A masik gépem egy szuperszamitogeép

Steve Jones 2002 novemberében kezdett el jegyzeteket késziteni a PBS-rél, MPI-
rol és a Mosixrol, majd 2003 juniusaban mar egy a TOP 500-as listan szerepl6
szamitdgéptelep vezetdje volt. J6 példa ez arra, hogyan képes segiteni a Rocks-
terjesztés egy telep vezetéjét a rendszer felallitdsdban és lizemeltetésében.

f gy két éve Mitch Davis (Stanfordi Egyetem mtisza-

u ki tudomanyos vezérigazgatdja) és Carnet Williams
(a Stanfordi Egyetem mtiszaki tudoményos igazga-

téja) egy igen komoly és nagy jelent&séggel bir6 projekt
kapcsan hivtak fel. A Stanfordi Jogi Egyetem halézati mt-
veletek osztilyanak vezetSjeként nagy dromomre szolgalt
egyiitt dolgozni Mitchel és Carnettel. (Mitch egyben a Jogi
Kar dékanja is volt, Carnet pedig a f6informatikusi posztot
toltott be ugyanitt.)
Ok meséltek nekem elGszor Dr. Vijay Pande-rdl,
a Folding@home projekt vezetd kutatéjardl, aki egy
nagy géptelepet szeretett volna vasarolni. Megadtak neki
a nevemet, mivel olyan embert keresett, aki ezt a projektet
képes sikerre vinni. Oszténdsen igent mondtam. Megbe-
sz€lttik a projekt részleteit és mielStt leraktam volna a kagy-
16t azért rakérdeztem: ,Mekkora is lesz pontosan?”
»300 kétprocesszoros csomépont” — valaszoltdk. ,600 CPU
... Ez aztan tud tarolni” — gondoltam akkor.
Mikozben Mitch, Carnet és Vijay a Dellel és az Intellel
egyltt a firt megvasarlasardl targyaltak, én kiildtem egy
e-mailt Vijay Pande-nak, melyben leirtam, mivel tudnék se-
giteni neki a projekt hal6zati és hardver részében. Egyben
reményemet fejeztem ki, hogy az éltala alkalmazni kivant
szoftvert a kivitelezés soran jobban megismerhetem majd.
Uzenetem utols6 sora a kovetkezd volt: ,Valami nagynak
szeretnék részese lenni ”. Vijay azonnal valaszolt, és segitsé-
gemet orommel fogadta. Megszerveztiik elsé megbeszélé-
stinket, mely sordn megyvitattuk a projekt hatékorét.
Azon az elsé talalkozén gy tlint, hogy a legtobb dolog a le-
vegbben 16g. Mindenki tudta, hogy joén a berendezés, de
nem voltak valédi tervek. Vijay azt mondta, tisztaban van
vele, hogy a prébaiizemrdl és a hasznalni kivant fajlrend-
szerrdl donteni kell. Emellett annak a lehet&ségét is meg
kellett fontolni, hogyan hasznalhatjuk a mar meglévd
stanfordi szolgaltatasokat.
Vijay megemlitette a PBS, MPI és Mosix futtatasanak le-
het6ségét is. Ezekr6l nagyon keveset tudtam, de feljegyzé-
seket készitettem és rakerestem a Google-lal a fentiekre, va-
lamint a ,beowulf” és ,flirt” szavakra is. Belefutottam egy
bemutatéba, ami a flirtépitésrél, és egy Rocks nevd nyilt
forraskoda szoftverrdl szolt. Utobbit az NPACI szervezet
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1. kép Iceberg a Forsythe Adatkdzpontban

készitette (@ www.rocksclusters.org). Kitting bemutatd
volt, rengeteg kérdésemre azonnal valaszt adott. Ilyen volt
tobbek kozott az az ,egyszerd” probléma, hogy tulajdon-
képpen hogyan is kell dsszerakni egy ilyen fiirtét, hogyan
kezeljiik a csomépontokon futé szoftvereket, hogyan allit-
suk be a mester-csomoépontot és hogyan feliigyelhetjiik

a tobbit. A bemutaté gyakorlatilag megadta a vazat a mi
tervezett furtiink felépitésének. Kinyomtattam és magam-
mal vittem a kdvetkezé megbeszélésiinkre. A készen kapott
megoldas j6 fogadtatasra talalt.
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Folding@home az Icebergen

Az Iceberg ellenérzi a Folding@home adatait. Ez egy elosztott szamitasi projekt, amelynek célja a fehérjék helyes és téves
O6sszekapcsolddasanak, valamint az erre visszavezetheté betegségek tanulmanyozéasa. A megvaldsitashoz énkéntesek sza-
bad processzoriddvel jarulnak hozza. Jelenleg korilbeldl 80,000 processzor szdmolja az adatokat.

A Iceberget a Folding@home-mal kapcsolatos kutatdsok soran kisebb feladatok szimulalasara hasznalom. A feladat itt egy
olyan szimulaciésorozat végrehajtasat jelenti, amelyben egy fehérje egy elére meghatarozott médon kapcsolédik 6ssze egy
masikkal. A kulcs egy olyan szkript megirasa volt, amely leutdnozza azt a folyamatot amelyben a Folding@home szétosztja
a feladatot az Ggyfeleknek. Egy futtatashoz altaldban 10-20 CPU-t hasznalok egyszerre.

Mas, nagyobb projektekhez az Iceberget csak a kezdeti felosztashoz hasznéltam. Altaldban 10-50ns-o0s szimulcidkat haj-
tunk végre 1ns-os darabokban. Az Iceberget az elsé 1ns-hoz hasznaljuk, majd attérink a Folding@home-ra és ott folytatjuk
a munkat. Uj moédszereinket gyorsan meg tudjuk ismételni az lceberg altal kinalt kontrollalt és stabil kérnyezetben. Uj pro-
jektek fejlesztésénél az Iceberget az eredmények ellendrzésére hasznéljuk, és amint biztosak vagyunk az Gj modszerben,

raeresztjlk azt a 80,000 CPU-s elosztott szamitdgépre.

-Young Min Rhee a Folding@home projektbdl, folding.stanford.edu

Az Iceberg felallitasa

Mikozben ez a két talalkozo zajlott, a Dell a Stanfordi
Forsythe Adatkdzpontban a fiirtot szekrénybe szerelte és
Osszekototte a csomdpontokat. Mindez hét napig tartott.
Letoltottem a Rocks 2.3 valtozatat, és a telepitettem

a Rocks-zsargonban kdzpontnak nevezett gépre. Az egész
valahogy elbtivolGen egyszert volt. A sikeren felbuzdulva
harmadik megbeszélésiink utan tgy dontottiink, hogy

a hardver és a halézat felépitése mellett feladatkérom kibg-
viilt a szoftver kezelésével is. Biztos voltam benne, hogy

a tobbi akadalyt is sikerrel veszem majd, de utélag azt kell
mondanom, hogy ezen a ponton még egyaltalan nem vol-
tam tisztdban a feladat val6di méreteivel. Val6jaban ugyanis
minden idék legnagyobb Rocks fiirtjét kezdtem el épiteni.
Az elsG problémaval akkor szembestiltem, amikor megproé-
baltam telepiteni egy szadmitasi csomépontot. Erre val6 az
insert-ethers nevii Rocks segédeszkoz, amely a szamitasi
csomépontok Ethernet MAC cimeit megtalalja, IP cimeket
és gépneveket oszt ki nekik, majd ezt az informaciot

—a PXE-t és a DHCP-t hasznélva — egy megadott egyezteté-
si protokoll segitségével beilleszti egy adatbazisba. A cso-
mopont beillesztését kovetden, az azon futd rendszer egy
megfelel§ Red Hat Kickstart allomény alapjan éptil fel és
keriil beallitasra, befejezve ezaltal a PXE rendszerbetoltési
folyamatot.

Sajnos gondjaim adédtak a Dell PowerEdge 2650-ben talal-
hat6 halozati kartyaval. Ugy ttint a Rocks nem tdmogatja

a Broadcom Ethernet vezérlGket. Elkiildtem a problémamat
a Rocks vitaférumaéra és a Dell-t is felhivtam tdmogatéast
kérve, és mivel arany fokozatti timogatasi szerzédésiink
volt, nyitottam egy szervizjegyet.

A Rocks fejlesztdi gyorsan készitettek szamomra egy kisér-
leti valtozatot, amely tartalmazta a sziikséges frissitett esz-
kézmeghajtokat. Ez megoldotta a problémat, és hamarosan
viszontlattam a javaslataimat és észrevételeimet a Rocks
2.3.1 szerviz kiadaséban.

Az utols6 gond amit a méretezésnél vettem észre, az volt,
hogy nem voltam képes 511 aktiv feladatnal tobbet futtatni.
A felhasznal6im sikitoztak a 100 kihasznalatlan processzort
latvan. Ez a helyzet azért allhatott el§, mert az Icebergen
futtatott feladatok nagy része rovid életd, egy-két pro-
cesszoros folyamat volt. Mikozben a Rocks fejlesztdi csapa-
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taval dolgoztam egyiitt, megprobaltunk elére meghataro-
zott allanddkat talalni a Maui id6zité kodjaban. Végil én
talaltam meg, és a Rocks csapatanak ttmutatasaval, tjrafor-
ditottam és tjrainditottam a Maui-t. A rendszer most mar
annyi aktiv feladatot tud idéziteni, ahany szabad pro-
cesszor van.

A TOP500-as futtatas

2002 végén, miutan megoldottuk az utolsé hardver és szoft-
verproblémat is elhataroztuk, hogy az Iceberget feltessziik
a TOP500 szuperszamitogép listara (2 www.top500.org).

A TOP500 egy félévente megrendezett verseny, amely

a Linpack (egy linearis algebrai feladatok megoldasara
hasznalhaté csomag) tartés futtatasaval mért teljesitmény
alapjan rangsorolja az 500 leggyorsabb gépet. A 2002 no-
vemberi listan 97 hagyomanyos gépekbdl all6 fiirt szere-
pelt, igy biztosak voltunk benne, hogy az Icebergnek van
esélye a listara vald felkeriilésre.

A TOP500 listara valo felkeriilés azonban tobb munka volt,
mint amire szamitottunk. A Rocks egy eldre leforditott
Linpack allomannyal érkezik, amely képes ugyan joé teljesit-
ményt elérni, de mi tobbet akartunk.

Kapcsolatba léptem a Dell Skalazhaté Rendszerek csoport-
javal. T6liik a Linpack fiirtre hangoldsaban kaptam segitsé-
get. Dolgoztunk egyiitt példaul a Linpacknak a Goto BLAS
konyvtarhoz val6 hozzéillesztésén (Basic Linear Algebr
Subroutines; alapvetd linearis algebrai szubrutinok).
Utébbit Kazushige Goto irta (@ www.cs.utexas.edu/
users/flame/goto).

Ezen feliil a Dell javaslatot tett egy kifinomultabb hal6zati
topolégiara. A TOP500 futtatas elStt a 300 csomépont 16 db
100Mbit-es Ethernet kapcsolén osztozott (Dell
PowerConnect 3024). Ugy taldltuk, hogy a Linpacknak

— mint megannyi mas, erésen parhuzamositott alkalmazas-
nak - kifejezetten hasznal, ha egy jobb halézati kapcsolatot
épitunk ki. (Magyarul kisebb késleltetési idét és/vagy
nagyobb savszélességet biztositunk). A Dell kélesonzott
nekiink néhany Gigabites blokkolasmentes kapcsolot.

A fenti fejlesztések javitottak a teljesitményt, és 2003 juniu-
saban bemutattuk eredményeinket a TOP500 listan. Az
Iceberg a 319. helyen all és érzésem szerint egy gyorsabb
halézati kapcsolattal akar el6rébb is lehetne.




IN SILICO (szamitégépes) bioldgia az Icebergen

Az Iceberg Dell szuperfirt |étrehozésa felért egy tudomanyos forradalommal. Tulajdonképpen évtizedek 6ta hasznélunk
szuperszamitégépes kdzpontokat, de mindig kényelmetlenll éreztik magunkat a meglehetésen szlkre szabott feldolgozasi so-
rok, a kevés gépidé miatt, no meg azért, mert valahogy mindig nehézkesen lehetett csak a rendszert az igényeinkhez igazitani.
Az elmult néhany évben felépitettiik sajat Linux furtjeinket 50-100 CPU-val. A kész hardver azonban sajnos magasabb tamo-
gatési és adminisztracios koltségekhez vezet, arrél nem is beszélve, hogy amig cikket irunk, a fart tétlendl all. Az (j
Stanfordi Dell furt ezzel szemben rendkivil kéltséghatékony megoldés kinédl tudoményos feladatokra. Megosztott eréforras-
ként csomdpontok szazai érhetéek el, ha mondjuk egyik éjszaka tesztelni szeretnénk egy Uj modellt, a kéltséglink viszont
kizarélag az altalunk hasznalt atlagos csomépontszammal aranyos. Amellett, hogy a hardver teljes iranyitasunk alatt all, az
igénybe veheté eréforrasok egy nagysagrenddel nagyobbak annal, mint amit valaha is hasznéaltunk a telepités elétt vagy
utén. Ehhez képest az adminisztraciéval hetente mindossze egy érat toltink.

A szamitogépes bioldgia fehérjekutatassal kapcsolatos alkalmazasai altalaban rendkivil nagy szamitasi kapacitast igényelnek.
Az egyik legéltaldnosabb esetben az a feladat, hogy logikai 6sszefliggést, feltlind mintazatot talaljunk a szekvenciacsaladok és

a szerkezetek kozott. Hasonld, de kicsit mas a biomolekulék belsé mozgésainak szimulécidja. A mintaegyeztetés nem nagy do-
log, ha csak néhany tucat szekvencia all rendelkezéslinkre, a jelenlegi projektlinkben azonban az cél, hogy a Shewanella baktéri-
um fehérjéivel kapcsolatban tudjunk pontos elérejelzéseket adni. (Ez a baktériumfaj arrél a képességérél hires, hogy radioaktiv
és mérgez6 hulladékot eszik). Ez pedig tobb szdzezer szekvenciat jelent, amelyeket paronként éssze kell hasonlitanunk.

A helyi fartlinkon ez tobb heti alaposan megtervezett futtatast kivant. Ugyanezt a jelenleg rendelkezéstinkre &llé eszkozokkel
egyetlen éjszaka alatt megtehetjik. Ennyi idd kell ahhoz, hogy kiprébaljunk egy Uj étletet, masnap pedig mar bemutathatjuk
az eredményt.
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1. dbra A Villin headpiece

A Villin headpiece 6nmagaban egy nagyon kicsi, kértilbelil 600 atom-
bol &llé protein. Ugyanakkor mindig viz veszi kériil (vorés/fehér palci-
kék), ami a kezelend6 atomok szémét koriilbeliil 10,000-re néveli.
Minden egyes atom a legkozelebbi 100-200 szomszédjaval lép kol-
csénhatasba. Ezeknek a hatasoknak az er6sségét minden egyes |épés-
ben ki kell szdmolni, majd ezt félmillidrdszor meg kell ismételni ahhoz,
hogy a molekula mozgasanak egy mikroszekundumnyi részletét ponto-
san leutdnozzuk. Az 1. &brahoz hasznalt adatok az Iceberg 10 csomé-
pontjan két hetes futtatassal késziiltek.

Az atomok mozgasanak molekuladinamikai szimulaciéja szintén lenyligozé feladat. Az 6tlet nagyon egyszerd, ki kell szami-
tani az atomok egymasra kifejtett erejét, majd Newton egyenlete alapjan meg kell hatarozni az Uj pozicidkat egy megfeleld-
en rovid idével késdbb (egy lépés altalaban 2 femtomasodperc, vagyis 2 X 10-15 masodperc). A szimulécié egy |épése
ugyan gyors, egy biolégiai reakcié tanulmanyozaséhoz azonban lépések millidrdjai szlikségesek . Ezért a kdédot Ugy optima-
lizaltuk, hogy kihasznéalhassuk a Pentium 4 Xeon processzorokon elérhetd Intel Streaming SIMD Extensions utasitaskészle-
tet. Ezzel &tlagosan kétszeres illetve négyszeres kozotti gyorsulast érhetiink el. Ez tett elehetévé, hogy olyan méretli fehér-
jéket szimulaljunk tébb mint egy mikromasodpercnek megfeleld valds ideig, mint a Villin headpiece (1. &bra), s mindez csu-
pan 2 hétbe telt a Iceberg 10 csomdpontjan. Valéjaban az optimalizalt kéd még egy 6nallé Dell/Intel Xeon processzoron is
gyorsabb, mint a cslcskategdrids IBM Power4 vagy Alpha processzorokon, s mindezt tizedannyi kéltség mellett érjik el.
Eddig ez volt messze a legjobb informatikai beruhazasunk, igy ha a jovében bdvitentink kell, nem fogunk habozni.

— Michael Levitt és Erik Lindahl a Szerkezeti biolégia tanszékrél, Stanfordi Egyetem Orvosi Kar

Az Icebery iij otthonaba koltozik

Az Iceberg élland6 lakéhelyének a James H. Clark Kézpon-
tot szemeltiik ki. Ez a Silicon Graphics és Netscape alapito-
jarol kapta a nevét, aki egyben a Bio-X Projekt alaptdkéjét
szolgaltaté mecénas is. 2003 augusztusaban eljott a koltozés
ideje. A Forsythe Adatkézpontboél val6 elkoltdzés sok jo dol-
got hozott szdmunkra, melyek koziil az egyik legfontosabb
a Rocks djratelepitése volt. Azért erdltettem ezt a dolgot,
mert egy ekkora méretdi fiirt karbantartasanak a stabil inf-
rastruktara a kulcsa. Ez teszi lehetévé a teljes tulajdonlasi
koltség alacsonyan tartasat. Amig az Iceberg a Forsythe
Adatkézpontban volt arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy
a hardveren és a szoftveren egyardnt van még mit javitani.
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A koltozés kapora jott, hiszen az ezzel egyiitt jaré allasidd
lehet6vé tette szdamunkra, hogy a médositasokat elvégez-
ziik a fizikai modellen. Ugy dontottiink, hogy a kozponti
csomépontot tovabbfejlesztjiik, a felhasznéléi konyvtarakat
pedig athelyezziik egy masik, hattértaroléval rendelkezd
csomoépontra.

A Rocks ajra bevaltotta a hozz4 fiz6tt reményeket.
Annyi volt csak a dolgunk, hogy az insert-ethers prog-
ramban kivalasszuk a beillesztend6 csomépont NAS ké-
sziilléktipusat. Hogy teljes mértékben kiaknazhassuk az
ebben taldlhaté dupla Gigabit Ethernet hal6zati kartyat,
a kapcsolat-0sszeftizést hasznaltuk. A koézponti csomé-
ponton végzett néhany mddositas utdn, ami gyakorlatilag
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2. kép Linpack futtatdsa a TOP500-ba
valo kertiléshez

3. kép Az Iceberg Uj otthonaban
Balrdl jobbra: Vijay Pande, a Folding@home vezetd kutatéja;
Steve Jones, az Iceberg tervezéije; Erik Lindahl, posztdoktori
dsztondijas; és Young Min Rhee, kutaté

a felhasznél6k Gj késziilékhez valé hozzarendelését
jelentette az el6z6leg mentett adatok visszamasolasa
utan Gjra mikodtink.

A személyi szuperszamitégeép filozofiaja

Minden nagy teljesitményt szamitogépfiirt telepitésénél az
elsédleges cél az, hogy azt a lehetd leggyorsabban megbiz-
hatéan mtik6dé allapotba hozzuk, és ez az éllapot a hard-
ver halalaig fenn is maradjon. A rendszert hasznal6 kutatok
igy biztosak lehetnek benne, hogy amikor egy problémaval
kapcsolatban nagyobb szamitasi teljesitményre van sziiksé-
giik, az rendelkezésiikre is all. Egy ilyen méretd és
kihasznaltsagti rendszert természetesen nem lehet csak

a proba kedvéért modositgatni.

Meglatasom szerint ezzel a koncepciéval tokéletesen 6ssz-
hangban van mindaz, amit az altalunk valasztott standardi-
zalt fart disztribticié biztosit. A rendszerfeltigyelet ennek
hasznalataval kimeriil a feldolgozasi sorok illetve a fajlrend-
szerek telitettségének megfigyelésében. Szemmel kell tarta-
ni persze a kiilonb6zé napldkat illetve magat a hardvert is,
de ez tulajdonképpen természetes.

Kombinalva a Rocks és a Dell timogatasi tervét a szamitasi
pontokra eziist, a kozponti csomépontra pedig arany foko-
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zati timogatast kaptunk, ami azt jelenti, hogy harom
évig nem lesz gondunk sem a teljesitményre, sem a meghi-
béasodott alkatrészekre. A tovabbi finanszirozassal kapcso-
latban Ggy gondoltuk, hogy a gépid6 kiszamlazasaval

el6 tudjuk teremteni azt az 6sszeget, amellyel harom éven
beliil lecserélhetjiik a teljes rendszert. Erre aztan attelepit-
jiik a Rocks rendszert, és tovabbi harom évig megint nem
lesz problémank.

Az Iceberg-II varhatéan ugyanannyi csomépontot tartal-
maz majd, mint el6dje, de a 2U helyett 1U magas gépek
lesznek benne a helytakarékossag végett. Az el6d kiilonal-
16 fiirtként tovabb miikodik majd, de egyre kevesebb
csomoéponttal, mert a meghibasodott elemeket mar nem
cseréjiik benne.

Emellett tervezziik egy masik, 600 csomépontot szamla-
16 fiirt beszerzését is, amit az elkovetkezd 6-12 hénapban
akarunk elinditani. Ez a fiirt egy kiils6 telephelyen lakik
majd. Pillanatnyilag targyalunk egy kutatéintézettel, amely
érdeklGdott a lehetGség irant. Ok megfelels gépidGért cse-
rébe specidlis szolgaltatadsokat (generalt &ram, sziinetmen-
tes tap, 1égkondicionalas) kinadlnak.

Azt is tervezem, hogy az Iceberg mellett épitek még

egy furtot, kifejezetten kereskedelmi célokra. Szeret-
ném, ha befejezése utan nemcsak ez lenne a legnagyobb
Rocks fiirt, hanem bekeriilne a TOP500 lista elsé 20 he-
lyezettje kozé.

Zaro megjegyzések

Az Iceberg karbantartési koltségeinek alacsonyan tartdsat
alapvet8en az teszi lehet6vé, hogy korulotte éppen jo
ardnyban vannak jelen az infrastrukttraval és a tényleges
hasznalattal foglalkozé emberek. Utébbiak értelemszertien
azok a kutatdk, akik szamitasi feladataikat futtatjak a rend-
szeren. A miiszaki csapat nemcsak karbantartja a rend-
szert, hanem lehet3vé teszi annak az oktatasban valo fel-
hasznalasat, illetve azt is, hogy az érdekl6d6k megismer-
hessék az altala nydjtott szolgéltatasokat.

A feladatokat ésszertien elosztottuk, igy a ttizfal karban-
tartasa, az titemezd bedllitasa, a felhasznaldi adatok vagy
a hardver karbantartasa egy-egy ember munkaidejének
csak egy nagyon kis részét veszik el. A rendszer karban-
tartasara forditott id§ hetente atlagosan egy 6ra, ami talan
a legfényesebb bizonyitéka a j6 tervezésnek. Az sem elha-
nyagolhaté persze, hogy egy 203 csomépontot szamlalé
furt tulajdonlasi koltsége megegyezik egy 10 csoméponttal
rendelkezgével.
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Steve Jones (stevejones@stanford.edu)

Azért adta fel a Stanfordi Egyetem Jogi Karan
betoltott alldsat, hogy egy internetszolgéltatd
biztonsagi stratégajaként folytassa palyafuta-
sat. Jelenleg tanacsaddként a biztonséagi
rendszer kialakitdsaért felel. Jelenleg épp at-
koltdzni készll Main allamba, ahol egy oktata-
si intézmény stratégdja lesz, illetve egy masik
véllalatot is akar alapitani. Szabadidejében,
egy 302 csomdpontbdl &llo, Icebergnek neve-
zett flrt rendszergazdéja.




