Eigene Software

Software kompilieren

Da nicht jedes Programm vom HPC-Team optimiert werden kann, da es beispielsweise nur in Binar-Form vorliegt, reicht es, wenn man die Binar-Dateien
in sein Homeverzeichnis kopiert. Da diese auf allen Rechenknoten unter demselben Pfad zur verfigung steht, kann man somit das Programm in seinen
Job-Scripten verwenden.

Muss jedoch Software kompiliert werden sind mehrere Dinge zu beachten. Alle Komponenten im Cluster laufen auf Intel-Prozessoren mit x86_64 jedoch
aus unterschiedlichen Generationen. Wenn man nun sein Programm auf hpc-login kompiliert, dann sollte man keine besonderen Optimierungen
verwenden und auch nicht auf spezielle Chip-Erweiterungen setzen. Da diese mdoglicherweise nicht auf den anderen Systemen zur Verfugung stehen.

Um ein Programm genau auf die Hardware der Rechenknoten zu optimieren empfieht es sich somit einen Job zu schreiben der das Programm kompiliert.

Falls dabei der Intel-Compiler (module load intel) verwendet wird, sollten im ersten Schritt die folgenden Compiler-Optionen gesetzt werden.

Intel-Compiler-Flags

-2 -xHost

Weiter Optimierungs-Optionen finden sich auf der Intel-Webseite.

Falls der GCC verwendet wird, sollten die folgenden Compiler-Optionen gesetzt werden.

GCC-Flags

-2 -march=native -ntune=native

Mit diesen Flags sollte das Programm einen grof3teil der méglichen Optimierungen fiir das System beinhalten und sicher laufen.

Nachdem das Programm kompiliert wurde kann es im Homeverzeichnis gespeichert werden und fir weitere Jobs verwendet werden.

1 Jobs ohne Angabe einer Architektur konnen auf der UV2000 oder den Ivybridge-Knoten starten oder auch gemischt bei parallelen Jobs. Es
empfiehlt sich also eine Erkennung dafir in das Job-Script zu packen und abhangig vom System ein anderes Binary zu starten.

Eigenes Module-File anlegen

Es besteht die Mdglichkeit eigene Module-Files anzulegen um weitere Software innerhalb eines Jobs zu laden. Dazu muss das Modulefile nach ~/.
modules abgelegt werden. Am einfachsten ist es, wenn man folgendes Template kopiert und die Variablen am Anfang anpasst.

#o0bdul ettt

##

# Load dependenci es

set reqgs "hpc_basis"

sour ce /sof twar e/ nodul es/ conrmon/ common. t cl

set softwareNane "Test - Sof t ware"

set softwareVersion "1.0"

# installation base folder of software

set softwarelnstall Fol der [resol vePath /software/ $sof t war eName/ $sof t war eVer si on/ REPLACE]

set msg "Sets environment variables for $softwareNarme $sof t wareVersi on”

# Can be nodified


https://software.intel.com/en-us/articles/step-by-step-optimizing-with-intel-c-compiler

set
set
set
set

bi n_dir "$softwarel nstall Fol der/ bin"

i ncl udes "$softwarel nstall Fol der/incl ude"
l'ibs "$sof twarelnstall Fol der/lib"
uses_python "1"

# Shoul d not be changed

proc ModulesHelp { } {

}

gl obal hpc_basi s_version

puts stderr "\t$nsg"

nodul e-whatis "$nmsg"

if{

}
if{
}
if{

}
if{

}
if{

}

I [ file isdirectory $softwarelnstall Folder ] } {
puts stderr "\n!!ITERRORI !\ n"
puts stderr "$softwareNane not available for architecture ${::env(ARCH}!"
puts stderr "$softwarel nstall Fol der does not exist"
exit

[string conpare $bin_dir ""] != 0} {
prepend- path PATH $bin_dir

[string conpare $libs ""] !'= 0} {
prepend- pat h LI BRARY_PATH $l i bs
prepend- path LD LI BRARY_PATH $li bs

[string conpare $includes ""] != 0} {
prepend- path | NCLUDE $i ncl udes

prepend- path C_| NCLUDE_PATH $i ncl udes
prepend- pat h CPLUS_I NCLUDE_PATH $i ncl udes
prepend- pat h | NCLUDE_PATH $i ncl udes
prepend-path LD | NCLUDE_PATH $i ncl udes

[string conpare $uses_python ""] !'= 0} {
set p_version "python${::env(PYTHON VERSI ON) } "
set p_libdir [string range $p_version 0 8]
prepend- pat h PYTHONPATH $sof t war el nstal | Fol der/1ib/$p_libdir/site-packages

# Addi tional Paths

# pr

if{

epend- path PATH $sof t war el nst al | Fol der/scripts

[ nodule-info node load ] & ! [ catch {exec tty -s} ] } {
puts stderr "\n $softwareNane ($softwareVersion)"
PUt S Stderr M | --mmmmmm oo ~0"
if {[string conpare $bin_dir ""] != 0} {
puts stderr " binaries : $bin_dir"
}
if {[string conpare $libs ""] != 0} {
puts stderr " l'i bs : $libs"

if {[string conpare $includes ""] != 0} {
puts stderr " includes : $includes"

}
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