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» Program na podporu uzivatelu a skupin a sifeni povédomi

» Ambasadori = komunita zkusenych uzivatelu, kteri predavaji svoje
know-how

» Aktivné pUsobi na své organizaci (fakulty/Gstavy, GUstavy AV CR)
» Lokalni podpora (prvni kontakt) pro kolegy a vyzkumné skupiny
» Propagace MetaCentra a jeho sluzeb

» Vyplnéni mezioborové komunikacéni mezery

» Predavani zpétné vazby, urCovani smérovani MetaCentra

» Vzajemné sdileni zkusenosti a materialu
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Ambasadorsky program

https://metavo.metacentrum.cz/cs/ambasadors/

cesnet  Ambasadori MetaCentra
metacentrum

Kdo jsou ambasadori MetaCentra?

Ambasadofi MetaCentra jsou aktivni uzivatelé vypocetni infrastruktury — vyzkumnici,
akademici i doktorandi z univerzit a vyzkumnych Gstav(l po celé Ceské republice, ktefi
AKTUALITY meta Centru‘,fﬁ"‘“ MetaCentrum ’vyuiivaji v ka:ji.dodenni praci ’a své zkuéen'osti radi pfedévajiv ,dél. ’
x;;‘-l-);ssador S Ambasadorsky program vznikl proto, aby vam pomohl s infrastrukturou zacit a nabidl|
e moznost konzultovat problémy typické pro nejriznéjsi obory.

O METACENTRU (o000 - X

DOKUMENTACE A SLUZBY

L. At uz se v MetaCentru teprve orientujete, nebo si nevite rady s konkrétnimi nastroji,
muzete se spojit s ambasadorem na své instituci i mimo ni.

PRIHLASKA

MUJ UCET

STAV ZDROJU S ¢im vam ambasador pomiize?

UZIVATELSKA PODPORA = Zacatky s infrastrukturou — pomohou vam zorientovat se v nabidce sluzeb MetaCentra a vybrat si ty, které se hodi pro vas

vyzkum.
AMBASADORI

= Praktické nastroje a workflow — poradi s konkrétnim softwarem a postupy, které sami pouzivaji — od davkovych uloh

(PBS) pres Jupyter az po kontejnery a Kubernetes.
Seznam ambasadoru 3 3 . o o _ ) e
= ZkuSenosti z vaseho oboru — ambasadofi se vénuji Sirokému spektru disciplin, takZze si muzete vybrat nékoho, kdo fesi

SEMINARE podobné problémy jako vy.
MAPA PORTALU Jak si ambasadora najit?
INTERNI CAST Seznam ambasadorl najdete v zalozce Seznam ambasadort . Ambasadory muzete filtrovat podle organizace nebo podle

expertizy (konkrétniho nastroje ¢i technologie, se kterou potfebujete pomoci). Na karté i v detailu kazdého ambasadora uvidite
jeho zaméreni a kratké predstaveni.
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cesnet  Ambasadori MetaCentra

metacentrum . .
au un s Organizace Expertiza
Zobrazeno 43 vysledku
v VSechny organizace
BBMRI-ERIC
» O METACENTRU Hledat Organizace Expertiza N
Biologické centrum AV CR
Jmeéno, organizace... VSechny organizace v VSechny expertizy v I -
» AKTUALITY Botanicky ustav AV CR
CElES
OKUMENTACE JZB
CESNET

CZ-OPENSCREEN

Ceska zem&dé&lska univerzita v Praze
Ceské vysoké uéeni technické v Praze
Fakultni nemocnice Brno

Fakultni nemocnice Hradec Kralové
Fyzikalni Gstav AV CR

AMBASADOFR

Seznam ambasadort

NE——
» INTERNI CA
Vyhledavani

Hledany vyraz

I‘+’l
AL

Vojtéch Barton

Masarykova univerzita,
Recetox

PBS Jupyter R

Nextflow

Matous Cejnek
Ceské vysoké uéeni

Ladislav Barto$

Masarykova univerzita,
Prirodovédecka fakulta,
Narodni centrum pro...

PBS GROMACS

Kubernetes Al

Marie Drabkova

Univerzita Hradec Kralové,

Anna Benys$kova
Fakultni nemocnice Brno;
Masarykova univerzita,
Lékarska fakulta; CEITEC

Nextflow Kubernetes
Python Linux

Next-generation
sequencing

Josef Dvoréacek

Fyzikalni Gstav AV CR, v. v.

Jan Beranek

Vysoka skola chemicko-

technologicka v Praze,

Fakulta potravinarskeé a...

GROMACS Plumed
Python Jupyter

PBS

Roman Dvorak
Ustav jaderné fyziky AV CR

Masarykova univerzita

Masarykuav onkologicky Ustav
Mendelova univerzita v Brné
Ostravska univerzita

Univerzita Hradec Kralové

Univerzita Karlova

Univerzita Palackého v Olomouci
Ustav biologie obratlovct AV CR
Ustav experimentalni botaniky AV CR
Ustav jaderné fyziky AV CR

Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Ustav termomechaniky AV CR
VSB - Technickd univerzita Ostrava

VSeobecna fakultni nemocnice v Praze

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

Vysoké uceni technické v Brné

Zapadoceska univerzita v Plzni

NY i/ oM >
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» Personalizované teoretické a praktické seminare (hands-on)

» Na pozadani (meta@cesnet.cz)
N Prezeﬂtace jSOu Védy dOStupné https://metavo.metacentrum.cz/cs/seminars/

O Pral(t|C|(é CViéeﬂi Na G|tHubu https://github.com/CESNET/metacentrum-hands-on

Log in to the frontend server

Like most computing and data centres, MetaCentrum's compute nodes run exclusively on Linux (OS Debian) and are primarily controlled
via the command line. Linux is favoured for its stability, security, speed, adaptability and compatibility. Furthermore, advanced scientific

software tools are mainly designed and optimised for Linux.

(1) Important

MetaCentrum does not offer the OS Windows and its applications.
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» Personalizované teoretické a praktické seminare (hands-on)

» Na pozadani (meta@cesnet.cz)
N Prezeﬂtace jSOu Védy dOStupné https://metavo.metacentrum.cz/cs/seminars/

O Pral(t|C|(é CVi(\feni Na G|tHubu https://github.com/CESNET/metacentrum-hands-on

We can now create an empty folder to store the raw ONT reads, which are a few FAST5 files totalling about 4 GB. We will then process
these files further. We can name this folder raw_reads , but you can choose a different name. The folder raw_reads will be a subfolder of

imic_course .

mkdir —p imic_course/raw_reads 5

First of all, though, take a look at what you will be copying.

ls -lh /storage/brno2/home/vorel/META_SUPPORT/Hands_on/03_UMIC_CAS
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» Personalizované teoretické a praktické seminare (hands-on)

» Na pozadani (meta@cesnet.cz)
N Prezeﬂtace jSOu Vidy dOStupﬂé https://metavo.metacentrum.cz/cs/seminars/

O Pral(tl(:l(é CVi(\feni Na G|tHubu https://github.com/CESNET/metacentrum-hands-on

Firstly, we will submit the . The meaning of the individual parts of the command is explained below.

We can now create an € qsub -I -1 select=1:ncpus=1:mem=10gb:scratch_ssd=20gb -1 walltime=1:00:00 —q MetaSeminar (& s will then process
thesefiles further.\We(c will be a subfolder of

Parameter Action

imic_course .
gsub Command that submits jobs.

-1 Declares that the job is to be run interactively.
mkdar TP HREC CORS select=1 Reserves resources on one physical node.

ncpus=1 Reserves one processor (thread).

First of all, though, take mem=10gp Reserves 10 GB of RAM.

scratch_local=20gb Reserves 20 GB of disk space on scratch.

walltime=1:00:00 Reserves one hour for the job.

lslerdh ofstanage/ben

—-q MetaSeminar Submits the job to the MetaSeminar queue.




o aVled a¥Va #E
cesnet

metacentru

M | |
-

Co MetaCentrum aktualné déla

» Personalizované teoretické a praktické seminare (hands-on)

» Na pozadani (meta@cesnet.cz)
N Prezeﬂtace jSOu Vidy dOStupﬂé https://metavo.metacentrum.cz/cs/seminars/

O Pral(t|C|(é CViéerﬂl Na G|tHubu https://github.com/CESNET/metacentrum-hands-on

Open this file in the nano text editor using the command nano imic_course/dorado_basecalling.sh and then paste the entire script
below into it:

We can now cr en Process

theseTilddurfl #'/bin/bash Yy a subfolder of
#PBS -N dorado basecall

imic_course . #PBS -1 select=1l:ncpus=32:mem=480gb:scratch_ssd=100gb
#PBS —q MetaSeminar
#PBS -1 walltime=6:0:0
Mkd i r- ~p rin
# Test whether a scratch directory exists.
# The variable SCRATCHDIR 1i1s set automatically.
test —n "$SCRATCHDIR" || { echo >&2 "Variable SCRATCHDIR is not set!"; exit 1; }

First of all, thot

# The scratch directory should be cleaned automatically.
trap "clean_scratch"™ TERM EXIT

Usietdh ofsital

# Redirect all potential temporary files to the scratch directory.
export TMPDIR=$SCRATCHDIR
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B NOVé Sérle W@b'ﬂéFa Na Vybrané témata https://github.com/CESNET/metacentrum-webinars
= Jak spravné pracovat s infrastrukturou
» Od témat pro uplné novacky az po pokrocilé uzivatele

» Zaznamy na YouTube (@metacentrum-cz)

1T 1
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Co MetaCentrum aktualné déla

= Nova série webinaru na vybrana témata

= Jak spravné pracovat s infrastrukturou

https://github.com/CESNET/metacentrum-webinars

= Od témat pro uplné novacky az po pokrocilé uzivatele

= Zaznamy na YouTube (@metacentrum-cz)
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Co MetaCentrum aktualné déla

= Nova série webinaru na vybrana témata https://github.com/CESNET/metacentrum-webinars
= Jak spravné pracovat s infrastrukturou
» Od témat pro uplné novacky az po pokrodilé uzivatele
» Zaznamy na YouTube (@metacentrum-cz)

» Sbirdme podnéty na obsah dalsiho skoleni (meta@cesnet.cz)

Dalsi webinar bude 21. 10. od 13:00 na téma lokalni instalace SW
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me Sdileni dat

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/data-sharing#sharing-with-acl-usage

» Zasadni zména ve zpusobu sdileni dat mezi uzivateli
= Nebezpecné sdilet data pomoci chmod -R 777 /storage/mesto/home/user

= Od 5. 10. dojde k odebrani moznosti Cist cizi domovské adresare
chmod go-rwx /storage/mesto/home/user

= Neplati pro projektové adresare, pouze pro skupiny a jednotlivce
» Nastaveni pristupu pomoci ACL (Access Control Lists)

« Pomocna utilita share-dir-nfsfacl

= Pro jednoduché nastaveni prav mezi uzivateli a skupinami

= Sbirame podnéty k vylepseni (meta@cesnet.cz)

1 ]

Bude nutné vsechny pristupy nastavit znovu
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Sdileni dat

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/data/data-sharing#sharing-with-acl-usage

$ share-dir-nfsfacl --help
usage: share-dir-nfsfacl [-h] [-v] [-n] [-r] ACTION ...

Manage sharing ACLs on NFS via getfacl/setfacl over SSH $ share-dir-nfsfacl read test_shared_dir leontovyc_roman

. . $ share-dir-nfsfacl show test_shared_dir
ACTION # file: /brno2/vorel/test_shared_dir
read Grant read ACL to a user or group on PATH. . -
group read user:leontovyc_roman,user:vorel

readwrite Grant read-write ACL to a user or group on PATH. ,
undo Remove ACL entries for a user or group from PATH. write user:vorel
show Show current ACLs for PATH. execute user:leontovyc_roman,user:vorel
list List ACL changes recorded in ~/.shared_dirs.
options: : :
“h, --help show this help message and exit $ share-dir-nfsfacl undo test_shared_dir leontovyc_roman
-v, --verbose Enable verbose logging $ share-dir-nfsfacl show test_shared_dir
::’:jIZJEZ # file: /brno2/vorel/test_shared_dir

read user:vorel
write user:vorel
execute user:vorel

$ share-dir-nfsfacl show test_shared_dir
# file: /brno2/vorel/test_shared_dir
read user:vorel
write user:vorel
execute user:vorel
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Monitoring infrastruktury

B NOVé Web mymetacentrumcz nttps://my.metacentrum.cz

nttps://my.metacentrum.cz/gsub-assembler

» Sledovani stavu uloh a stroju
» Pokud vam néco chybi, dejte védét (meta@cesnet.cz)

» Sestavovac uloh pro gsub

1T 1
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metacentrum . . :
Monitoring infrastruktury
N NOVé Web my meta cen trum CZ nttps://my.metacentrum.cz

nttps://my.metacentrum.cz/gsub-assembler

» Sledovani stavu uloh a stroju
» Pokud vam néco chybi, dejte védét (meta@cesnet.cz)

= Sestavovac uloh pro gsub

1x Can Never Run: Insufficient amount of resource: gpu_cap (cuda70 !=
~sm_89, sm_61"sm_86,"sm_75,/sm_60,"sm_90,*sm_80,sm_120,sm_89,sm_61,sm_86,sm_75,sm_60,sm_90,sm_80,sm_120)

1x Can Never Run: Insufficient amount of resource: gpu_cap (cuda80 !=
~sm_89, sm_61,"sm_86,"sm_75,/sm_60,"sm_90,*sm_80,"sm_120,sm_89,sm_61,sm_86,sm_75,sm_60,sm_90,sm_80,sm_120)

1x Can Never Run: Insufficient amount of resource: cluster (eluo !=
zenon,~storm,*elwe,MunaMalfrid, A turin,*konos,*draba,~carex,”vinca,galdor*tarkil *pcr*faufer*tyra,*cha,*aman,~glados,”char
e,/*magma,*uruk,*ursafarinalfrid-

1T 1
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Monitoring infrastruktury

B NOVé Web mymetacentrumcz nttps://my.metacentrum.cz

nttps://my.metacentrum.cz/gsub-assembler

» Sledovani stavu uloh a stroju

» Pokud vam néco chybi, dejte védét (meta@cesnet.cz)

= Sestavovac uloh pro gsub

Detail ulohy

Zakladni informace

ID ulohy Nazev ulohy
metacentrum.cz

Stav Vlastnik

Ve fronté
Fronta Server
gpu@pbs-m1.metacentrum.cz pbs-m1.metacentrum.cz
Komentar

1T 1
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Monitoring infrastruktury

B NOVé Web mymetacentrumcz nttps://my.metacentrum.cz

nttps://my.metacentrum.cz/gsub-assembler

» Sledovani stavu uloh a stroju
» Pokud vam néco chybi, dejte védét (meta@cesnet.cz)

» Sestavovac uloh pro gsub

» Zdroje Cekajicich uloh Ize libovolné editovat prikazem galter

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/jobs/modity-job-attributes

1T 1




Sestavovac uloh (gsub)

metacentrum

Nastaveni
vorel

. Zakladni nastaveni
MUj prehled

Doba béhu Fronta

Sestavovac uloh (gsub) 01

<>
<>

00 00 default@pbs-m1.metacentrum.cz v

<>

Stav deOjfl 01:00:00  02:00:00  24:00:00 48:00:00 168:00:00 336:00:00

. Polet CPU RAM pamét
Stroje MetaCentra
4 S 20 S GB v
Ulozné prostory
Pocet GPU GPU pamét
Projekty v cloudu
= 1 S 10 S GB v
Fronty uloh
Typ scratch ulozisté Scratch pamét
Ulohy SSD v 100 $ GB v
[> Odhlsit se Vlastnosti CPU Vyrobce CPU
Select... -- Select -- o
Vlastnosti GPU Licence na uzlu
[ Select... v ] Select...
sm_120 PBS Server
sm 60 -- Select -- v
sm_61 SPEC
sm_75 C
sm_80
(O]
sm_86 -- Select -- v
sm_89

PBS pbs-m1: pfed 1 min

Diskové prostory: pred 20 min
Diskové kvoty: pred 10 min Zobrazit vysledky
Perun: pfed 1 h

Prometheus: pred 45 min




QSUB prikaz

qsub -1 walltime=01:00:00 —q default@pbs—-ml.metacentrum.cz -1 select=1:ncpus=4:mem=20gb:ngpus=1:gpu_mem=10gb:scratch_ssd=100gb:gpu_cap=sm_80

QSUB shell script

#!/bin/bash

#PBS -1 walltime=01:00:00

#PBS —-q default@pbs—-ml.metacentrum.cz

#PBS -1 select=1:ncpus=4:mem=20gb:ngpus=1:gpu_mem=10gb:scratch_ssd=100gb:gpu_cap=sm_80
#PBS -N my_awesome_job

Statistiky
Celkem kvalifikovanych uzl( Okamzité dostupné uzly
Stavy uzld

® Volny Casteéné volny @ Obsazeny @ Udrzba @ Nedostupny @ Neznamy

Kvalifikované (5) Okamzité dostupné (0)

Kvalifikované uzly (5)

cerit-sc.cz

ziab zia2 zia3 ziad

CPU 118/128 | ey 49/ 128 | (NGR 54 /128 | NCRU72ih 2 J
. RAM 0.2/1.0 T . | RAM0.1/1.0 T | B  RAMO02/10T ]

zial

] CPU 26 /128 ]
B rAaMoO2/10T ]

®

®
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Nové typy $SCRATCHDIR

= Stale plati, ze Uloha by méla pouzivat vhodné ulozisté scratch

» Pokud cte a zapisuje vice nez jednou

= ZUstavaji klasické scratche typu local, ssh, shm, shared

» Zména se tyka zavedeni novych perzistentnich multijob scratchu

/scratch/multijob-brno/
/scratch/multijob-plzen/
/scratch/multijob-global/

https://docs.metacentrum.cz/en/docs/computing/infrastructure/scratch-storages
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Dékuji za pozornost
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