ne.kr                                       

++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++

login(nobel) :


- 발급받은 아이디와 패스워드를 이용해 접속

 3) 사용자 정보의 변경
· 처음 접속한 사용자는 yppasswd명령을 사용해 계정신청에 사용한 패스워드를 가급적 변경한다.

· KISTI IBM 1차 시스템의 사용자 계정은 NIS(Network Information System)를 사용하여 병렬 시스템을 구성하고 있는 모든 시스템들에서 사용자 정보가 동일하게 유지되도록 관리되고 있다. 그러므로, 사용자가 자신이 사용하는 계정의 비밀번호, 로그인 쉘 및 일반정보를 변경하기 위해서는 일반적으로 UNIX 시스템에서 사용하는 passwd, chsh, chfn 등의 명령이 아닌 NIS의 yppasswd 명령을 사용하여야 한다.
	$ yppasswd

Changing NIS password for u001hkd

Old NIS password:

u001hkd's New password:

Enter the new password again:


4) 대화식 작업 프로세스의 자원 제한
· IBM 1차 시스템에서 로드레벨러를 사용하는 배치 작업을 제외한 대화식 작업의 사용자 프로세스에 대해서는 프로세스의 CPU 사용 가능 시간을 최대 10분으로 제한하고 있다. 

5) 컴퓨팅 노드로의 접속
· 로그인 노드로 접속이 완료된후 사용자는 rsh, rlogin을 이용해 로그인 노드에서 컴퓨팅 노드로 접속할 수 있다.

	$ rsh nobel2a


	$ rlogin nobel3b


6) 접속의 종료

· 로그인 노드 또는 컴퓨팅 노드에서 exit를 이용해 접속을 종료한다.

2. 프로그램의 작성 

· 사용자는 로그인 노드에서 에디터를 이용해 코드를 작성하거나 외부에서 작성한 소스코드를 ftp를 이용해 가져올 수 있다.

1) vi 에디터를 이용한 코드 작성

	$ vi source_code.f


2) ftp를 이용한 파일 전송 (외부에서 로그인 노드로 접속)

· 사용자가 사용하는 외부 시스템에 ftp 클라이언트가 설치되어 있어야 한다.

	$ ftp nobel.hpcnet.ne.kr


· 접속 화면

	$ftp nobel.hpcnet.ne.kr

Connected to 150.183.5.101.

220 nobel FTP server (Version 4.1 Thu May 9 21:57:04 CDT 2002) ready.

User (150.183.5.101:(none)): consult

331 Password required for consult.

Password:

230 User consult logged in.

ftp> 


· ls, cd 명령어를 이용해 파일을 옮기고자하는 디렉토리로 이동

· put, mput(여러 개의 파일을 옮기고자 하는 경우)을 이용해 외부시스템의 파일을 로그인 노드로 전송

· 하나의 파일(srandom.f)을 전송하는 경우

	ftp> put srandom.f

200 PORT command successful.

150 Opening data connection for srandom.f.

226 Transfer complete.

ftp: 383 bytes sent in 0.00Seconds 383000.00Kbytes/sec.


· 여러 개의 파일(sio.c와 sio.f)을 전송하는 경우

	ftp> mput sio.c sio.f

mput sio.c? y

200 PORT command successful.

150 Opening data connection for sio.c.

226 Transfer complete.

ftp: 835 bytes sent in 0.02Seconds 41.75Kbytes/sec.

mput sio.f? y

200 PORT command successful.

150 Opening data connection for sio.f.

226 Transfer complete.

ftp: 670 bytes sent in 0.00Seconds 670000.00Kbytes/sec.

ftp>


3) ftp 접속 종료 : bye 

	ftp> bye

221 Goodbye.


3. 프로그램 컴파일
1) 순차 및 병렬 프로그램 컴파일 스크립트
<표> C/C++ 및 Fortran 77/90/95 프로그램 컴파일 스크립트
	언어
	Serial(주1)
	OpenMP
	MPI(주1)
	OpenMP+MPI

	C
	cc, xlc
	cc_r, xlc_r
	mpcc
	mpcc_r

	C++
	CC, xlC
	없음(주2)
	mpCC
	없음(주2)

	Fortran 77
	xlf
	xlf_r
	mpxlf
	mpxlf_r

	Fortran 90
	xlf90
	xlf90_r
	mpxlf90
	mpxlf90_r

	Fortran 95
	xlf95
	xlf95_r
	mpxlf95
	mpxlf95_r

	-주1: 로드레벨러의 checkpoint 기능을 사용하고자 할 경우에는 thread-safe한 라이브러리들을 사용하도록 설정된 thread-enabled 컴파일 스크립트(_r)를 사용해야 한다.

-주2: C++의 경우는 현재 OpenMP가 지원되지 않으나, pthread를 사용하는 공유메모리 프로그램은 CC_r 또는 mpCC_r 컴파일 스크립트를 사용하여 컴파일할 수 있다.


2) 순차 및 병렬 컴파일 예 (: Fortran 77의 경우)

· 다음은 Fortran 77 문법에 따라 작성된 순차 및 병렬 프로그램들을 컴파일하는 가장 간단한 예들이다.

· 순차(serial) 프로그램의 컴파일

	$ xlf -o sample sample.f


· 순차 프로그램의 자동 SMP 병렬화 컴파일
	$ xlf_r -o sample_auto_smp -qsmp=auto sample.f


· OpenMP 병렬 프로그램의 컴파일
	$ xlf_r -o sample_omp -qsmp=omp sample_omp.f


· MPI 병렬 프로그램의 컴파일
	$ mpxlf -o sample_mpi sample_mpi.f


· MPI 및 OpenMP 하이브리드(hybrid) 병렬 프로그램의 컴파일
	$ mpxlf_r -o sample_hybrid -qsmp=omp sample_hybrid.f


4. 프로그램의 실행

KISTI IBM 1차 시스템에서 컴파일한 순차 및 병렬 프로그램은 크게 두 가지 방식으로 실행할 수 있다. 첫번째는 프로그램을 작성, 테스트 및 디버깅하면서 수행할 때 사용하는 방법으로 대화식으로 프로그램을 실행하는 방법이다. 순차 프로그램의 경우는 일반적인 UNIX 환경에서와 같이 로그인 노드에서 컴파일된 순차 프로그램을 실행하고, 병렬 프로그램의 경우는 병렬 실행을 위한 관련 환경변수를 설정하고 IBM의 MPI 병렬환경 POE(Parallel Operating Environment)의 실행 명령인 poe를 사용해서 실행하는 것이다. 주의할 점은 대화식 실행의 경우는 로그인 노드인 nobel.hpcnet.ne.kr에서만 실행이 가능하며, 프로세스 당 최대 CPU시간이 10분까지만 사용할 수 있도록 제한되어 있으므로 장시간 실행할 실제의 실행에는 적합하지 않는 것을 염두에 두어야 한다. 두번째는 보통 장시간 수행할 실제 프로그램을 실행하기 위해서 IBM의 작업 스케줄러인 LoadLeveler를 사용해서 프로그램을 실행 노드들에서 실행하는 방법이다. 대부분의 슈퍼컴퓨터는 특정인이 독점해서 사용하기 보다는 여러 사람이 접속해서 각자의 프로그램을 여러가지 형태로 수행하게 된다. 그래서 이런 슈퍼컴퓨터에서는 동시에 여러 사람이 사용하면서 발생할 수 있는 자원의 불규칙적인 분배를 효율적으로 관리하기 위해 작업 스케줄러를 사용하게 된다. 즉 먼저 실행된 프로그램과 나중에 실행된 프로그램이 서로 리소스를 공유하면서 동시에 수행되기보다는 먼저 실행된 프로그램이 끝난 후에 나중에 실행된 프로그램이 수행될 수 있도록 하는 것이다. IBM 1차시스템에서 이러한 작업 스케줄러 역할을 하는 것이 바로 로드레벨러다. 여기서는 우선 첫번째 방식인 로그인 노드에서의 대화식 실행 방법에 대해 알아보고 다음 절에서 로드레벨러를 소개하면서 이를 이용한 프로그램의 실행 방법에 대해서도 알아 보도록 하겠다. 

가. 순차 프로그램의 실행

· 순차 프로그램의 경우는 일반적인 UNIX 환경에서 프로그램을 실행하는 것과 동일하다.

	$ ./sample


나. OpenMP 병렬 프로그램의 실행

· OpenMP를 사용해서 프로그래밍 한 병렬 프로그램을 실행하기 위해서는 병렬 실행에 사용할 스레드(thread) 수를 환경변수 OMP_NUM_THREADS를 사용하여 지정해 주고 실행하면 된다.

	$ export OMP_NUM_THREADS=4

$ ./sample_omp


· 순차 프로그램의 자동 SMP 병렬화 컴파일방법을 써서 컴파일한 경우에도 위와 같이 OMP_NUM_THREADS 환경변수를 사용하여 스레드 수를 지정할 수 있지만, 보통 SMP 실행시간(run-time) 환경변수인 XLSMPOPTS의 부 변수들을 사용하여 실행방법 등을 지정한다.

	$ export XLSMPOPTS=”parthds=4”

$ ./sample_auto_smp


· 다중 스레드(multi threads) 프로그램을 실행할 때, XLSMPOPTS 환경변수의 부 변수 중에서 'yields=0:spins=0'로 설정하면 스레드들이 병렬 실행 시 busy-wait 상태를 강제로 유지하도록 하기 때문에 스레드가 sleep 상태로 빠지지 않게 하여 수행 성능을 좋아지게 할 수 있다. 그렇지만, 그만큼 전체 CPU 사용 시간은 증가하기 때문에 프로그램의 성능과 CPU 사용 시간에 따른 사용료를 고려하여 이 SMP 실행시간 환경변수를 적절히 사용해야 한다.

	$ export XLSMPOPTS=”parthds=4:yields=0:spins=0”

$ ./sample_auto_smp


다. MPI 병렬 프로그램의 실행

· MPI 병렬 프로그램을 실행하기 위해서는 POE의 실행 명령인 poe를 사용해서 병렬 실행을 관장하도록 해야 한다. MPI 병렬 프로그램을 컴파일 할 때, ‘mp*’로 시작하는 컴파일 스크립트를 사용하게 되면 내부적으로 병렬환경과 관련된 poe 프로그램이 프로그램의 수행과 연관되도록 컴파일 된다. MPI 병렬 프로그램을 POE를 사용해서 실행할 때 필요한 사항들은 ‘MP_*’로 시작하는 POE 환경변수를 설정하거나 poe 명령의 옵션을 주어서 설정할 수 있다.

	$ export MP_SHARED_MEMORY=yes

$ export MP_PROCS=4

$ export MP_HOSTFILE=./host.list

$ poe ./sample_mpi


	$ poe ./sample_mpi –shared_memory yes –procs 4 –hfile ./host.list

	


	$ ./sample_mpi –shared_memory yes –procs 4 –hfile ./host.list


· 위의 세 경우는 ‘mp*’로 시작하는 MPI 병렬 컴파일 스크립트를 사용하여 컴파일한 경우 동일하게 실행하는 것이며, MPI 병렬 프로그램을 실행하는데 있어서 대표적으로 사용되는 환경변수 및 대응되는 poe 옵션들이다. MPI 병렬 프로그램을 테스트하는데 있어서는 이 환경변수 혹은 poe 옵션들만 지정하는 것으로 무리 없이 실행해 볼 수 있다.

· 여기서, MP_SHARED_MEMORY(-shared_memory) 변수는 yes 혹은 no 값으로 지정해서, 동일 노드 내에서 실행되는 MPI 병렬 태스크들 간의 메시지 통신에 공유 메모리를 사용할 것인지의 여부를 지정하며, MP_PROCS(-procs) 변수는 MPI 병렬 실행 작업에 사용할 태스크 혹은 프로세스의 개수를, MP_HOSTFILE(-hostfile, -hfile) 변수는 작업에 사용할 호스트들의 리스트가 기록되어 있는 호스트리스트(host list) 파일을 지정하게 된다. 호스트리스트 파일을 작성할 때 주의할 점은 KISTI IBM 1차 시스템의 경우 계산 노드들에서는 대화식으로 POE 병렬 실행을 수행할 수 없도록 설정해 놓았기 때문에, 다음과 같이 로그인 노드의 이름만을 나열해 놓아야 한다는 것이다.

	$ cat host.list

nobel

nobel

nobel

…


라. MPI 및 OpenMP 하이브리드(hybrid) 병렬 프로그램의 실행

· 하이브리드 방식으로 프로그래밍 된 병렬 프로그램을 실행하기 위해서는 앞에서 언급한 OpenMP 및 MPI 병렬 프로그램의 실행에 필요한 환경변수 및 poe 옵션 등을 주고 실행하면 된다. 다음은 총 2개의 MPI 병렬 태스크가 실행되는데 각 태스크마다 3개의 스레드를 사용하도록 실행되는 예이다.

	$ export OMP_NUM_THREADS=3
$ export MP_SHARED_MEMORY=yes

$ export MP_PROCS=2
$ export MP_HOSTFILE=./host.list

$ poe ./sample_hybrid


Ⅱ 로드레벨러(Loadlleveler) 사용법
1. 로드레벨러의 유래

로드레벨러는 분산컴퓨터를 위한 작업로드 관리 시스템으로서 사용자가 여러 노드 또는 시스템을 하나의 컴퓨터처럼 사용할 수 있게 한다. 또한 여러 시스템의 작업 부하를 균형 있게 관리하며, 순차 프로그램과 병렬 프로그램을 모두 지원한다. 원래는 위스콘신 대학교의 Condor Job Scheduler를 기초로 한 것으로 IBM에 의해 사용자에 의한 우선 순위 조절, NFS/AFS 지원, GUI 등의 기능이 추가되었다. 
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2. 로드레벨러의 기능
기본적으로 로드레벨러는 일괄처리 작업 관리를 위한 GUI, CLI(Command Line Interface)를 제공하며 아래의 기능들을 제공한다.
	기능
	관련 command

	작업 명령 파일(Job Command File) 생성
	

	작업 제출(Job Submit)
	llsubmit job_command_file

	작업 상태 조회
	llq, llq –s job_id

	작업 대기 상태 제어
	llprio

	작업 취소(Job Cancel)
	llcancel job_id

	체크포인트(Checkpoint)
	

	Accounting
	

	로드레벨러 API
	


 간단히 로드레벨러를 이용하여 작업을 수행하기 위해서는 작업 명령 파일(Job Command File)을 만들어 작업을 제출(Job Submit)하기만 하면 된다. 그런 후 우리가 작업이 어떻게 돌아 가고 있으며, 돌아가는데 있어서 어떤 문제점은 없는지 아니면 작업이 정상적으로 돌아가 가지 않는데 그 이유가 무엇인지 혹은 현재 급하게 수행해야 할 작업이 있는데 어떻게 해야 하는지 등에 대해서 알아 보기 위해 로드레벨러의 추가적인 기능을 이용하면 되는 것이며 이 일련의 기능들이 바로 작업 상태 조회 및 작업 대기 상태 제어, 작업 취소 등이다. 그러면 위에 언급한 순서대로 기본적인 것부터 시작하여 추가적인 기능들에 대해서 알아 보도록 하자. 이에 앞서 보다 자세하고 추가적인 설명을 위해  (http://www2.hpcnet.ne.kr/news/user_guide_ibm_1_5.hwp, 혹은 http://www2.hpcnet.ne.kr/news/user_guide_ibm_1_5.pdf)에서 IBM 1차 시스템 사용자 지침서 Ver. 1.5와 IBM 1차 시스템의 login node인 nobel.hpcnet.ne.kr의 /usr/lpp/LoadL/pdf/에서 lluadmin.pdf파일을 ftp로 다운 받아 같이 참조하기 바란다.
3. 작업 명령 파일(Job Command File) 작성
1) 순차(serial) 작업

	#!/bin/ksh

#@ job_type = serial
#@ job_name = my_serial_job

#@ class = normal
#@ executable = my_serial_executable

#@ resources = ConsumableCpus(1)

#@ output = my_serial_job.out

#@ error = my_serial_job.err
#@ notify_user = my_id@nobel.hpcnet.ne.kr

#@ notification = complete
#@ wall_clock_limit = 00:05:00

#@ queue 


serial job에서는 위에서 class, executable, resources, wall_clock_limit 그리고 마지막에 queue만 명시해 주면 실행하는 것에는 문제가 없다. 또한 여기서 executable을 명시하지 않고 마지막 라인에 실행파일명을 적어 두면 되며, 추가 키워드인 output, error 또한 input도 마지막 라인에 일반적으로 command line에서 실행하듯이 적어 두면 된다.

	#!/bin/ksh

#@ job_type = serial

#@ class = normal
~~~~~~~~~~~~~~~~

#@ queue
my_serial_executable < input.dat > output.dat 2> error.dat


기본 작업 타입(job_type)이 serial이기 때문에 serial 작업에서는 이를 생략해도 되며, mpi작업과 같은 병렬작업에서는 job_type을 반드시 명시해줘야 한다. 추가적으로 더 사용할 수 있는 옵션들이 있는데 이는 IBM 1차시스템 사용자 지침서 Ver 1.5의 42쪽 “② Job Command File 주요 키워드”에 자세히 설명되어 있다. 한가지 추가설명을 하자면 원래 Loadlevelder의 기본적인 사용법에서는 wall_clock_limit을 사용하지 않아도 작업이 실행이 되지만, 이번 IBM 1차 시스템에서는 시스템의 사용률을 높이면서 사용자의 작업이 빨리 실행될 수 있도록 하기 위해 wall_clock_limit을 반드시 적어 두게 하였으면 그러지 않을 경우 filtering에 의해 작업이 제출되지 않고 다음과 같은 에러 메시지를 내게 되어 있다.

	[Job Exit!!]

=========================================================

You must set wall_clock_limit[elapsed time] to your job command file.

ex) #@wall_clock_limit=2:00:00  =>[hours:minutes:seconds]

=========================================================

[Job Exit!]

llsubmit: 2512-052 Submit Filter /LoadL/submit_filter.sh: rc = 1.

llsubmit: 2512-056 Unable to process the job command file "myjob.cmd".

llsubmit: 2512-051 This job has not been submitted to LoadLeveler.


2) OpenMP 작업(다중스레드 작업)

	#!/bin/ksh

#@ job_type = serial
#@ job_name = my_openmp_job

#@ class = p_normal
#@ executable = my_openmp_executable

#@ resources = ConsumableCpus(4)

#@ output = my_openmp_job.out

#@ error = my_openmp_job.err
#@ notify_user = my_id@nobel.hpcnet.ne.kr

#@ notification = complete
#@ wall_clock_limit = 01:00:00

#@ queue
export OMP_NUM_THREADS=4


OpenMP작업의 job command file은 serial 작업의 job command file에 3개만 추가 혹은 수정해 두면 된다. 첫째 job_type은 serial로 하지만, class는 병렬 작업용 class인 p_normal, p_express를 사용한다. serial작업과 마찬가지로 job_type이 serial이기 때문에 이는 생략 가능하다. 둘째 #@ resources = ConsumableCpus(4)에서 serial 작업의 경우 작업을 수행하는데 있어서 필요한 CPU 개수가 하나이지만 OpenMP에서는 여러 개의 CPU가 필요하게 됨으로 필요로 하는 CPU 개수를 ConsumableCpus(4)에서 명시해 주어야 한다.( 참조 : 여기서는 CPU수와 스레드수를 같은 개념으로 보도록 하자.) 세째 마지막 라인의 환경변수(csh인 경우 setenv OMP_NUM_THREADS 4)를 위의 ConsumableCpus(4)에서 넣어준 CPU 개수와 같이 세팅해 준다. OpenMP를 사용하는 많은 사람들이 혼동스럽게 생각하는 것이 OpenMP작업의 job command file에서 job_type은 serial로 하고, class는 parallel class인 p_normal, p_express를 사용해야 한다는 것이다.

3) 병렬 작업(mpi를 이용한 병렬 작업)

	#!/bin/ksh

#@ job_type = parallel
#@ job_name = my_parallel_job
#@ executable = my_parallel_executable

#@ class = p_normal

#@ output = my_parallel_job.out

#@ error = my_parallel_job.err

#@ notification = complete

#@ notify_user = my_id@nobel.hpcnet.ne.kr

#@ wall_clock_limit = 00:05:00

#@ resources = ConsumableCpus(1)
#@ network.MPI = Etherchannel,shared,IP
#@ node = 1

#@ tasks_per_node = 4

#@ queue
export MP_SHARED_MEMORY=yes

export LANG=en_US


MPI를 이용한 parallel 작업에서는 serial작업의 job command file에 추가적으로 network.MPI, node, tasks_per_node의 keyword가 있다. network,MPI의 keyword에 대한 설명은 lluadmin.pdf파일의 120쪽 “network”부분에 설명되어 있으며 IBM 1차 시스템에서는 그냥 위의 옵션을 그대로 사용하면 된다. 그 다음 keyword인 node와 tasks_per_node는 전체 시스템에서 MPI의 각 task를 어떻게 할당할 것인지를 정의하는 것으로써 이 예에서 보자면 하나의 노드(node = 1)에서만 돌리며 노드당 task수가 4개(tasks_per_node = 4)이므로 IBM 1차 시스템의 6개의 전체 계산용 노드 중에서 어느 하나의 노드에 4개의 task 모두를 수행하게 하는 의미가 된다. 그런데 여기서 작업을 수행하는데 필요한 총 CPU 개수가 4라고 해서 #@ resources = ConsumableCpus(4)로 명시해서는 안 된다. 이 부분 또한 MPI 작업을 돌리려는 많은 유저들이 혼동스러워 하는 부분인데 순수 MPI 작업에서는 무조건 #@ resources = ConsumableCpus(1)로 나타내야 한다. OpenMP 작업인 경우 하나의 task에 대해 여러 개의 CPU를 사용하지만 순수 MPI 작업에서는 하나의 task에 대해 단지 하나의 CPU만 사용하므로 ConsumableCpus(1)로 나타낸다. 리소스를 할당하는데 있어서 이 예제에서처럼 꼭 node와 tasks_per_node keyword만 사용해야 하는 것은 아니고, 다음 표에서 열방향으로 각각 O표시를 한 조합끼리 사용 가능하다. 즉 위 예제처럼 total_tasks와 node=<number>의 조합으로 사용 가능하며 total_tasks와 tasks_per_node와의 조합으로는 불가능하다.

각 Keyword사이에 가능한 조합

	Keyword
	

	total_tasks
	O
	O
	
	
	
	
	
	

	tasks_per_node
	
	
	O
	O
	
	
	
	

	node=<min,max>
	
	
	O
	
	
	
	
	

	node=<number>
	O
	
	
	O
	
	
	
	

	min_processors
	
	
	
	
	O
	
	O
	

	max_processors
	
	
	
	
	
	O
	O
	

	task_geometry
	
	
	
	
	
	
	
	O

	Blocking
	
	O
	
	
	
	
	
	


 각 keyword에 대한 구체적인 설명은 IBM 1차 시스템 사용자 지침서 Ver 1.5의 42쪽 “② Job Command File 주요 키워드”부분과 lluadmin.pdf파일 73쪽 “Keyword considerations for parallel jobs” 부분에 자세히 설명되어 있다. 끝부분의 환경변수 MP_SHARED_MEMORY(csh인 경우 setenv MP_SHARED_MEMORY yes와 같이 세팅)는 같은 노드 내의 task끼리 message passing 통신에 공유메모리(shared_memory)를 사용할 것인지, 아니면 실제 네트웍 어댑터를 사용할 것인지를 지정하는 것으로 위와 같이 MP_SHARED_MEMORY=yes인 경우, 서로 다른 노드의 task간 message passing은 네트웍을 거쳐 일어나지만 같은 노드 내의 task간 message passing은 실제 네트웍을 거치지 않고, 공유메모리를 사용하여 일어나므로 훨씬 빠른 통신이 가능하게 된다. IBM 1차 시스템에서는 현재 switch가 지원되지 않기 때문에 각 계산용 host들간에 Gigabit Ethernet으로 연결이 되어 있어 네트웍이 아주 빠르다고는 볼 수 없다. 그래서 MPI작업을 돌릴 때 가능하면 하나의 노드 내에서 모든 작업이 수행 될 수 있도록 작업을 실행하는 것이 순수 계산 시간을 단축할 수 있으며 이럴 경우 MP_SHARD_MEMORY=yes로 환경변수 선언을 해 주는 것이 필수적이다. 마지막라인의 LANG=en_US는 종종 language 세팅이 문제를 일으킬 때가 있으므로 넣어 주는 것이 좋다.

 parallel 작업의 두 가지 class인 p_normal, p_express에서 차이는 p_express가 p_normal보다 우선순위가 높고 또한 그로 인해 요금 부과율도 높다는 것이다. 즉 동시에 동일한 작업을 p_express와 p_normal로 제출(submit)하게 되면 p_express의 작업이 더 빨리 수행되며 요금은 p_express작업이 p_normal작업의 1.5배 비싸게 부과된다. 만약 p_normal의 작업이 제출(submit)된 후 queue에서 waiting상태로 36시간이 지났고, p_express의 작업이 지금 제출(submit)되었다면 먼저 제출된 p_normal 작업과 상대적으로 36시간을 늦게 제출(submit)한 p_express 작업의 우선순위가 같아지게 된다. 그래서 다음에 나오는 llq command로 로드레벨러의 queue에 있는 작업들을 확인해 본 후 만약 queue에 waiting상태로 대기하고 있는 작업들이 많지 않으면 p_normal로 작업을 제출(submit)하는 것이 요금 대 waiting time 측면에서 유리한 경우가 많을 것이다. 만약 내가 지금 좀 급하게 돌려야 하는 작업이 있고 로드레벨러의 queue를 확인해 보니 queue에서 waiting한지 36시간이 되지 않은 p_normal의 작업들이 아주 많이 쌓여 있다면 p_express class를 효과적으로 이용할 수 있을 것이다. 이러한 class에 대한 설정이나 요금 부과율 등은 IBM 1차시스템의 관리자가 설정하는 것으로 항상 바뀔 수 있다.

3) Hybrid 작업(mpi를 이용한 병렬 작업 + OpenMP를 이용한 다중스레드 작업)

	#!/bin/ksh

#@ job_type = hybrid

#@ job_name = my_hybrid_job
#@ executable = my_hybrid_executable

#@ class = p_normal

#@ output = my_hybrid_job.out

#@ error = my_ hybrid _job.err

#@ notification = complete

#@ notify_user = my_id@nobel.hpcnet.ne.kr

#@ wall_clock_limit = 00:50:00

#@ resources = ConsumableCpus(4)
#@ network.MPI = Etherchannel,shared,IP
#@ node = 1

#@ tasks_per_node = 4

#@ queue
export MP_SHARED_MEMORY=yes

export LANG=en_US


 Hybrid작업은 위에서처럼 mpi를 이용한 병렬 작업과 OpenMP를 이용한 다중 스레드 작업을 합쳐 놓은 것으로 로드레벨러 job command file도 이 두가지 job command file을 서로 조합한 것과 같다고 볼 수 있다. 즉 기본적인 내용은 mpi를 이용한 병렬작업에서와 거의 같고 한가지 다른 점은 OpenMP작업의 job command file에서와 같은 형식으로 ConsumableCpus()를 세팅해줘야 한다는 것이다. Hybrid작업은 MPI 작업의 각 task를 다시 OpenMP 병렬화에 의해 여러 개의 스레드로 나누게 되므로 그 때 나누고자 하는 스레드개수(CPU 개수)만큼 ConsumableCpus()로 나타내 주어야 한다. 위의 예제의 경우 mpi작업의 전체 task수는 #@ node = 1, #@ tasks_per_node = 4에서 나타나듯이 총 4개이고, 각 task는 다시 OpenMP병렬화에 의해 #@ resources = ConsumableCpus(4)에서 나타나듯이 4개의 스레드로 나누어 계산되게 되므로 전체적으로 16개의 스레드(CPU)로 계산이 되게 된다. 즉 다음 그림과 같은 형식의 프로그램을 돌리기 위한 job command file이 되는 것이다. 
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4. 작업 제출(llsubmit)
이제 위의 방법으로 만들어진 job command file을 제출(submit)해 보도록 하자. 이 과정은 내 job command file을 queue에 올려 대기하도록 한 다음 차례가 오면 내가 수행시키고자 하는 작업이 수행 되도록 하는 과정이다. command line에서 다음과 같이 llsubmit 명령을 이용해 작업을 제출하면 다음과 같은 메시지가 화면에 뿌려진다.

	nobel:/LoadL/zootun> llsubmit myjob.cmd

llsubmit: Processed command file through Submit Filter: "/LoadL/submit_filter.sh".

llsubmit: The job "nobel.hpcnet.ne.kr.14303" has been submitted.


위에서 첫번째 라인은 필터링 과정을 지나간다는 것이고 두 번째 라인은 작업이 제출되어 작업 id가 nobel.hpcnet.ne.kr.14303, 즉 14303이라는 것이다.

5. 작업 상태 조회(llq)
위의 작업 제출 방법으로 작업을 제출하게 되면 llq 명령으로 나의 작업 상태를 알 수 있다. 만약에 작업을 제출한 당시 다른 많은 작업들이 돌고 있어 남아 있는 리소스가 내가 요구하는 리소스보다 적을 경우 다음과 같이 ST(status)가 I인 대기상태(Idle)로 기다리게 될 것이다.

	[zootun@nobel] llq

Id                       Owner      Submitted   ST PRI Class        Running On

------------------------ ---------- ----------- -- --- ------------ -----------

nobel.14242.0            k285ysl     8/10 10:12 R  50  p_normal     nobel1b

nobel.14286.0            r106kaf     8/12 10:43 R  50  p_express    nobel1a

nobel.14267.0            x080khc     8/11 23:01 R  50  p_normal     nobel3a

nobel.14268.0            x080khc     8/11 23:02 R  50  p_normal     nobel1a

nobel.14269.0            x080lih     8/11 23:03 R  50  p_normal     nobel3b

nobel.14274.0            x080lih     8/12 00:10 R  50  p_normal     nobel2a

nobel.14275.0            hsyi        8/12 00:13 R  50  p_normal     nobel1b

nobel.14285.0            x068chg     8/12 10:39 R  50  p_normal     nobel2b

nobel.14287.0            x068chg     8/12 10:49 R  50  p_normal     nobel2a

nobel.14302.0            loadl       8/12 11:52 R  50  p_normal     nobel3b

nobel.14288.0            x070lsy     8/12 11:27 I  50  normal

nobel.14290.0            x070lsy     8/12 11:36 I  50  normal

nobel.14303.0            zootun      8/12 11:52 I  50  p_normal

13 job step(s) in queue, 3 waiting, 0 pending, 10 running, 0 held, 0 preempted


또한 만약 내가 사전에 제출(submit)한 작업이 실행(R) 또는 대기(I)상태에 6개 이상 있을 경우 Queue에도 올라 오지 못하는 NQ상태가 되는데 이는 현재 IBM 1차시스템에서 로드레벨러의 최대 실행(R)수를 5개, 최대 대기(I)수를 2, 그리고 실행(R)수와 대기(I)수를 합쳐서 최대 6개로 제한을 두었기 때문이다.

Queue에 대기하고 있다가 내가 요구한 리소스가 확보 되면 ST(status)가 ST(start)로 변했다가 바로 R(run)이 되면서 작업이 실행되게 된다.

	[zootun@nobel] llq

Id                       Owner      Submitted   ST PRI Class        Running On

------------------------ ---------- ----------- -- --- ------------ -----------

nobel.14242.0            k285ysl     8/10 10:12 R  50  p_normal     nobel1b

nobel.14286.0            r106kaf     8/12 10:43 R  50  p_express    nobel1a

nobel.14267.0            x080khc     8/11 23:01 R  50  p_normal     nobel3a

nobel.14268.0            x080khc     8/11 23:02 R  50  p_normal     nobel1a

nobel.14269.0            x080lih     8/11 23:03 R  50  p_normal     nobel3b

nobel.14274.0            x080lih     8/12 00:10 R  50  p_normal     nobel2a

nobel.14275.0            hsyi        8/12 00:13 R  50  p_normal     nobel1b

nobel.14285.0            x068chg     8/12 10:39 R  50  p_normal     nobel2b

nobel.14287.0            x068chg     8/12 10:49 R  50  p_normal     nobel2a

nobel.14303.0            zootun      8/12 11:52 R  50  p_normal     nobel3b

nobel.14288.0            x070lsy     8/12 11:27 I  50  normal

nobel.14290.0            x070lsy     8/12 11:36 I  50  normal

12 job step(s) in queue, 2 waiting, 0 pending, 10 running, 0 held, 0 preempted


여기서 내가 돌리는 작업에 대해서 좀 더 자세하게 알아 보고자 하거나 혹은 만약 대기 상태에서 작업이 실행이 되지 않고 다른 Id의 작업이 먼저 수행 되면서 계속해서 ST(status)가 I상태로 있을 경우 llq –s 작업 id 명령으로 내가 돌린 작업에 대한 자세한 설명을 볼 수 있다. 또한 기본적으로 각 작업 id에 대한 llq 명령에서 보여지는 정보들 외에 다른 정보를 보고자 한다면 lluadmin.pdf 파일의 198쪽 llq –f옵션을 이용하면 된다. 예를 들어 작업이 제출(submit)된 시간, 작업 이름 그리고 class를 보고자 한다면 다음과 같이 하면 된다.

	$llq –f %dq %jn %c


또한 llq -f %id %o %jn %st %p %c 명령이 llqj명령으로 aliasing되어 있어서, 이 명령에 의해 작업 id, 작업에 대한 owner, 작업 이름, 작업 상태, 우선순위, class등에 대한 정보를 볼 수 있다.

llstatus –R 명령에 의해서 다음과 같이 현재의 resource상태를 확인해 볼 수 있다.

	[zootun@nobel] llstatus -R

Machine                        Consumable Resource(Available, Total)

------------------------------ -------------------------------------------------

nobel.hpcnet.ne.kr

nobel1a.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(6,16)

nobel1b.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(0,16)

nobel2a.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(0,16)

nobel2b.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(0,16)

nobel3a.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(0,16)

nobel3b.hpcnet.ne.kr           ConsumableCpus(0,16)


대기 상태 작업의 우선 순위를 조정할 수 있는 llprio 명령은 잘 이용하지 않는 명령으로써 이에 대한 설명은 IBM 1차 시스템 사용자 지침서 53쪽 “⑦ 대기열 우선 순위 변경”부분을 참고하기 바란다.

6. 작업 취소(llcancel)
 다음으로 만약 내가 제출(submit)한 작업의 job command file이 잘못 작성되어 졌거나, 작업이 어떤 다른 이유로 인해 계속 대기상태로 있으면서 다른 작업까지 돌지 못하게 하는 경우 다음과 llcancel 작업 id 명령을 이용하여 그 작업을 취소 할 수 있다.

	[zootun@nobel] llcancel nobel.14308.0

llcancel: Cancel command has been sent to the central manager.


Ⅲ Compiler 옵션 및 사용법

KISTI IBM 1차 시스템에서 순차 혹은 병렬 프로그램을 컴파일할 때, 동일한 소스 코드를 컴파일하더라도 프로그램의 실행 성능과 관련된 컴파일 옵션들을 선택적으로 사용하면 보다 효과적으로 실행될 수 있는 프로그램을 생성시킬 수 있다. 여기서는 이런 실행 성능과 관련된 컴파일 옵션들을 살펴보겠으며, 이 컴파일 옵션들은 일부를 제외하고는 XL Fortran 및 VisualAge C/C++ 컴파일러에 동일하게 적용된다.

1. 기본 옵션

 IBM 1차 시스템에 현재 설정되어 있는 각 컴파일러의 기본 옵션 및 기본적으로 링크하는 라이브러리는 다음과 같다. 

 1) xlf 

	libraries = -lxlf90,-lxlopt,-lxlf,-lxlomp_ser,-lm,-lc

Options = -qnozerosize,-qsave,-qalias=intptr,-qposition=appendold,-qxlf90=noautodealloc:
          nosignedzero,qxlf77=intarg:intxor:persistent:noleadzero:gedit77:noblankpad:oldboz:softeof


 2) xlf_r

	libraries = -L/lib/threads,-lxlf90_r,-lxlopt,-lxlf,-lxlomp_ser,-lpthreads,-lm_r,-lm,-lc_r,-lc,/usr/lib/libc.a

smplibraries = -L/lib/threads,-lxlf90_r,-lxlopt,-lxlf,-lxlsmp,-lpthreads,-lm_r,-lm,-lc_r,-lc,/usr/lib/libc.a

options = -qthreaded,-qnozerosize,-qsave,-qalias=intptr,-qposition=appendold,-qxlf90=noautodealloc:
          nosignedzero,-qxlf77=intarg:intxor:persistent:noleadzero:gedit77:noblankpad:oldboz:softeof


 3) xlf90

	libraries = -lxlf90,-lxlopt,-lxlf,-lxlomp_ser,-lm,-lc

options = -qxlf90=noautodealloc:nosignedzero,-qfree=f90


 4) xlc

	libraries = -lc

options = -qansialias


 5) xlc_r

	libraries = -L/usr/lib/threads,-lpthreads,-lc

options = -qansialias,-qthreaded,-D_THREAD_SAFE,-D__VACPP_MULTI__


 6) xlC

	libraries2 = -L/usr/vacpp/lib,-lC,-lm,-lpthreads,-lc

options = -qansialias


이 옵션들은 사용자들이 아무런 옵션을 사용하지 않더라도 컴파일할 때 기본적으로 포함되는 옵션과 라이브러리로 이는 IBM 1차시스템 각 노드의 /etc/xlf.cfg(Fortran config 파일), /etc/vac.cfg(C config 파일)파일에 포함되어 있으며 경우에 따라서는 관리자가 수정할 수도 있다. 또한 이 파일들에는 다른 여러 가지 컴파일러 스크립트에 대한 기본 옵션 및 라이브러리에 대한 내용도 포함하고 있다.

2. 최적화 레벨 옵션

컴파일러를 사용하는데 있어서 가장 흔히 사용하는 옵션이 최적화 레벨 옵션이다. 최적화 레벨 옵션은 시스템 혹은 컴파일러 제조업체마다 조금씩의 차이가 있지만, 보통 –O로 시작하며 –O0, –O2 및 –O3 정도는 공통적으로 유사한 의미로 사용한다.

1) -qoptimize=n 혹은 –On으로 지정하며, n은 다음 중의 한 가지 값을 갖는다. 프로그램의 실행 성능을 높이기 위해 가장 흔히 사용하는 옵션이며, 디버깅을 위한 컴파일이 아니라면 최소한 레벨 2, 적어도 레벨 3의 최적화 옵션을 사용한다. 각 레벨이 수행하는 최적화 내용은 다음과 같다.

0: 빠른 컴파일 및 완전한 디버깅 지원한다.

2: 저수준의 최적화를 수행하며 프로시저 경계에 한하는 부분적인 디버깅 지원한다.

3: 레벨 2보다 더 많은 최적화를 수행한다. 다량의 컴파일 시간과 자원을 소요하며, 매크로가 아닌 경우의 최고 최적화 레벨이다.

4: ‘-O3 -qhot -qipa -qarch=auto -qtune=auto –qcache=auto’의 매크로이다.

5: ‘-O4 -qipa=level=2’의 매크로이다.

2) –O 혹은 –O2 사용시의 최적화 내용

레벨 2의 최적화 옵션은 다음의 최적화를 수행한다.
- 사용자 변수를 레지스터에 포괄적(global)으로 할당

- update와 같은 어드레싱 모드의 효과적인 사용

- 사용되지 않거나 과다한 코드 부분의 제거

- 변하지 않는 코드부분을 루프 밖으로 이동

- 실행 아키텍처(target machine)에 대한 인스트럭션 스케줄링

- 루프 언롤링(unrolling)과 스케줄링

3) –O3 사용시의 최적화 내용

레벨 3의 최적화 옵션은 다음의 최적화를 수행한다.

- 다중 루프에서 안쪽 루프의 루프 언롤링

- 개선된 루프 스케줄링

- -qnostrict 옵션을 함께 사용하면 –qstrict 옵션에 의한 제한을 무시하는 추가적인 최적화를 허용

- 보통 전체 프로시저에 해당하는 최적화 범위의 확대

- 암시적으로 적용되는 -qmaxmem=-1 옵션에 의해 최적화를 위해 사용하는 메모리 제한 없음

4) 최적화 레벨 옵션 사용시의 주의사항

최적화 레벨 컴파일 옵션을 사용할 때의 주의사항 및 최적화 레벨 적용 요령은 다음과 같다.

- -O2 혹은 –O3 최적화 레벨을 사용하기 전에 프로그램의 실행여부를 테스트하고 디버깅한다.

- 최적화를 수행하는 컴파일 옵티마이저는 표준에 대한 적합성 여부를 검사하고, 표준에 충실히 따른 프로그램의 최적화를 가장 잘 수행하므로 프로그램을 작성할 때는 표준을 따르도록 한다.

- Fortran 프로그램의 경우 서브루틴의 매개 변수들이 별칭(alias) 규칙을 따르도록 한다.

- C 프로그램의 경우 포인터를 사용할 때의 형(type) 제한을 따르도록 한다.

- 모든 공유변수들이 휘발성(volatile)의 특성을 가짐을 명시한다.

- 우선, 프로그램을 구성하는 최대한 많은 코드 부분을 –O2로 컴파일한다.

- -O2로 문제점이 생기는 부분에 대해서는 최적화 레벨 옵션의 사용을 포기하지 말고 –qalias= noansi 혹은 –qalias=nostd 옵션을 추가로 적용해 본다.

- 다음으로, –O2로 컴파일 된 부분을 포함한 최대한 많은 코드 부분을 –O3로 컴파일한다.

- -O3 최적화 레벨 옵션으로 문제점이 생기거나 –O2보다 성능저하가 나타난다면 해당 부분에 대해서 –O3와 함께 –qstrict 혹은 –qcompact 옵션을 추가로 적용한다.

- 그래도 문제점이 없어지지 않는다면, 해당 서브루틴이나 파일에 대해서만 –O2를 적용하고 –O2와 함께 –qmaxmem=-1 옵션과 –qnostrict 옵션을 사용한다.

3. 실행 대상 시스템 옵션
IBM XL Fortran 및 VisualAge C/C++ 컴파일러들은 크로스컴파일러(컴파일하는 시스템과 컴파일된 프로그램을 실행할 시스템이 다른 경우를 지원하는 컴파일러)이다. 그러므로, 컴파일된 프로그램을 실행할 시스템의 아키텍처, 비트 모드, 공유 메모리 병렬 시스템인지의 여부 등의 특성에 따라 다음과 같은 컴파일 옵션들을 추가로 사용할 수 있다.

1) ARCH : Power 혹은 PowerPC 인스트럭션을 사용해서 프로그램을 생성하도록 제한한다.

-qarch=isa 형식으로 지정하며, isa는 다음 중의 하나이다.

com (기본, default): RS/6000 계열의 시스템에서 실행 가능한 코드를 생성하며, -qtune=pwr2 옵션을 암시적으로 내포한다.

auto: 컴파일하는 시스템의 아키텍처를 지정한 것과 같다.

ppc: PowerPC 아키텍쳐의 인스트럭션을 사용하는 코드를 생성하며, 32비트 모드 컴파일 시에는 -qtune=604, 64비트 모드 컴파일 시에는 -qtune=pwr3 옵션을 암시적으로 내포한다.

pwr3: POWER3 아키텍처의 인스트럭션을 사용하는 코드를 생성하며, -qtune=pwr3 옵션을 암시적으로 내포한다.

그 외에 아키텍처에 따라 pwr, pwr2, 604, pwr4, ... 등을 지정할 수 있다.

2) TUNE: 지정하는 시스템의 아키텍처에서 실행하기 위한 편향적인 코드의 최적화를 수행한다. ARCH 옵션과는 다르게 지정하는 아키텍처에서 제대로 실행될 수 있는지에 대해서는 암시적으로 내포하지 않으며, 단지 지정한 아키텍처에서의 성능 향상을 위해 인스트럭션 선택, 스케줄링, 특정 하드웨어 아키텍처에 의존적인 성능 향상 등의 조율을 수행한다.

-qtune=machine 형식으로 지정되며, machine은 auto, 604, pwr2, p2sc, pwr3, pwr4, rs64c, 등 중의 하나이다.

-qtune=auto는 컴파일하는 시스템의 아키텍처를 지정한 것과 같으며, 지정된 아키텍처에 대해 자동으로 조율된 코드를 생성한다.

특정 아키텍처를 지정하지 않으면 ARCH 옵션에 따라 –qtune의 기본 값이 지정된다.

3) CACHE: 프로그램을 실행하고자 하는 시스템의 캐쉬메모리의 설정을 지정한다. 기본 값은 TUNE 값에 따라 지정된다.

-qcache=level=n:cache_spec 형식으로 각 캐쉬 레벨별 특성치를 지정하며, cache_spec의 특성치들을 지정할 때의 지정 요소는 다음과 같다.

type=i|d|c: 명령어 캐쉬, 데이터 캐쉬, 명령어 데이터 혼합 캐쉬와 같은 캐쉬 타입 지정
line=lsz:size=sz:assoc=as: 라인 크기와 캐쉬 크기 및 set associativity 지정

cost=c: 캐쉬 미스에 대한 CPU 사이클 단위의 비용을 지정
CACHE 옵션은 ARCH 및 TUNE 옵션에 의해서 지정되므로 보통 지정하지 않아도 되지만, 컴파일러 및 옵티마이저가 조건 및 옵션에 따라 프로그램을 대폭 변경할 수도 있는 -qhot 혹은 –qsmp 옵션을 사용할 때는 캐쉬의 구조를 지정하는 CACHE 옵션이 유용하게 쓰일 수 있다.

4) 64/32: 64비트 모드 혹은 32비트 모드의 어드레싱 모델을 위한 코드 생성을 지정한다.

-q32 혹은 –q64로 지정한다.

-q64는 AIX V4와 AIX V5에서 서로 다른 매직 넘버를 써서 코드를 생성하므로 코드를 양쪽에서 모두 실행할 필요가 있다면 필요에 따라 두 개의 실행 파일 혹은 라이브러리를 만들기 위해 따로 컴파일해야 한다.

5) SMP: 공유 메모리 병렬 시스템에서 실행할 수 있는 스레드 코드 생성을 지정한다.

-qsmp[=[no]auto:[no]omp:[no]opt:fine tuning] 형식으로 지정한다.

auto는 주로 루프와 같은 병렬화 가능 부분에 대해 컴파일러가 사용자의 지시어 삽입 같은 지원 없이 병렬 코드를 자동으로 생성하도록 지시한다.

omp는 컴파일러에게 사용자가 명확히 병렬화를 지정하기 위해 OpenMP 1.0 언어 확장(language extension)을 사용한 부분을 관찰해서 지시어대로 병렬화된 코드를 생성하도록 지시한다.

opt는 SMP 옵션의 기본 값으로 컴파일러에게 병렬화 및 최적화를 지시하며, 최적화는 기본적으로 –O2 –qhot와 동일하다.

6) SMP 옵션 사용시의 주의사항

SMP 컴파일 옵션을 사용할 때의 주의사항 및 적용 요령은 다음과 같다.

- -qsmp 옵션을 사용하기 전에 최적화 및 단일 스레드 방식에서 –qhot 옵션을 사용하여 프로그램의 컴파일 및 실행 이상 유무를 검사한다.

- -qsmp 옵션을 사용할 때는 항상 ‘_r’로 끝나는 스레드용 컴파일러 명령을 사용한다.

- 이렇게 컴파일 된 프로그램이 실행될 때는 기본적으로 시스템 내에서 모든 유효 프로세서들을 사용해서 멀티 스레딩 방식으로 실핼될 것이다. 유효한 프로세서 수보다 적은 수의 스레드를 사용하고자 하는 것이 아니라면, PARTHDS나 OMP_NUM_THREADS와 같은 스레드 수를 지정하는 환경 변수를 사용하지 않는다.

- 벤치마크 테스트와 같은 목적으로 시스템이나 노드를 전용(dedicated)해서 사용한다면 SPINS와 YIELDS 환경 변수의 값을 0으로 설정해서 스레드가 sleep-waiting 모드로 진입하는 것을 방지, 프로그램의 실행소요시간(CPU 시간이 아닌 벽 시계 elapsed time)을 줄이는 효과를 볼 수 있다.

- OpenMP 프로그램을 디버깅할 때는 컴파일러로부터 디버깅 정보를 보다 정확하게 얻기 위해서 최적화 옵션 없이 –qsmp=noopt 옵션을 사용한다.

4. 기타 옵션
최적화 레벨 옵션의 –O4 및 –O5 매크로 옵션에 포함된 최적화 관련 컴파일 옵션 및 기타 유용하게 사용될 수 있는 옵션들에 대한 간략한 설명은 다음고 같다.

1) HOT(High Order Transformations) 옵션 - Fortran

–qhot[=[no]vectoer | arraypad[=n]]으로 지정

임시변수의 제거, 문(statement) 융합과 같은 F90 배열 언어 구문의 최적화된 처리, 캐쉬/TBL 미스(miss)를 줄이기 위한 메모리 위치 개선, 하드웨어 프리패치(prefetch)의 최적 사용, ld/st와 float 루프 연산의 균형 유지를 위해 중첩 루프를 교환하는 등의 고 수준 변형, 역수, 제곱근, 삼각함수 등의 벡터 고유(intrinsic) 라이브러리를 이용하기 위한 임의의 루프 변형 등을 수행한다.

2) IPA (Inter-Procedural Analysis) 옵션

컴파일과 링크 단계에서 –qipa[=level=n | inline= | fine tuning]으로 지정

실행 파일이나 공유 목적 파일 등의 전체 프로그램 단위로 프로시저 간의 상호 분석을 통해서 최적화를 수행할 수 있으며 최적화 범위를 확장시킨다.

level=0: 프로그램 구획화와 단순한 프로시저 상호 최적화

level=1: 인라이닝(inlining)과 전체적인 데이터 매핑

level=2: 전체적인 별칭 분석, 특수화(specialization), 프로시저 상호 데이터 흐름 처리

inline=: 인라이닝의 정확한 사용자 조정

fine tuning: 라이브러리 코드의 행동 명시, 프로그램 구획화 조율, 파일로부터 명령어 판독

3) PDF (Profile-Directed Feedback) 옵션

–qpdf1과 –qpdf2로 지정

-qpdf1은 프로그램의 제어 흐름 데이터 수집을 위해 사용하며, -qpdf2는 수집된 데이터를 사용해서 최적화할 때 사용한다. 두 옵션을 다음의 세 단계에 걸쳐서 사용한다.

- -qpdf1과 함께 컴파일 및 링크

- 견본 데이터를 통한 프로그램 실행

- -qpdf2와 함께 컴파일 및 링크 (XLF 7.1.1, VA C/C++ V6에서는 –qpdf2와 재링크만 필요)

4) 최적화 관련 옵션

COMPACT: -q[no]compact로 지정하며, 선택이 필수적일 때 실행 시간 성능을 통해 최종 코드 크기를 감소한다.

INLINE: -Q[+names | -names | !]로 지정하며, 함수 이름으로 인라이닝을 통제한다. 컴파일 및 링크 시에 사용 가능하다.

UNROLL: -q[no]unroll로 지정하며, 독립적으로 루프 언롤링을 조정(-O2와 –O3에서는 암시적으로 활성화)한다.

INLGLUE: -q[no]inlglue로 지정하며, 함수 포인터 및 동적으로 한정되는 함수에 대한 콜에 사용되는 ‘glue’코드에 대한 콜을 인라인한다. 포인터 glue는 –qtune=pwr4에서 기본적으로 인라인된다.

TBTABLE: 역추적(traceback) 테이블 정보의 생성을 조정한다.

5) 부동 소수점 관련 옵션

FLOAT: -qflot=subopt 형식으로 지정하며, 부동 소수점 연산의 처리에 대한 제어를 지시한다.

FLTTRAP: -qflttrap=imprecise | enable | ieee_exceptions 형식으로 지정하며, IEEE 부동 소수점 예외(exception)들을 소프트웨어적으로 단독 검사할 수 있게 한다.

6) Real 및 integer형 데이터의 기본 크기 지정 옵션

프로그램의 소스 코드에 kind 파라미터를 써서 정의하지 않은 integer 및 real형의 변수 크기를 지정할 때는 –qrealsize 및 –qintsize 옵션을 사용하며, 보통 프로그램을 이기종 시스템 사이에 이식할 때 시스템마다 컴파일러의 기본 변수형 크기가 다르기 때문에 발생하는 문제를 컴파일러 옵션 만으로 간단히 해결해 보고자 할 때 사용한다. 예를 들어, CRAY 시스템에서는 8바이트 real 및 integer형이 기본이므로, 프로그램을 이식할 때 real 및 integer형의 크기와 관련된 문제(보통 real 형의 경우 표현 가능한 유효자리수, integer 형의 경우 표현 가능한 정수 값의 범위로 인한 문제)가 발생한 것으로 판단될 경우 –qrealsize=8 및 –qintsize=8 옵션을 사용해서 문제점을 해결할 수 있다.

Real형 변수: -qrealsize=bytes 형식으로 REAL 및 REAL형에 기반한 DOUBLE PRECISION, COMPLEX, DOUBLE COMPLEX형 변수 및 상수들의 기본 크기를 지정하며, 지정하지 않으면 4바이트가 기본이 된다. 옵션의 값으로는 4와 8을 지정할 수 있다.

Integer형 변수: -qintsize=bytes 형식으로 INTEGER, LOGICAL형 변수 및 상수들의 기본 크기를 지정하며, 지정하지 않으면 4바이트가 기본이 된다. 옵션의 값으로는 2, 4, 8을 지정할 수 있으며, 64비트 모드 컴파일 옵션인 –q64 옵션을 지정해도 기본 값에는 영향을 미치지 않는다.

7) 프로그램 행동 관련 옵션
STRICT: -q[no]strict 형식으로 지정하며, 기본 값은 –O0와 –O2에서는 –qstrict, -O3, -O4, -O5에서는 –qnostrict이다. nostrict는 컴파일러가 부동 소수점 연산 및 잠재적 예외 명령들의 재정리를 허용허기 때문에 비트 수준에서의 동일 결과를 내지 않을 수 있다.

ALIAS (Fortran): -qalias=[no]std:[no]aryovrlp:others 형식으로 지정하며, 컴파일러가 특정 변수들은 중복 저장 공간을 참조하지 않는다고 가정하는 것을 허용한다.

ALIAS (C, C++): -qalias=subopt 형식으로 지정하며, 같은 이름의 Fortran 옵션과 유사하지만 포인터를 사용해서 접근하는 저장 공간의 중복에 초점을 맞추고 있다.

ASSERT: -qassert=[no]deps | itercnt=n 형식으로 지정하며, deps(기본)는 루프에 의한 메모리 의존성 여부를, itercnt는 루프의 반복 카운트 기대치의 기본 값을 수정한다.

INTSIZE (Fortran): -qintsize=1|2|4|8 형식으로 지정하며, INTEGER 변수의 기본 크기를 지정한다.

IGNERRNO (C,C++): -q[no]ignerrno 형식으로 지정하며, errno의 값의 필요 여부를 지정한다.

8) 진단에 도움이 되는 옵션
LIST: -qlist로 지정하며, 컴파일러에게 목적 코드 리스트를 만들도록 지시한다.

REPORT (Fortran): -qreport[=smplist] 형식으로 지정하며, 옵티마이저에게 루프 언롤링, 자동 병렬화 등의 코드의 변형을 묘사하는 주석과 함께 의사(pseudo) Fortran 코드를 포함하는 리포트를 만들도록 지시한다. 리포트에는 데이터 의존성 및 다른 최적화 방해물에 관한 정보도 포함된다.

INITAUTO: -qinitauto=XX 형식으로 지정하며, 모든 자동(automatic) 스택 변수들을 주어진 값으로 초기화하는 코드를 만들도록 지시한다.

5. 32-bit, 64-bit application 실행
기본적으로 AIX용 컴파일러는 프로그램들을 32-bit 모드로 컴파일한다. 만약 32bit모드 혹은 64bit모드로 자기가 지정해서 컴파일을 하고 싶다면 컴파일 옵션과 환경 변수를 세팅해 주면 된다. 컴파일 옵션에 –q32를 추가하거나 환경변수 OBJECT_MODE를 32로 세팅하여 컴파일하면 32-bit 모드로 컴파일이 되고, 컴파일 옵션에 -q64를 추가하여 컴파일하거나 OBJECT_MODE를 64로 세팅하여 컴파일하면 64-bit 모드로 컴파일이 되는데, 여기서 환경변수 세팅보다는 컴파일 옵션이 우선한다. 즉 OBJECT_MODE를 32로 세팅한 후 –q64옵션을 사용하여 컴파일하면 64-bit 모드로 컴파일이 되게 된다.

 32-bit 모드로 컴파일을 하면서 256Mbytes 이상의 메모리를 요구하는 프로그램의 경우 IBM 1차시스템 사용자 지침서 Ver 1.5의 27쪽 “4) 대형 메모리 컴파일”에 설명되어 있는 옵션을 사용하면 된다.

한가지 주의할 점은 MPI 코드를 64bit로 컴파일할 때 Fortran의 경우 mpxlf_r(Fortran 77), mpxlf90_r(Fortran 90), mpxlf95_r(Fortran 95),  C 혹은 C++의 경우 mpcc_r(C), mpCC_r(C++)와 같이 thread-enabled 컴파일 스크립트(_r)를 사용해야 한다는 것이다. 만약 MPI코드를 64bit로 컴파일할 때 mpxlf를 사용할 경우 다음과 같은 에러 메시지를 보일 것이다.

	[zootun@nobel mpi_pi_test]# make all

        mpxlf -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  -c mpi_pi.f

** pi_reduce   === End of Compilation 1 ===

1501-510  Compilation successful for file mpi_pi.f.

        mpxlf -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  -c pi_sub.f

** dboard   === End of Compilation 1 ===

1501-510  Compilation successful for file pi_sub.f.

        mpxlf -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  mpi_pi.o pi_sub.o -o mpi_pi

ld: 0711-328 ERROR: Undefined initfini symbol: poe_remote_main

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .mpi_init

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .mpi_comm_rank

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .mpi_comm_size

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .mpi_reduce

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .mpi_finalize

ld: 0711-345 Use the -bloadmap or -bnoquiet option to obtain more information.

make: 1254-004 The error code from the last command is 8.

Stop.


그러므로 이 같은 경우 컴파일러로 mpxlf_r을 사용하여야 한다.

	[zootun@nobel mpi_pi_test]# make all

        mpxlf_r -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  -c mpi_pi.f

** pi_reduce   === End of Compilation 1 ===

1501-510  Compilation successful for file mpi_pi.f.

        mpxlf_r -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  -c pi_sub.f

** dboard   === End of Compilation 1 ===

1501-510  Compilation successful for file pi_sub.f.

        mpxlf_r -q64 -qtune=pwr4 -qarch=pwr4  mpi_pi.o pi_sub.o -o mpi_pi


Ⅳ xprofiler 사용법
프로그램을 컴파일할 때 –pg옵션을 주고 컴파일하여 실행을 하면 xprofiler를 이용하여 프로그램의 어떤 서브루틴에서 시간이 얼마나 걸렸으며, 각 서브루틴들에서 걸린시간이 전체 계산시간에서 어떻게 분포가 되는지 등에 대한 여러가지 정보들을 그래픽 환경에서 아주 편하고 쉽게 확인해 볼수 있다.

 실행파일이 md_systolic.x이고 실행시킨 후 생성된 파일이 gmon.out.0이라고 할 때 다음과 같이 실행하면 된다.(여기서 gmon.out파일은 Serial 프로그램에서는 gmon.out파일 하나만 생성이 되고 parallel 프로그램에서는 각 pid에 해당하는 번호가 gmon.out.뒤에 붙는데 이때에는 각 pid에 해당 것 전체를 프로파일링해 볼 수 있다.)

	$ xprofiler md_systolic.x gmon.out.0


그러면 다음과 같은 화면을 볼 수 있다. 
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여기서 library에 해당되는 부분을 숨길려면 메뉴에서 Filter -> Hide All Library Calls를 클릭하면 된다.
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위의 그림에서 녹색의 사각 박스의 회색부분에 오른쪽 마우스를 클릭하면 다음과 같은 메뉴가 나타난다.
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여기서 Remove Cluster Box를 클릭하면 다음과 같이 md_systolic.x에 해당되는 부분이 확대 된다.
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이제 찾고자하는 부분을 좀더 확대해서 볼려면 메뉴에서 View -> Overview 를 클릭하여 다음과 같이 Overview Window를 띄운 다음 파란색의 사각형을 작게 축소하면 그 부분에 해당되는 부분을 전체 화면에서 자세히 확인해 볼 수 있다.
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 위의 그림에서 크고 작은 크기의 녹색 사각형이 나타나는데 이 녹색 사각형 바로 밑에 A x B 형태로 계산 시간이 적혀 있고, 다시 그 밑에 서브루틴의 이름이 적혀 있다. A x B 형태로 적힌 계산 시간에서 B 해당하는 시간은 순수하게 그 서브루틴에서 걸린 시간을 나타내고 A에 해당하는 시간은 하위서브루틴에서 걸린 시간과 B에 해당하는 시간을 합친 그 루틴의 전체 계산시간을 나타낸다. 또한 녹색 사각형에서 가로의 길이는 위의 A에 해당하는 시간을 나타내고 세로의 길이는 위의 B에 해당하는 시간을 나타낸다. 

 Serial 코드를 병렬화할 때 위와 같이 프로파일링을 한 후 녹색으로 표시된 사각형의 면적이 넓은 곳을 찾아서 효율적으로 병렬화를 할 수 있다.

 또한 메뉴에서 Report를 클릭하여 여러가지 다양한 정보를 확인해 볼수 있으며 특히 Report -> Flat profile를 이용하여 위의 그림에 해당하는 내용을 표로 확인해 볼 수 있다.
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Search Engine: (regular expressions supported)





위의 메뉴에서 Code Display -> Show Source Code 클릭하여 다음과 같이 위에서 클릭한 서브루틴의 소스코드를 확인해 볼 수 있다.

[image: image11.png]Source Code for md_systoli

NO. TICKS
line NOT AVAILABLE  source code

154 void forceAndPotentialEnergy (double rill, double rjll. F
155 double aill, double ajll,

156 double #pairPotentialEnergy) {

157 int k, sign;

158 double rSqd, rij[3], mag;

155 double rInv2, rInvé, rinvi2, aij[3l;

160 b
161 rSqd = 0.0;

162 for (k=05 k < 3; ke#) {

163 rijlkl = rilkl - rjlkl;
164 sign = rijlkl > 0.0 7 1 :
165 mag = rijlkl # sign;

166 if (mag > box[kl / 2) 7/ use nearest image
167 rij[k] -= box[k] # sign;

168 rSqd += rijlk] # rijlkl;

169 3

170 rInvz = 1 / rSqd;
171 rInvg = rInv2 # rInv # rInv2;

172 rInvi2 = rInvé & rInve;

173 mag = rInv2 # (48 # rInvi2 - 24 # rInvé);

T

Search Engine: (regular expressions supported)

forceAndPotentialEnergy






Appendix 

화학분야 IBM 해외전문가 Workshop

시간 : 2002년 7월 29 ~ 2002년 8월 1일

장소 : 한국과학기술정보연구원(KISTI) 2층 교육실

강사 : Dr. Angelo R. Rossi

담당자 : 이식 박사

 다음 내용은 위의 화학분야 IBM 해외전문가 Workshop때 테스트했던 실습예제들의 수행 방법을 정리한 내용이다. 지난 workshop때 사용했던 kisti_lab_exercises.pdf( http://www.hpcnet.ne.kr )파일을 다운받아 같이 참고하기 바란다. 여기서는 MPI 작업을 수행할 때 로드레벨러를 이용하지 않고 Workshop때 했던 것처럼 POE를 이용하여 작업을 수행하는 방법을 취했다.

1. Molecular_Dynamics_I
이 예제에서는 MPI 코드를 컴파일한 후 실행하여 그 결과를 볼 수 있다. 컴파일할때 -pg옵션을 주어 실행 후 프로파일링을 해 볼 수 있고, libmpitrace.a library를 같이 링크한 후 실행함으로써 사용된 mpi routine들에 대해서 프로파일링을 해 볼 수 있다.

md_systlic.cpp

	$ ls

host.list        libmpitrace.a    md_systolic.cpp

$ mpCC -pg -o md_systolic.x ./libmpitrace.a md_systolic.cpp 


--- (1)


 위와 같이 –pg 옵션을 주어 컴파일하여 실행시킨 후 gmon.out.*이 생성되면 이를 이용해 프로파일링을 해 볼 수 있고, 또한 libmpitrace.a 를 같이 링크함으로써 실행후 생성되는 mpi_profile.*파일을 이용해 mpi routine들에 대해 프로파일링을 해 볼 수 있다.

	$ ls

host.list        libmpitrace.a    md_systolic.cpp  md_systolic.x 


--- (2)


컴파일 후 실행파일인 md_systolic.x가 생성된 것을 확인해 볼 수 있다.

	$ cat host.list

nobel

nobel

nobel

nobel

nobel

nobel


 위와 같이 host.list파일에 hostname(nobel)이 지정되어 있어야 하며 여기서 hostname의 수는 MPI작업을 실행할 때 사용할 processor 개수와 같거나 많아야 한다. 

	$ poe md_systolic.x -procs 4 –hostfile host.list




--- (3)
MD simulation of Lennard Jones System

-------------------------------------

Number of particles   = 128

Particle density      = 1.050000

Desired Temperature   = 1.000000

Integration step size = 0.004000

Number of Processes   = 4

Cubical system volume = 121.904762

Initial configuration written in file: initial.conf

Equilibration steps, rescaling velocities every 10 steps ...

Time = 0.000    Energy = 6220.489714

~~~~~~~~~~~~~~~
Time = 30.000   Energy = -627.643021

Completed 7500 time steps ...

Temperature = 1.007135  +-  0.050311

Pressure = 1.080837  +-  1.614949

Potential Energy per particle = -6.414111  +-  0.075629

Final configuration written in file: final.conf

Interprocess communication time = 5.665102 sec

Total elapsed wall clock time   = 31.667812 sec


 이제 md_systolic.x를 (3)과 같은 형식으로 실행시키는데 여기서 처음에 나오는 poe는 생략가능하며 –hostfile host.list도 만약에 hostfile이 위와 같이 host.list라는 이름으로 현재 디렉토리에 있다면 기본적으로 이 파일을 불러 오게 되어 있으므로 생략가능하다. 그래서 이 예제에서는 간단하게 $ md_systolic.x -procs 4 와 같이 실행할 수 있다. 위에서 만약에 실행할 프로세서 개수보다 host.list파일에 있는 hostname의 수가 적을 경우 다음과 같은 에러 메시지를 뿌린다.

	ERROR: 0031-125  Fewer nodes (3) specified in ./host.list than tasks (4).


	$ ls

final.conf       gmon.out.2       initial.conf     md_systolic.x    mpi_profile.2

gmon.out.0       gmon.out.3       libmpitrace.a    mpi_profile.0    mpi_profile.3

gmon.out.1       host.list        md_systolic.cpp  mpi_profile.1 


--- (4)


 실행 후 gmon.out.0 ~ 3, mpi_profile.0 ~ 3이라는 파일이 생성되었음을 확인해 볼 수 있는데 이는 위의 –procs 4에서 전체 4개의 프로세서를 이용하여 실행했기 때문에 4개의 pid에 해당하는 파일이 생성되었다. 여기서 initial.conf와 final.conf는 md_systolic.x 프로그램 내부적으로 생성시킨 파일들이다. gmon.out.0 ~ 3은 xprofiler로 프로파일링을 해 볼 수 있는 파일들이고, mpi_profile.0~3을 편집기로 열어 보면 mpi routine들에서 얼마나 시간을 걸렸는지에 대해서 알아 볼 수 있다. 

프로파일링은 다음과 같이 xprofiler나 gprof를 이용할 수 있다.

	$ xprofiler md_systolic.x gmon.out.0 (~3)


 xprofiler에 대한 설명은 19페이지의 xprofiler 사용법을 참고하기 바란다.

	$ gprof md_systolic.x gmon.out.0 (~3)


 위와 같이 gprof을 실행하면 결과들이 디스플레이 되는데 이 결과를 “>”로 redirection하여 저장한 후 그 내용을 확인해 볼 수 있다.

	$ gprof md_systolic.x gmon.out.0 > md_systolic.gprof.out


pmd.c

 이 예제도 위의 md_systolic.cpp에서와 비슷하게 해 볼 수 있다.

	$ ls

host.list      libmpitrace.a  pmd.c          pmd.h          pmd.in

$ mpcc -pg -o pmd.x ./libmpitrace.a pmd.c




--- (1)
ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .sqrt

ld: 0711-317 ERROR: Undefined symbol: .pow

ld: 0711-345 Use the -bloadmap or -bnoquiet option to obtain more information.


 위에서 md_systolic.cpp는 C++ 코드이기 때문에 컴파일할 때 mpCC를 사용하였으나, pmd.c는 C 코드이므로 mpcc를 사용해야 한다. 또한 위의 에러메세지는 pmd.c에서 sqrt, pow등과 같은 내부함수를 사용하였는데 이를 찾지 못해서 발생하는 에러로 이 같은 경우 MASS library를 같이 링크하면 된다. 즉 (2)에서와 같이 –lmass를 추가해 주면 된다.

	$ mpcc -pg -o pmd.x -lmass ./libmpitrace.a pmd.c




--- (2)
$ ls

host.list      pmd.c          pmd.in

libmpitrace.a  pmd.h          pmd.x





--- (3)


 컴파일 후 실행파일인 pmd.x가 생성되었음을 확인해 볼 수 있다.

	$ poe pmd.x -procs 2 -hostfile host.list





--- (4)
al = 5.129928e+00 5.129928e+00 5.129928e+00

lc = 2 2 2

rc = 2.564964e+00 2.564964e+00 2.564964e+00

nglob = 216

 0.050000  0.863571 -5.132884 -3.837528

 0.100000  0.440627 -4.497248 -3.836308

 0.150000  0.516527 -4.612269 -3.837478

~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~
 2.300000  0.511612 -4.604541 -3.837123

 2.350000  0.521410 -4.619336 -3.837221

 2.400000  0.531365 -4.634190 -3.837143

 2.450000  0.548261 -4.659619 -3.837227

 2.500000  0.491819 -4.574748 -3.837019

CPU & COMT = 7.012603e+00 9.021889e-01


 (4)에서 실행할 때 md_systolic.cpp에서와 마찬가지로 $ pmd.x –procs 2와 같이 간단하게 실행할 수 있다.

	$ ls

gmon.out.0     host.list      mpi_profile.0  pmd.c          pmd.in

gmon.out.1     libmpitrace.a  mpi_profile.1  pmd.h          pmd.x

--- (5)


 gmon.out.0(~1) 파일과 mpi_profile.0(~1) 파일이 생성됨을 확인해 볼 수 있으며 md_systolic.cpp예제에서처럼 프로파일링과 MPI routine에서 걸린 시간등을 확인해 볼 수 있다.

2. Molecular_Dynamics_II
1) minimize.namd – minimize the BPTI protein

	$ ls
bpti.pdb            free.namd           minimize.namd       par_all22_prot.inp

bpti.psf            host.list           namd2

equil.namd          langevin.namd       namdplot
$ poe namd2 minimize.namd -procs 4 -hostfile host.list | tee minimize.namd.out

--- (1)
Info: NAMD 2.5b1 for IBM-SP

Info:

Info: Please visit http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Info: and send feedback or bug reports to namd@ks.uiuc.edu

Info:

Info: Please cite Kale et al., J. Comp. Phys. 151:283-312 (1999)

Info: in all publications reporting results obtained with NAMD.

Info:

Info: Sending usage information to NAMD developers via UDP.

~~~~~~~~~~~~~~~~~
ENERGY:   1000 62.9184     176.6950    267.0548    7.3778      -1638.6699  -138.

4771   0.0000      0.0000      0.0000      -1263.1009  0.0000

WRITING EXTENDED SYSTEM TO OUTPUT FILE AT STEP 1000

WRITING COORDINATES TO OUTPUT FILE AT STEP 1000

WRITING VELOCITIES TO OUTPUT FILE AT STEP 1000

==========================================

WallClock: 19.404739  CPUTime: 19.404739  Memory: 4367 kB

End of program



 Molecular_Dynamics_I에서와 같은 방법으로 실행시켜 볼 수 있다. (1)에서 | tee minimize.namd.out을 추가함으로써 화면으로 출력하면서 minimize.namd.out파일에 출력되는 것이 저장되게 된다.

2) equil.namd – equilibrate BPTI

	$ ls
bpti.pdb            bpti_min.xsc        langevin.namd       namdplot

bpti.psf            equil.namd          minimize.namd       par_all22_prot.inp

bpti_min.coor       free.namd           minimize.namd.out

bpti_min.vel        host.list           namd2
$ poe namd2 equil.namd -procs 4 -hostfile host.list | tee equil.namd.out
Info: NAMD 2.5b1 for IBM-SP

Info:

Info: Please visit http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Info: and send feedback or bug reports to namd@ks.uiuc.edu

Info:

Info: Please cite Kale et al., J. Comp. Phys. 151:283-312 (1999)

Info: in all publications reporting results obtained with NAMD.

Info:

Info: Sending usage information to NAMD developers via UDP.

~~~~~~~~~~~~~~~~~
ENERGY:  24990 281.2614    698.1485    393.3885    39.9023     -1974.3467  -39.4886    0.0000      0.0000      1049.3820   448.2475    477.8942

REASSIGNING VELOCITIES AT STEP 25000 TO 475 KELVIN.

TIMING: 25000  CPU: 349.256, 0.0140624/step  Wall: 349.256, 0.0140624/step, 0 hours remaining, 4367 kB of memory in use.
ETITLE:     TS    BOND        ANGLE       DIHED       IMPRP       ELECT       VDW       BOUNDARY    MISC        KINETIC        TOTAL     TEMP

ENERGY:  25000 287.3989    735.3703    399.6575    49.4049     -1980.6893  -65.5294    0.0000      0.0000      1076.2816   501.8943    490.1444

WRITING COORDINATES TO DCD FILE AT STEP 25000

WRITING EXTENDED SYSTEM TO OUTPUT FILE AT STEP 25000

WRITING COORDINATES TO OUTPUT FILE AT STEP 25000

CLOSING COORDINATE DCD FILE

WRITING VELOCITIES TO OUTPUT FILE AT STEP 25000

==========================================

WallClock: 353.733276  CPUTime: 353.733276  Memory: 4367 kB

End of program


 1)번에서 minimize.namd와 비슷하게 실행해 볼수 있다.

3) lang.namd – provides the NVT trajectory
	$ ls
bpti.pdb            bpti_equil.xsc      equil.namd.out      minimize.namd.out

bpti.psf            bpti_min.coor       free.namd           namd2

bpti_equil.coor     bpti_min.vel        host.list           par_all22_prot.inp

bpti_equil.dcd      bpti_min.xsc        langevin.namd

bpti_equil.vel      equil.namd          minimize.namd
$ poe namd2 langevin.namd -procs 4 -hostfile host.list | tee langevin.namd.out
Info: NAMD 2.5b1 for IBM-SP

Info:

Info: Please visit http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Info: and send feedback or bug reports to namd@ks.uiuc.edu

Info:

Info: Please cite Kale et al., J. Comp. Phys. 151:283-312 (1999)

Info: in all publications reporting results obtained with NAMD.

Info:

Info: Sending usage information to NAMD developers via UDP.

~~~~~~~~~~~~~~~~~
ENERGY:  49990 279.4242    749.9038    405.3017    46.6987     -2007.4318  -24.2940    0.0000      0.0000      1044.0147   493.6174    474.8053

TIMING: 50000  CPU: 411.386, 0.016503/step  Wall: 411.386, 0.016503/step, 0 hours remaining, 4367 kB of memory in use.

ETITLE:     TS    BOND        ANGLE       DIHED       IMPRP       ELECT       VDW       BOUNDARY    MISC        KINETIC        TOTAL     TEMP

ENERGY:  50000 295.0106    792.6857    422.9269    49.0539     -2028.3250  -42.3301    0.0000      0.0000      996.0792    485.1013    453.0049

WRITING COORDINATES TO DCD FILE AT STEP 50000

WRITING EXTENDED SYSTEM TO OUTPUT FILE AT STEP 50000

WRITING COORDINATES TO OUTPUT FILE AT STEP 50000

CLOSING COORDINATE DCD FILE

WRITING VELOCITIES TO OUTPUT FILE AT STEP 50000

==========================================

WallClock: 415.864563  CPUTime: 415.864563  Memory: 4367 kB

End of program


1), 2)번과 비슷하게 실행해 볼 수 있다.

4) free.namd – provides the NVE trajectory
	$ ls
bpti.pdb            bpti_lang.coor      bpti_min.xsc        langevin.namd.out

bpti.psf            bpti_lang.dcd       equil.namd          minimize.namd

bpti_equil.coor     bpti_lang.vel       equil.namd.out      minimize.namd.out

bpti_equil.dcd      bpti_lang.xsc       free.namd           namd2

bpti_equil.vel      bpti_min.coor       host.list           namdplot

bpti_equil.xsc      bpti_min.vel        langevin.namd       par_all22_prot.inp
$ poe namd2 free.namd -procs 4 -hostfile host.list | tee free.namd.out

Info: NAMD 2.5b1 for IBM-SP

Info:

Info: Please visit http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Info: and send feedback or bug reports to namd@ks.uiuc.edu

Info:

Info: Please cite Kale et al., J. Comp. Phys. 151:283-312 (1999)

Info: in all publications reporting results obtained with NAMD.

Info:

Info: Sending usage information to NAMD developers via UDP.

~~~~~~~~~~~~~~~~~
ENERGY:  74990 287.7724    754.2674    382.3970    51.6193     -2003.4396  -67.3837    0.0000      0.0000      1077.1594   482.3922    490.5441

TIMING: 75000  CPU: 359.244, 0.0144086/step  Wall: 359.244, 0.0144086/step, 0 hours remaining, 4367 kB of memory in use.

ETITLE:     TS    BOND        ANGLE       DIHED       IMPRP       ELECT       VDW       BOUNDARY    MISC        KINETIC        TOTAL     TEMP

ENERGY:  75000 293.3609    769.3499    380.5843    53.4270     -2025.0828  -42.7082    0.0000      0.0000      1054.9811   483.9121    480.4440

WRITING COORDINATES TO DCD FILE AT STEP 75000

WRITING EXTENDED SYSTEM TO OUTPUT FILE AT STEP 75000

WRITING COORDINATES TO OUTPUT FILE AT STEP 75000

CLOSING COORDINATE DCD FILE

WRITING VELOCITIES TO OUTPUT FILE AT STEP 75000

==========================================

WallClock: 363.710022  CPUTime: 363.710022  Memory: 4367 kB

End of program
$ ls
bpti.pdb            bpti_free.vel       bpti_min.xsc        minimize.namd

bpti.psf            bpti_free.xsc       equil.namd          minimize.namd.out

bpti_equil.coor     bpti_lang.coor      equil.namd.out      namd2

bpti_equil.dcd      bpti_lang.dcd       free.namd           namdplot

--- (3)
bpti_equil.vel      bpti_lang.vel       free.namd.out       par_all22_prot.inp

bpti_equil.xsc      bpti_lang.xsc       host.list

bpti_free.coor      bpti_min.coor       langevin.namd

bpti_free.dcd       bpti_min.vel        langevin.namd.out


 위에서 tee명령에 의해 저장된 파일들(minimize.namd.out, equil.namd.out, langevin.namd.out, free.name.out)을 xmgrace를 이용하여 그래프로 그릴 수 있다. xmgrace는 http://plasma-gate.weizmann.ac.il/Grace/에서 다운로드 받을 수 있으며, 보다 쉽게 그래프로 그리기 위해 (3)에 있는 namdplot 스크립트를 이용할 수 있다. 여기서 적용할 수 있는 파라미터는 다음과 같이 실행해 본 후 알 수 있다.

	$ namdplot langevin.namd.out

ETITLE: TS BOND ANGLE DIHED IMPRP ELECT VDW BOUNDARY MISC KINETIC TOTAL TEMP

Usage: ./namdplot [zero] [diff] [<yfield> [<yfield> ...] [vs <xfield>]] <file>


 즉 우리는 BOND ANGLE DIHED IMPRP ELECT VDW BOUNDARY MISC KINETIC TOTAL TEMP의 파라미터들을 이용할 수 있다. TEMP를 이용하여 다음과 같이 그래프를 그려볼 수 있다.

	$ namdplot TEMP langevin.namd.out
ETITLE: TS BOND ANGLE DIHED IMPRP ELECT VDW BOUNDARY MISC KINETIC TOTAL TEMP

Plotting TEMP vs TS
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	$ namdplot KINETIC langevin.namd.out 

ETITLE: TS BOND ANGLE DIHED IMPRP ELECT VDW BOUNDARY MISC KINETIC TOTAL TEMP

Plotting KINETIC vs TS
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3. Electronic_Structure_I
	[zootun@nobel Electronic_Structure_I]# ls

Makefile        blkdat60.f      cscf240lin.h    drand48.c       random.c

blkdat120lin.f  blkdat60lin.f   cscf30.h        host.list       scf.f

blkdat15.f      cscf.h          cscf60.h        integ.f         scfblas.f

blkdat240lin.f  cscf120lin.h    cscf60lin.h     outlink         srftoc.h

blkdat30.f      cscf15.h        diagon.f        output.f        timer.f
[zootun@nobel Electronic_Structure_I]# make all
[zootun@nobel Electronic_Structure_I]# ls

Makefile        cscf.h          diagon.f        outlink         scf30

blkdat120lin.f  cscf120lin.h    diagon.o        output.f        scf60

blkdat15.f      cscf15.h        drand48.c       output.o        scfblas.f

blkdat240lin.f  cscf240lin.h    drand48.o       random.c        scfblas.o

blkdat30.f      cscf30.h        host.list       random.o        srftoc.h

blkdat60.f      cscf60.h        integ.f         scf.f           timer.f

blkdat60lin.f   cscf60lin.h     integ.o         scf15           timer.o


 scf15, scf30, scf60등의 실행파일이 생성됨을 확인해 볼 수 있다. scf30을 4개의 프로세서를 이용해 실행시켜 보자.

	$ poe scf30 -procs 4 -hostfile host.list
 Example Direct Self Consistent Field Program

 --------------------------------------------

 no. of atoms ...............   2

 no. of occupied orbitals ...   4

 no. of basis functions .....  30

 convergence threshold ......   .10D-03

 iter=  1, energy= -29.35783118, deltad=  .96D+00, deltaf=  .92D+03

 iter=  2, energy= -29.10285572, deltad=  .63D-01, deltaf=  .33D-01
~~~~~~~~~~~~~~~~~
row  28     .0000    .0003    .0285   -.0532

row  29     .0004   -.0001    .1004   -.0777

row  30     .0012   -.0014   -.1379    .1779

  init   onel  twoel   diag   dens   print  ncpu

 ------ ------ ------ ------ ------ ------ ------

    .00    .04   2.40    .01    .00    .00      4

      No. of integrals screened or computed

      -------------------------------------

    #ij test   #kl test   #compute     #total  fraction

  ---------  ---------  ---------  ---------  --------

25460      62512     345408     108345    3.188


 xprofiler로 프로파일링을 하여 다음과 같은 hotspot부분을 찾아 볼 수 있다.

	$ xprofiler scf30 gmon.out.0
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4. Electronic_Structure_II

 Gaussian은 nobel 시스템의 /applic/g98new/g98에 있으며 nwchem은 /applic/bin/nwchem에 위치해 있다. g98을 실행하기에 앞서 다음과 같이 환경변수를 읽어 온다.

ksh인 경우 : ksh /applic/g98new.ksh.login

csh인 경우 : csh /applic/g98new.login

5. Electronic_Structure_III
6. Visualization in Computational Chemistry
 이번에는 namd2를 이용하여 nobel 시스템에서 병렬코드를 실행하면서 local workstation에서 vmd를 이용하여 실시간으로 simulation 테스트를 하는 것이다. 이 테스트를 위해서 먼저 local workstation에 vmd가 설치되어 있어야 하는데 이는 http://www.ks.uiuc.edu/Development/Download/download.cgi?PackageName=VMD에서 다운로드 받을 수 있다.

 실습하는 방법은 다음과 같다.

 1) nobel시스템에서 다음 파일이 준비되어야 한다.

	[nobel]$ ls

bpti.namd           bpti.psf            namd2

bpti.pdb            host.list           par_all22_prot.inp
[nobel]$  cat bpti.namd

# NAMD configuration file for BPTI

# molecular system

structure       bpti.psf

~~~~~~~~~~~~~~~~~
#output
outputenergies  10

outputtiming    100

binaryoutput    no

IMDon           yes

IMDport         3111
--- (1)
IMDfreq         1

IMDwait         on
--- (2)
# molecular system

coordinates     bpti.pdb

~~~~~~~~~~~~~~~~~
#script

minimize 200

run 20000


 bpti.namd파일에서 (1)의 IMDport와 (2)의 IMDwait를 확인해야 한다. 여기서 IMDport는 nobel 시스템과 local workstation이 서로 통신을 위해 사용할 포트 번호이고, IMDwait에는 실시간 simuation을 위해 반드시 on이 되어 있어야 한다.

 이렇게 준비가 되었으면 이제 nobel시스템에서 다음과 같이 namd2 프로그램을 실행한다.

	[nobel]$  poe namd2 bpti.namd -procs 4 -hostfile host.list
Info: NAMD 2.5b1 for IBM-SP

Info:

Info: Please visit http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Info: and send feedback or bug reports to namd@ks.uiuc.edu

Info:

Info: Please cite Kale et al., J. Comp. Phys. 151:283-312 (1999)

Info: in all publications reporting results obtained with NAMD.

Info:

Info: Sending usage information to NAMD developers via UDP.
~~~~~~~~~~~~~~~~~
Info: Entering startup phase 4 with 4367 kB of memory in use.

Info: Entering startup phase 5 with 4367 kB of memory in use.

Info: Entering startup phase 6 with 4367 kB of memory in use.

Info: Entering startup phase 7 with 4367 kB of memory in use.

Info: COULOMB TABLE R-SQUARED SPACING: 0.0625

Info: COULOMB TABLE SIZE: 2309 POINTS

Info: NONZERO IMPRECISION IN COULOMB TABLE: 3.30872e-24 0

Info: Entering startup phase 8 with 4367 kB of memory in use.

Info: Finished startup with 4367 kB of memory in use.

TCL: Minimizing for 200 steps

Info: INTERACTIVE MD AWAITING CONNECTION




--- (3)


 실행을 하면 IMDwait가 on이 되어 있기 때문에 (3)과 같은 상태에서 local workstation의 vmd 프로그램이 포트번호 3111로 접속하기를 기다리게 된다. 그러면 이제 local workstation에서 vmd프로그램을 실행해 보자.

 먼제 local workstation에서는 다음과 같은 파일이 준비되어 있어야 한다.

	[workstation]$ ls

bpti.psf  bpti.vmd
[workstation]$ cat bpti.vmd

mol load psf bpti.psf pdb bpti.pdb

imd connect nobel.hpcnet.ne.kr 3111





--- (4)


여기서 (4)를 테스트하는 환경에 맞게 세팅을 해 줘야 한다. 이 예제에서는  nobel.hpcnet.ne.kr과 3111번 포트로 연결해야하므로 위와 같이 세팅해 주면 된다. 이렇게 준비가 되었으면 local workstation에서 다음과 같이 vmd프로그램을 실행해 보도록 하자.

	[workstation]$ vmd -e bpti.vmd


 그러면 다음과 같은 창이 뜨면서 (3)에서 대기하고 있던 namd2프로그램이 돌아가게 된다. 또한 그와 동시에 workstation의 vmd 프로그램이 실시간으로 nobel시스템의 계산결과를 simulation하게 된다.
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vmd의 여러가지 메뉴를 이용하여 다음과 같이 다양하게 simulation해 볼 수 있다.
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#@ resources =


ConsumableCpus(4)








#@ node = 1


#@ tasks_per_node = 4
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