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Objectifs:
-Donner une idée de comment cela se passe en pratique
-« Démonstration de cours » pour le 3 juin

-Amorce de doc pour d'autres néophytes de MCIA

1- Obtenir un certificat

2- Configurer sa machine

3- Se connecter

4- Travailler

5- Exemple de campagne de calcul faite sur la grille

6- 1 bilan



Liens utiles:

Liste personnelle, non-exhaustive, s.g.d.g..... (comme le reste d'ailleurs)

Obtenir son certificat---> http://igc.services.cnrs.fr/GRID2-FR/certificats.html

Certificate wizard ---> http://www.ngs.ac.uk/tools/certwizard
(installation du certificat)

La grille européenne--->
European Grid Initiative http://www.egi.eu/
Utilisation de gliteGilda:: https://grid.ct.infn.it/twiki/bin/view/GILDA/WebHome

Autre documentation bien faite--->

http://www-numi.fnal.gov/offline_software/srt_public_context/GridTools/docs/index.html

Python---> http://www.python.org/


https://grid.ct.infn.it/twiki/bin/view/GILDA/WebHome
http://www-numi.fnal.gov/offline_software/srt_public_context/GridTools/docs/index.html

Préeambules

-Demander le certificat-->
-Via site web http://igc.services.cnrs.fr/GRID2-FR/certificats.html
-cnrs grid2-fr contacte le correspondant pour votre labo
-Le correspondant confirme a grid2-fr vos: réalité, statut, adresse courriel
-grid2-fr vous envoie le lien pour charger votre certificat (méme +méme poste)

-Demander un compte vo.mcia.fr: https:/grid12.1al.in2p3.fr:8443/voms/vo.mcia.fr

-Pendant ce temps:
-Mettre a jour java (>~6.19)
-Se familiariser avec ssh/scp et les clefs RSA publique/privée
(indispensable(?) pour les transferts de données avec votre poste port d'attache)
-Apprendre un peu de Python (toujours utile pour les saynetes)

-Rendre le certificat disponible
-Créer le répertoire ~/.globus
-Exporter le certificat du butineur, au format .p12, dans ce répertoire
-Télécharger le certificate wizard de http://www.ngs.ac.uk/tools/certwizard
-Lancer le wizard: java -jar MyProxyUpload2.jar
-Caveat. installer I'encryptage renforcé et relancer le wizard (le lien est fourni par le wizard)
Rq: enregistrer le fichier, dézipper et copier en tant que root le contenu a gnagnagna/jre1.6.0_19/lib/security

-Créer la paire public/private key
-Synchro évent™ de I'heure locale avec celle de la grille (le wizard indique ce qu'il faut faire)
-Incantation magique: Arrivé a l'onglet CA setup, appuyer sur le bouton Get Trust Ro...

-Installer le GUI d 'acceés a la grille: gsisshterm http://www.ngs.ac.uk/tools/gsisshterm (VOMS)


http://www.ngs.ac.uk/tools/certwizard
http://www.ngs.ac.uk/tools/gsisshterm

Connexion

-Soit lancer le GUI = sshterm.sh dans GSI-SSHTerm-0.91h/bin (au moins la 1ére fois);

Soit par ssh

-Bouton connect-->
-Configurer la 1ere fois => « Advanced »
-ui.m3pec.u-bordeaux1.fr
-port 1975
-Authentification gssapi-keyex
- Connect + mot de passe du certificat

Ceci est la fenétre de connexion a I'UI (user interface)
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Utilisation:

0) Créer session ssh (ssh-agent bash; ssh-add) pour transferts de données eic

1) Se repérer:

(tourne sur I'UI)

-Créer un « proxy » qui se vous remplace pour les mots de passe Girille
(cf. ssh-gent bash; ssh-add + m.d.p.)

-bash-3.00$ voms-proxy-init --voms vo.mcia.fr

Cannot find file or dir: /home/vo.mcia.fr/mcisjo093/.glite/vomses

Enter GRID pass phrase: gnagnagna vous ne l'aurez pas

Your identity: /O=GRID-FR/C=FR/O=CNRS/OU=IPREM/CN=Ross Brown

Creating temporary proxy ......ccccceeeecvveenne.

Done

Contacting grid12.1al.in2p3.fr:20017 [/O=GRID-FR/C=FR/O=CNRS/OU=LAL/CN=grid12.lal.in2p3.fr] "vo.mcia.fr" Done

Creating ProXy ......oooccceeeereeeeeeeeanieneeeeeees

................... Done

Your proxy is valid until Mon May 3 21:25:18 2010

-bash-3.00$

2) Qu'est-ce qui est disponible?

-bash-3.00$ Icg-info --vo vo.mcia.fr --list-attrs

Attribute name Glue object class
WorstRespTime GlueCE
CEAppDir GlueCE
TotalCPUs GlueCE
MaxRunningJobs GlueCE
CE GlueCE

Glue attribute name
GlueCEStateWorstResponseTime
GlueCElInfoApplicationDir
GlueCElInfoTotalCPUs
GlueCEPolicyMaxRunningJobs
GlueCEUniquelD

....... env 90 propriétés du cluster



3) VO mcia en particulier:

-bash-3.00% Icg-info --vo vo.mcia.fr --list-ce --attrs 'ServiceAccesspoint,Sitelnfo,SiteAdmin,Cluster,SiteLocation,
Processor, Total CPUs,Physical CPU,MaxCPUTime,Memory,SMPSize,ClockSpeed,
AvailableSpace, TmpDir,0S,0SVersion,VOFreedobSlots,VOWaitingdobs,VORunningJobs,FreeCPUs,
RunningJobs,FreedJobSlots' ==>>

- CE: ce0.m3pec.u-bordeaux1.fr:2119/jobmanager-pbs-vo.mcia.fr

- ServiceAccesspoint _UNDEF _
- Sitelnfo _UNDEF _
- SiteAdmin _UNDEF _
- Cluster ce0.m3pec.u-bordeaux1.fr
- SiteLocation _UNDEF _
- Processor Xeon
Xeon
- TotalCPUs 120
) PhysicaICPU 30 Cgi;:aersr;;?;?g;ggnéizds 4-proc 8-coeur 2,5Ghz, 2Go
- MaxCPUTime 1440 /
- Memory 2048
- SMPSize 8
- ClockSpeed 2500
- AvailableSpace _UNDEF _
- TmpDir /tmp
- OS ScientificSL
- OSVersion SL
- VOFreedJobSlots 121
- VOWaitingJobs 0
- VORunningJobs 0
- FreeCPUs 1
- RunningJobs 0
- FreedJobSlots 1

-bash-3.00



3) Calculer: campagne dl_poly (dynamique moléculaire):

3.1) Récupérer I'environnement de travail,compiler, tester

99 which gfortran
100 ssh-agent bash

101 ssh-add Environnement de commandes

103 Is perso importées de chez soi
104 mkdir bin
105 cd bin

106 scp brown@cluster.univ-pau.fr:bin/* .

111 cd
112 scp brown@cluster.univ-pau.fritimp/dl_poly_2.20.tar.gz .
124 unstash dI_poly_2.20 < Compilation

159 cd dl_poly 2.20/srcmod
162 make gfortran

166 cd ../execute/

167 Is

174 scp brown@cluster.univ-pau.fr:DLPOLY/Distrib/dl_poly 2.18/data/TESTS/VV/* .

185 Is

187 Is ./DLPOLY.X - Test




3.2) Traitement par lots sur la grille: c'est comme |'achat sur internet

Préparation:
-Bordereau d'enlevement (cf service colis express) spécifiant au moins:
- I'exécutable
- les fichiers nécessaires a I'exécution
- les ressources nécessaires (memoire, T .. etc)

- les fichiers a rendre lavés et repassés
-Certificat « proxy » a durée déterminée (sécurité) (cf achat CB sur internet)

-bash-3.00% cd tmp
-bash-3.00% Is
CONFIG CONTROL dipoly dipoly.jdl DLPOLY.X 2.20_sequential FIELD

REVOLD TABLE T
bordereau /

Script d'exécution + exécutable

fichiers en entrée



Le bordereau dipoly.jdl

#!/bin/bash

nyﬁ = "Job'l'\;l | Détails tatillons
obType = "Normal";

Executable = "/bin/bash"; -

Arguments = "dIpoly";

StdOutput = "dlIpoly.out";

StdError = "dlpoly.err"”;

InputSandbox = {"DLPOLY.X_2.20_sequential™," "dIpoly","CONTROL","CONFIG","FIELD","TABLE","REVOLD"};
OutputSandbox = {"dIpoly.err","dIpoly.out","OUTPUT","HISTORY","REVCON","REVIVE","STATIS","SOLVA","FREEN"};

\

Ce qu'on désire récupérer

Ce qu'on envoie

Le script dipoly (exécuté sur le noeud de la grille)

#!/bin/bash
chmod +x ./DLPOLY.X 2.20 sequential
/DLPOLY.X_2.20_sequential



Exeécution:

-bash-3.00% voms-proxy-init --voms vo.mcia.fr (1 fois en début de chaque session)
Cannot find file or dir: /nome/vo.mcia.fr/mcisjo093/.glite/vomses

Enter GRID pass phrase:
Your identity: /O=GRID-FR/C=FR/O=CNRS/OU=IPREM/CN=Ross Brown

Creating temporary proxy ........cccccevvuennn.. ETCETCETC.............. Done

Your proxy is valid until Sat May 8 09:37:51 2010 ]
Clefs RSA portatifs « CDD »

-bash-3.00% glite-wms-job-delegate-proxy -d $USER (1 fois avant de lancer des travaux)

Connecting to the service https://node04.datagrid.cea.fr:7443/glite_wms_wmproxy_server

Your proxy has been successfully delegated to the WMProxy:
https://node04.datagrid.cea.fr:7443/glite_wms_wmproxy_server

with the delegation identifier: mcisjo093 <---- SUSER de brown sur ui.m3pec



-bash-3.00% glite-wms-job-submit -d $SUSER -o jobid dipoly.jdI

Connecting to the service https://node04.datagrid.cea.fr:7443/glite_wms_wmproxy_server

The job has been successfully submitted to the WMProxy
Your job identifier is:

https://grid09.lal.in2p3.fr:9000/gSXAQYC-le1zgkXMWb6ZYw Le fichier jobid contient le « regu »

d'enlévement du job. A ne pas perdre!!
The job identifier has been saved in the following file:
/home/vo.mcia.fr/mcisjo093/tmp/jobid

-bash-3.00% cat jobid

###Submitted Job Ids###

https://grid09.lal.in2p3.fr:9000/gSXAQYC-le1zgkXMWb6ZYw

-bash-3.00% glite-wms-job-status -i jobid < Savoir ol en est le job

khkkAkAAAAh bbb bbb dbbbbbbdddddbbdbbdbddddddbbbbbdddbddtbrttrt

BOOKKEEPING INFORMATION:

Status info for the Job : https://grid0
Current Status:  Scheduled

A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A XA A A AAA A A A A A A A A XA A A A AR A A XA A A AR

-bash-3.00%

in2p3.1r:9000/gSXAQYC-le 1zgkXMWb6ZYw



Plus tard, quand status indique « Done (success) »:

-bash-3.00% glite-wms-job-output -i jobid --dir jobdir

Connecting to the service https://node04.datagrid.cea.fr:

lite_wms_wmproxy_server

JOB GET OUTPUT OUTCOME

Output sandbox files for the job:
https://grid09.1al.in2p3.fr:9000/gSXAQYC-le1zgkXMWb6ZYw
have been successfully retrieved and stored in the directory:

/home/vo.mcia.fr/mcisjo093/tmp/jobdir

Récupération des

-« 07— résultats

-bash-3.00% Is -It jobdir

total 540
SIWETE= i
-rW-r--r--
-rW-r--r--
-rW-r--r--
SWETEa i
SIWETE= i
-rW-r--r--
-rW-r--r--
-rw-r--r-- 1

[ES UE \G IR (G U (S I

mcisjo093 vo.mcia.fr 0 May 14 09:31 FREEN
mcisjo093 vo.mcia.fr 0 May 14 09:31 SOLVA
mcisjo093 vo.mcia.fr 71811 May 14 09:31 STATIS
mcisjo093 vo.mcia.fr 108952 May 14 09:31 REVIVE
mcisjo093 vo.mcia.fr 258875 May 14 09:31 REVCON
mcisjo093 vo.mcia.fr 0 May 14 09:31 HISTORY
mcisjo093 vo.mcia.fr 86576 May 14 09:31 OUTPUT
mcisjo093 vo.mcia.fr 0 May 14 09:31 dlpoly.out
mcisjo093 vo.mcia.fr 0 May 14 09:31 dlpoly.err

-bash-3.00%



Campagne de calcul en cours: Photosensibiliseurs pour la dépollution de I'air

Fluorescence en solution, sonde de I'organisation moléculaire

Polarité croissante

Agréegation??




Forces hydrophobes en solution??

solution polaire (alcool de bois)

-molécule hydrophobe

-dimérisé en solution hydrophile?: minimiser les surfaces de mauvais contact (2)

-séparer le dimére => 4 surfaces de contacts défavorables => colt énergétique=>
pression moyenne exercee par le solvant pour rapprocher les molécules

-quantifier en simulation moléculaire par le potentiel de force moyenne (PMF)



PMF:

- F(R)=<F(t,R)>= <F (t,R)-F (t,R)> = force moyenne exercée par le solvant sur le dimere & I'écartement R

- Astuce: Appliquer une contrainte (bielle) C(t,R) pour maintenir I'écartement du dimere

- F(R)=<F(tR)> = -<C(tR)>

-Energie libre de dissociation= £(R)= Z°°R_O F(R)dR

-Parallélisation triviale sur R
-N simulations indépendantes a des R différents
-Moyenner C(t,R) a chaque R

-Réalisation: -dlpoly pour la dynamique moléculaire
-saynete python pour la soumission
simultanée des travaux a diff. R




#!/usr/bin/python
#Dimer PMF calculation with DLPOLY on Grid
#R.B. May 2010

import 0s,sys
import datetime TESTS DE COHERENCE

A/

#Minimal check that we may proceed
unclean=int(os.path.exists('logbook’))
if unclean > 0 :
print "Who's been eating my porridge? Previous run detected.”

sys.exit()
PRELIMINAIRES BOUCLE PRINCIPALE SUR LA SEPARTION DES
zshift=zmin / MOLECULES
while zshift <= zmax :
(MISE EN FORME FICHIERS) o VARIATION AUTOMATISEE D'UN PARAMETRE DU CALCUL

cmd="sed -e 's/NSOLV/"+NSOLV+"/" -e 's/PMFBOND/"+str(PMFBOND)+"/' < FIELD_pmf_template > FIELD_pmf"
0s.system(cmd)

#Launch job here SOUMISSION EN BOUCLE
os.system('glite-wms-job-submit -e '+WmProxy+' -d myproxy1 -o jobid gridrun.jdl')
jobid=open("jobid")

###Firing up at: 2010-05-30 16:14:44.784703
> 0 35781475873  https://grid09.Ial.in2p3.fr:9000/71uDBVTIQI4OIVJ6YeBkWQ
RECUPERER LE RECU

jobid.readline()
1 —1 1 i 1 4.07233628454 https:/grid09.lal.in2p3.fr:9000/7XSOtnhDiFDaB9WiIEtfhIA
Ident_JObld' read“ne() 2 456778999871 https://grid09.lal.in2p3.fr:9000/ay 7vmXNKIL_bhDOcHmcjNQ

Iogbook.write(str(iz)+“ "+str(PMFBOND)+" "+ident) 3 5.06413745175 hitps:/grid09.lal.in2p3.fr:9000/1167kFgMxhqom4pgaQIAAQ
jobid.close()
os.remove('jobid')

LOGBOOK, POUR POUVOIR RECUPERER LES RESULTATS
print "Launch of pmf point ",iz," pmfbond=",str(PMFBOND)," complete"
print " "
iz=iz+1
zshift=zmin+iz*dz #Update separation w.r.t. vacuum distance




1°" bilan:

-Investissement personnel?
-Gestion des certificats etc Th  (obtention <~ 24h; souvent dans les 3-4h)
-scp/ssh 1-2h
-Lire un minimum de doc technique glite ~1-2h
-Bases de Python 2-3 jours sur le tas (rapporte dans bcp d'autres domaines)

-Encore une syntaxe « barbare » (glite)?
-Pour démarrer il suffit de pas grand chose
-Pas contraignante en employant la fonction rappel CTRL"

-Stratégie:
-Y aller progressivement par petites étapes répétées (banalité pédagogique)

-Utilite/contraintes percues de la Grille:
-Utile en cas de bcp de calculs indépendants semblables:
-e.g. faire varier des parametres pour constituer un (hyper-)cube de données
-Ecriture de saynétes indispensable
-Le CPU par tranche est généralement limité a 24h
-Petits désagréments de connection (déconnexions intempestifs)

-Conclusion: Ces travaux nécessitent de toutes fagcons des saynetes;
surcout faible pour utilisation de la grille
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