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30 Aniversario

Gestionamos ~800 aplicaciones! /) CESCA

Bioinformética

Herramientas de propdésito general

Visualizacion y formatos de datos

Quimica y materiales
Librerias mateméticas
Compiladores e intérpretes
Multifisica y CFD

Profiling y rendimiento
Simulacion

MPI

Machine Learning
Quantum Computing

Andlisis numérico y estadistico

Gestion de software
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GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

® Bioinformatica
@ Herramientas de propdsito general
@ Visualizacién y formatos de datos
@® Quimica y materiales
@ Librerias matematicas
@ Compiladores e intérpretes
@ Multifisicay CFD
@ Profiling y rendimiento
Simulacién
® MPI
@ Machine Learning
Quantum Computing
Analisis numérico y estadistico
@ Gestion de software
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. . ’ 30 Aniversario
Aplicaciones mas usadas* en 2023 /) CESCA
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Organizacion general /) CESCA
Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones Entornos de
usuario
MPI MPI
OpenMPI, Intel MPI OpenMPI, Intel MPI miniconda3
Comp / Interp / Runtime Comp / Interp / Runtime Médulo con Conda runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, efc. GCC, GCCcore, Intel, Python, etc.
Jerarquia cesga/2020 Jerarquia cesga/2022
: Jerarquia cesga/system
Gentoo prefix Gentoo prefix
glibe 2.31, gece 10.1.0, Python 3.7.8, R 4.0.4... glibc 2.35, gcc 11.2.1, Python 3.9.9, R 4.0.5...
Rocky Linux 8.4

Linux kernel 4.18.0, glibc 2.28, gcc 8.4.1, Python 3.6.8
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OrganlzaC|0n general // CF-S PPPPPP A
Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones Entornos de
usuario
MPI MPI
OpenMPI, Intel MPI OpenMPI, Intel MPI miniconda3

Comp / Interp / Runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, efc.

Comp / Interp / Runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, etc.

Maodulo con Conda runtime

Jerarquia cesga/2020

Jerarquia cesga/2022

Gentoo prefix
glibc 2.31, gec 10.1.0, Python 3.7.8, R 4.0.4...

Gentoo prefix
glibc 2.35, gcc 11.2.1, Python 3.9.9, R 4.0.5...

Jerarquia cesga/system

0 Rocky Linux”
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S.0. de las maquinas del FT3: cerrado y estable
Mantenido por el departamento de Sistemas
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Organizacion general /) CESCA
Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones Entornos de
usuario
MPI MPI
OpenMPI, Intel MPI OpenMPI, Intel MPI miniconda3
Comp / Interp / Runtime Comp / Interp / Runtime Médulo con Conda runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, efc. GCC, GCCcore, Intel, Python, etc.
Jerarquia cesga/2020 Jerarquia cesga/2022
. Jerarquia cesga/system
Gentoo prefix Gentoo prefix
glibe 2.31, gece 10.1.0, Python 3.7.8, R 4.0.4... glibc 2.35, gcc 11.2.1, Python 3.9.9, R 4.0.5...
Rocky Linux 8.4

Linux kernel 4.18.0, glibc 2.28, gcc 8.4.1, Python 3.6.8
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30 Aniversario

Organizacién general /) CESCA
Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones SileusoCl
usuario
MPI MPI
OpenMPI, Intel MPI OpenMPI, Intel MPI miniconda3

Comp / Interp / Runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, efc.

Comp / Interp / Runtime
GCC, GCCcore, Intel, Python, etc.

Maodulo con Conda runtime

Jerarquia cesga/2020

Jerarquia cesga/2022

Gentoo prefix
glibc 2.31, gec 10.1.0, Python 3.7.8, R 4.0.4...

Gentoo prefix
glibc 2.35, gcc 11.2.1, Python 3.9.9, R 4.0.5...

Rocky Linux 8.4

Linux kernel 4.18.0, glibc 2.28, gcc 8.4.1, Python 3.6.8

Jerarquia cesga/system
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. . ., , . . 30 Aniversario
Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

ccccccccccccccccccccccc

Buscador de médulos en https://www.cesga.es/infraestructuras/aplicaciones/

Search

i [ Bioinformatics

i ] Chemistry and Materials
------ L] Compilers

e ] General purpose tools
I L MPI stacks

i ] Machine Learning

i [ Math Library

¢ ] Multiphysics and CFD

------ ] Profiling and Performance tools
e ] Quantum Computing

I U Scientific Analysis

I 1] Simulation

i ] Software Management

- 7 Wienalizatinn and data farmate
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https://www.cesga.es/infraestructuras/aplicaciones/
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

Con acceso al FT3:

¢ La ofrece algun paquete del Gentoo prefix de cesga/202X? ¢ Me sirve esa version?

[jfernandez@login211-1 ~]% equery 1 samtools
i SEar'Ch}n‘ ' . X equery 1 <paquete>

Description:
SAM Tools provide various utilities for manipulating alignments in the SAM format, including sorting, merging, indexing and generating alignments in a per-position format. -

cesga/2020 samtools/0.

Versions:
samtools/0.1.16

samtools/1.9

samtools/1.14

r detailed infor n about a specific "samtools" package (including how to load the modules) use the module's full name.
ote that names th ave a trailing (E) are extensions provided by other modules.
r example:

$ module spider samtools/1.14
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

Con acceso al FT3:

Detalles del médulo concreto que interesa (descripcion y cadenas de carga):
[jfernandez@login211-1 ~]% module spider samtools/1.9

samtools: samtools/1.9

Description:
SAM Tools provide various utilities for manipulating alignments in the SAM format,
including sorting, merging, indexing and generating altqnmentq n a per-poq1t10n

format. -- cesga/2020 samtools/1.9: Compiler: Requires gcccore

Properties:
Bliownformatics (key: area blownformatics)

You will need to load all module(s) on any one of the lwnes below before the "samtools/1.9"
module 1s available to load.

cesga/2020 module load cesga/2020 samtools/1.9
cesga/2020 gcccore/system

module load cesga/2020 gcccore/system samtools/1.9
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Como saber si una aplicacion esta disponible /, CESCA

GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

Con acceso al FT3:

Tools provide wvarious utilities for manipulating alignments in the SAM format,
1nc1ud1ng sorting, merging, indexing and generating alignments in a per-position format.

Detalles del médulo concreto que interesa
(ayuda y ejemplos de uso):

2020 gcccore/system samtools/1.9
samtools <command> [options]

Recommended script (run.sh):

#! /binsbash
#SBATCH -t 01:00:80 # execution time
module load cesga/2020 gcccore/system samtools/1.9

samtools <command= Lons ]

iCuidado! “Usage” indica un st e
ejlemplo de cadena de
carga, si el modulo admite
varios puede no ser el O o /)
deseado. - Documentat on:

Lomména-liﬁe-ﬁelp: samtools --help
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

Casos especiales: Aplicaciones con soporte MPI

Comprobar que algun modulo de MPI esta en las posibles cadenas de carga

[jfernandez@login209-18 /opt/cesga/2020/repo]$ module spider openfoam/v2106

Description:
OpenFOAM 1s a free, open source CFD software package. OpenFOAM has an
turbulence and heat transfer, to solid dynamics and electromagnetics.

Properties:

L AR module load cesga/2020 gcc/system openmpi/4.1.4 ft3 openfoam/v2106
module load cesga/2020 intel/2021.3.0 impi/2021.3.0 openfoam/v2106

You will need to load all

cesga/2020 gcc/system openmpil/4.0.5
cesga/2020 gcc/system openmpi/4.0.5 ft3

cesga/2020 gcc/system openmpi/4.1.4 ft3
cesga/2020 1ntel/2021.3.0 mp1/2021.3.0
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

wwwwwwwwwwwwwwwwwwwwwwwww

Casos especiales: Intérpretes Python 3 y paquetes

Hay varios intérpretes de Python 3 en cesga/2020

Python 3.7.8 a través del Gentoo prefix

211-1 ~]% equery 1 python-3.7%*

r2:3.7/3.7m
Python 3.6.12 y 3.9.9 como modulos

[jfernandez@login211-1 ~]1% module list

Currently Loaded Modules:
1) cesga/2020 (S)

[jfernandez@login211-1 ~]$ module avail python/3

FEDER - FONDO EUROPEG DE
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Como saber si una aplicacion esta disponible // CESCA

Casos especiales: Intérpretes Python 3 y aplicaciones/paquetes

Combinaciéon adecuada de intérprete y aplicaciones/paquetes

Si procede del Gentoo o de un médulo sin sufijo, el intérprete adecuado es el Python 3.7.8 por defecto:

[jfernandez@login211-1 ~]% equery 1 python-3*
* Searching for pvthen 3* ‘e

for panc :
yth 1r11 -1.0.5:0

[]fernandevf_ gin211-1 ~]% python
Python 3.7.8 (default, Nov 27 2020, 12:00:52)
[GCC 10.1.0] on 1linux
Type "help", "copyright", "credits" or "license" for more information.
>>> import pandas as pd
>>> pd. version
'1.0.5"
>>> pd. path_
['/mnt/netappl/0Optcesga FT2 RHEL7/2020/gentoo/22072020/usr/1ib/python3.7/s1te-packages/pandas"' ]
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

Casos especiales: Intérpretes Python 3 y aplicaciones/paquetes

Combinaciéon adecuada de intérprete y aplicaciones/paquetes

Si procede de un médulo con sufijo -python-X.X. X, se carga automaticamente el intérprete adecuado:

[jfernandez@login211-1 ~]$% module spider pandas

Description:
pandas is an open source, BSD-licensed 11

cesga/2020 pandas/1.3.5-python-3.9.9 : Co

Versions:
pandas/1.1.!
pandas/1.3.72
pandas/1.3.4
pandas/1.3."

-python-3.6.12

-python-3
-python-3.9.9

A XUNTA

14/12/2023 4] DE GALICIA

[jfernandez@login211-1 ~]$% module load pandas/1.3.5-python-3.9.9
python/3.9.9 loaded

imkl/2821.3.0 loaded
numpy/1.23.5-python-3.9.9 loaded
pandas/1.3.5-python-3.9.9 loaded

iNo es posible combinar mdédulos
gue necesiten intérpretes distintos,
ise autoexcluyen!

a
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

Casos especiales: Aplicaciones ofrecidas como entornos Conda

Utilizados para instalar determinadas aplicaciones con elevada complejidad de dependencias
Son cerrados, los usuarios no pueden instalar mas paquetes en ellos

Uso aislado, salvo situaciones concretas no se recomienda / no es posible combinarlos con otros modulos

[jfernandez@login211-1 ~]$% module spider pytorch/2.0.0-cuda

torch: torch/2.0.0-cuds : P =
pytorc pytorch/ cuda [jfernandez@login211-1 ~]% module load cesga/system pytorch/2.0.0-cuda

Description: cesga/system loaded

Tensors and Dynamic neural networks Miniconda3/22.11.1-1 loaded

Core pytorch/2.0.0-cuda loaded

Properties: [jfernandez@login211-1 ~]$% conda info

Machine Learning (key: area_machinel . . i ~
active environment : /opt/cesga/system/software/Core/pytorch/2.0.0-cuda

You will need to load all module(s) on any one of the 1

cesga/system
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

GALICIA SUPERCOMPUTING CENTER

Casos especiales: R

R/4.0.4 es ofrecido por el Gentoo prefix de cesga/2020 y puede enriquecerse cargando bioconductor/3.12

[jfernandez@login211-1 ~]% equery 1 R

x Searching for R ... $ R # Accesible directamente, sin médulo

bioconductor: bioconducto

Description:

Bioconductor provides tools for the analysis and coprehension of
high-throughput genomic data. -- cesga/2020 bioconductor/3.12 :

Properties:
Bioinformatics (key: area bioinformatics)

eI LALLM module load cesga/2020 bioconductor/3.12
bioconductor/3.12" module 1s avalla

$ R # Verd los paquetes de bioconductor!
cesga/2020

FEDER - FONDO EUROPEQ DE
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Como saber si una aplicacion esta disponible /) CESCA

Casos especiales: R

R/4.2.2 es un entorno Conda disponible como médulo de cesga/system
[jfernandez@login211-1 ~]% module spider R/4.2.2

Description:
R is GNU S, a freely available language and environment for statistical computing and
graphics which provides a wide variety of statistical and graphical techniques: linear

and nonlinear modelling, statistical tests, time series analysis, classification,
clustering, etc.

Properties:
Bioinformatics (key: area bioinformatics)

You will need to load all module(s) on any one of the Llines below before the "R/4.2.2" module is
available to load.

cesga/system
module load cesga/system R/4.2.2

FEDER - FONDO EUROPEQ DE
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30 Aniversario
Caso general /) CESCA

Solicitud de instalacion de aplicacion no disponible en el FT3

Solicitud Estudio Respuesta

Apertura de ticket al servicio de soporte Los técnicos del departamento Una vez desplegada lo notificamos y
de aplicaciones: estudiamos las posibles opciones damos unas pautas minimas para
para desplegar la aplicacion: comenzar a usarla:

e helpdesk_aplicaciones@cesga.es

e Portal Usuarios e Modulo vs. manual e Dobndeesta
N ) e Publico vs. restringido e Como se carga/accede
Informacion necesaria: e Entorno Conda e Quién podra usarla
e Nombre y descripcién de la app e Contenedor Singularity e Instrucciones adicionales
e Medio de acceso al software e Complementos paquetes R e Advertencias/consejos
e Licencia de uso: e Compilacion manual. e etc.
o Privada? Uso comercial? ° cetc
14/12/2023 c-“:; )D(lén\({;-l,;mq A E %E s g o CSIC e RS 21
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. 30 Aniversario
Otros escenarios /) CESCA

ccccccccccccccccccccccccccc

Prueba de aplicaciones en la cuenta de usuario

No es necesario solicitar la instalacion para probar aplicaciones de forma autbnoma en el FT3

Prestamos asistencia en las diferentes fases del proceso:

e Partes que exigen permisos de administracion
o Instalacién de paquetes de sistema (apt, yum, dnf, etc.) y/o reemplazo por modulos cargables
o Configuracion de rutas de instalacion (problemas de permisos con make install)
e Creacion de entornos propios (modificables por el usuario!)
o Entornos virtuales de Python (combinables con mddulos de cesga/202X, soporte para MPI, etc.)
o Entornos Conda para dependencias complejas (soporte GPU)
e Construccion de contenedores Singularity (repositorios, ficheros de especificacion, conversion Docker)

e etc.

FEDER - FONDO EUROPEQ DE
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. 30 Aniversario
Otros escenarios /) CESCA

ccccccccccccccccccccccccccc

Traslado de ejecuciones o codigo propio al FT3
¢,Cuentas con alguna simulacién, célculo, pipeline, codigo, etc. ya preparado en una maquina local?
¢Es muy lento o no dispones de recursos suficientes para el tamafio real del problema?

Algunos ejemplos de asistencia que prestamos:

e Refactorizacion de codigo multi-hilo/multi-proceso/multi-nodo/multi-GPU:
o  ML: distribucion de conjuntos de datos, entrenamientos y/o inferencia
o Problemas vergonzosamente paralelos con GNU parallel
o Paralelizacién multinivel MPI + OpenMP
e Adaptacion de parametros de entrada (hilos, procesos, memoria...) y envio de scripts a colas

e Composicidon del entorno de ejecucion mas apropiado: standalone, virtualenvs, Conda, Singularity, etc.
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DESENVOLVEMENTO REXIONAL

g L Eﬁgm = =CsIC . A 23

23 DE GALICIA

14/12/2023

UNION EUROPEA



. 30 Aniversario
Otros escenarios /) CESCA

ccccccccccccccccccccccccccc

Composicion de entornos Conda de usuario

e Creacion e instalacion libre
e Algunas pautas basicas de uso:
o Miniconda3 de cesga/system: module load cesga/system miniconda3
o Configurar Conda para guardar entornos y paquetes en SSTORE (ver Guia FT3 o consultarnos)
o mamba create -n <entorno> -c <canal> python=3.X <paquetes>
o conda activate <entorno>
o mamba install -c <canal> <paquete>
e Paquetes para soporte CUDA habitualmente como dependencias de paquetes principales

e MPI posible pero no recomendado (paquetes con implementaciones propias... ¢ optimizacion, SLURM?)

FEDER - FONDO EUROPEQ DE
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. 30 Aniversario
Otros escenarios /) CESCA

ccccccccccccccccccccccccccc

Instalacion de paquetes R

e De entrada, posible en la carpeta personal por defecto del usuario
e La version es importante, compatibilidad R 4.0 y 4.2 poco habitual
e Los paquetes se compilan al ser instalados, jpueden faltar librerias de sistema!
o R 4.0.4 de Gentoo o R 4.2.2 de cesga/system: consultar con Apliaciones
e Alternativa autbnoma en cuenta de usuario
o Crear un entorno Conda propio con vuestra propia version de R y paquetes
o Instalacion de paquetes desde R y gestion de dependencias de sistema como paquetes Conda

o Canales Conda ofrecen implementaciones completas (dependencias de sistema + paquetes)

FEDER - FONDO EUROPEQ DE
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. ., 30 Aniversario
Mas informacién /) CESCA

Portal de Usuarios CESGA -> Informacion -> Enlaces

» Seccidn Computacion del web del CESGA: https://iwww.cesga.es/infraestructuras/computacion
» Aplicaciones instaladas en los servidores de calculo: https:/fiwww.cesga.es/infraestructuras/aplicaciones/
« Guia de uso del FinisTerrae lll: https://cesga-docs.gitlab.io/ft3-user-guids/index.htm
+ Talleres del FinisTerrae Il
o Taller de introduccion:

1. Presentacién:
o Taller avanzado:
1. Presentacion de la sesion 1:

2. Presentacion de la sesion 2

3. Videos: https:/iyoutube.com/playlist?list=PLvAJrckik_UMoHPWYYz-Sq¥4asXP2zvMN
« Tranferencia de datos: https:/bigdata.cesga.es/din-user-guide/CESCGA_DTN_User_Guide.pdf
e Cuia de uso del Cloud: '

« Solicitud de almacenamiento: https:/altausuarios.cesga.es/zolic/almac
« Solicitud de recursos especiales: https://altausuarios.cesga.es/solic/recesp
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https://portalusuarios.cesga.es/info/links

14/12/2023

Gracias por vuestra atencion

Correo individual: jfernandez@cesga.es
Consultas generales: aplicaciones@cesga.es
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