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Linux cluster –ecgate
 

•  Web	  documentaGon:	  www.ecmwf.int/en/compuGng/our-‐faciliGes/ecgate	  	  



ecgate –configuration 

	  
•  12	  compute	  nodes	  each	  with	  	  

	  -‐2	  Intel	  Xeonprocessors(Sandy	  Bridge-‐EP):	  16	  core	  at	  2.7	  GHz	  
	  -‐Hyper	  threading	  provides32	  virtual	  CPUs	  per	  node	  
	  -‐128	  GB	  memory	  
	  -‐2	  x	  900	  GB	  SAS	  HDD	  

•  One	  (+one	  as	  backup)	  node	  used	  as	  a	  "login"	  node	  
•  RedHatEnterprise	  Linux	  Server	  6.8	  
•  6I/O	  server	  nodes	  

	  -‐Provides	  ~275	  TB	  raw	  disk	  space	  (~200	  TB	  of	  usable	  space)	  
	  -‐All	  file	  systems	  are	  GPFS	  (General	  Parallel	  File	  Systems)	  
	  -‐File	  systems	  use	  RAID	  5	  for	  speed	  and	  resilience	  

•  Available	  to	  ~3000	  users	  at	  more	  than	  350	  insGtuGons	  



Linux cluster –ecgate
 
	  

•  General	  ECMWF	  socware	  and	  libraries:	  	  
	   	  -‐ECLIB,	  EMOSLIB,	  ecCodes,	  odb_api	  

•  Archives:	  	  MARS	  and	  ECFS	  
•  Data	  formats:	  	  

	   	  -‐NetCDF,	  NetCDF4,	  HDF,	  HDF5	  
•  Graphics	  

	   	  -‐ECMWF:	  Metview,	  Magics	  
	   	  -‐External	  data	  analysis	  and	  visualisaGon	  tools	  

	  	   	   	   	  -‐	  ncview,	  view_hdf.	  panoply,	  GrADS	  
	   	   	  -‐	  CDO,	  NCO,	  R,	  NCL,	  gnuplot	  

•  Debugging:	  Totalview,	  gdb	  
•  Suite	  scheduling	  and	  monitoring:	  ecFlow,	  ecFlowview/	  ecFlowUI	  	  



•  ssh	  –Y	  uid@ecaccess.ecmwf.int	  
NX	  
•  ssh	  -‐YC	  sbu@ecaccess.ecmwf.int	  -‐oKexAlgorithms=+diffie-‐hellman-‐
group1-‐sha1	  -‐oHostKeyAlgorithms=+ssh-‐dss	  

Linux cluster  Login – ecgate





Interactive vs Batch

•  When	  you	  login,	  the	  default	  shell	  on	  ecgate	  is	  either	  Bash,	  Korn-‐shell	  
(ksh),	  or	  the	  C-‐shell	  (csh).	  

•  To	  run	  a	  script	  or	  a	  program	  interac5vely,	  enter	  the	  executable	  name	  
and	  any	  necessary	  arguments	  at	  the	  system	  prompt.	  	  

•  You	  can	  also	  run	  your	  job	  in	  background	  so	  that	  other	  commands	  can	  
be	  executed	  at	  the	  same	  Gme…	  



Interactive vs Batch

	  
•  But…	  

Background	  is	  not	  batch	  
	  
•  The	  program	  is	  sGll	  running	  interacGvely	  on	  the	  login	  node	  

	  -‐	  You	  share	  the	  node	  with	  the	  rest	  of	  the	  users	  
•  The	  limits	  for	  interacGve	  sessions	  sGll	  apply:	  

	  -‐	  CPU	  Gme	  limit	  of	  30	  min	  per	  process	  	  

•  Interac5ve	  sessions	  should	  be	  limited	  to	  development	  tasks,	  edi5ng	  
files,	  compila5on	  or	  very	  small	  tests	  
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Interactive                      vs                            Batch

	  
	  



Batch on ecgate
	  
•  Slurm:	  Cluster	  workload	  manager:	  
	  

	  -‐	  Framework	  to	  execute	  and	   	  
	  	  	  monitor	  batch	  work	  
	  -‐	  Resource	  allocaGon	  (where?)	  
	  -‐	  Scheduling	  (when?)	  

•  Batch	  job:	  shell	  script	  that	  will	  run	  
unapended,	  with	  some	  special	  
direcGves	  describing	  the	  job	  itsel	  	  

	  



Quality of service (queues)
	  
	  
•  In	  Slurm,	  QoS(Quality	  of	  Service)	  =	  queue	  
•  The	  queues	  have	  an	  associated	  priority	  and	  have	  certain	  limits	  
•  Standard	  queues	  available	  to	  all	  users	  
	  



Job directives

	  
	  



Submitting jobs: sbatch
	  
•  sbatch:	  Submits	  a	  job	  to	  the	  system.	  Job	  is	  configured:	  

	  -‐	  including	  the	  direcGves	  in	  the	  job	  script	  
	  -‐	  using	  the	  same	  direcGves	  as	  command	  line	  opGons	  

•  The	  job	  to	  be	  submiped	  can	  be	  specified:	  
	  -‐	  As	  an	  argument	  of	  sbatch	  
	  -‐	  If	  no	  script	  is	  passed	  as	  an	  argument,	  sbatch	  will	  read	  the	  job	  from	  
	  	  	  standard	  input	  

	  
	  

•  The	  corresponding	  job	  id	  will	  be	  returned	  if	  
successful,	  or	  an	  error	  if	  the	  job	  could	  not	  be	  
submiped	  



Checking the queue: squeue
	  
•  squeue:	  displays	  some	  informaGon	  about	  the	  jobs	  currently	  running	  or	  

waiGng	  
•  By	  default	  it	  shows	  all	  jobs	  from	  all	  users,	  but	  some	  filtering	  opGons	  are	  

possible:	  
	  -‐u	  <comma	  separated	  list	  of	  users>	  
	  -‐q	  <comma	  separated	  list	  of	  QoSs>	  
	  -‐n	  <comma	  separated	  list	  of	  job	  names>	  
	  -‐j	  <comma	  separated	  list	  of	  job	  ids>	  
	  -‐t	  <comma	  separated	  list	  of	  job	  states>	  

	  
	  



Canceling a job: scanceloptions

•  The	  most	  common	  usage	  of	  scancel	  is:	  
	  
	  



HPCF 
 

•  Web	  documentaGon:	  
www.ecmwf.int/en/compuGng/our-‐faciliGes/supercomputer	  



HPCF – Cray XC40 
 

	  
•  OperaGonal	  at	  ECMWF	  since	  19	  September	  2014	  
•  Phase	  2:	  ~3600	  nodes	  /	  130,000	  compute	  cores	  per	  cluster	  
•  ~8.5	  petaflops	  peak	  and	  ~320	  teraflops	  sustained	  performance	  
•  Numbers	  23	  and	  24	  in	  the	  November	  2016	  Top	  500	  Supercomputers	  list	  
•  Contract	  with	  Cray	  extended	  to	  30	  September	  2020	  	  





Access to Cray HPCF 
	  

•  InteracGve:	  The	  Cray	  HPCF	  systems	  are	  called	  cca	  (and	  ccb).	  	  
Access	  to	  the	  Crays	  from	  outside	  ECMWF	  is	  through	  ECaccess	  (ssh	  or	  NX).	  	  
Within	  ECMWF,	  access	  is	  through	  ssh.	  	  
ssh	  host	  based	  authenGcaGon	  is	  in	  place.	  You	  should	  not	  set	  up	  your	  own	  ssh	  keys.	  	  
	  
•  Batch	  access:	  Directly	  on	  Cray	  HPCF.	  	  
From	  ECaccess	  web	  interface	  and	  ECaccess	  WebToolkit	  or	  ECtools.	  No	  new	  version	  
required.	  	  
‘InteracGve	  batch’	  access	  available	  with	  ‘qsub	  –I’.	  Useful	  for	  tesGng/debugging:	  	  
	  

	  
qsub –I –q ns  
 
qsub: waiting for job 6684896.sdb to start  



File systems on Cray HPCs 
	  
	  
	  
	  
	  
	  
•  Check	  quotas:	  	  	  	  	  ecquota	  	  
•  Cross	  mounts:	  	  
-‐On	  ecgate:	  /hpc$HOME	  and	  /hpc$PERM.	  	  
-‐On	  cca	  (interacGve	  node	  only):	  /ws$HOME	  and	  /ws$SCRATCH.	  	  
	  
•  You	  can	  configure	  the	  stripe	  sezngs	  in	  the	  Lustre	  file	  system.	  	  
•  Specialised	  file	  systems	  have	  been	  set	  up	  for	  some	  projects	  and	  for	  Time	  CriGcal	  opGon	  2	  

acGviGes.	  	  

Filesystem	   Quota	   File	  quota	  (k)	   Snapshots	   Backup	   Select/Delete	   Type	   

$HOME	   480MB	   20	   yes	   yes	   no	   NAS	  (NFS)	   
$PERM	   26GB	   100	   yes	   no	   no	   NAS	  (NFS)	   

$SCRATCH	   26TB	   1000	   no	   no	   yes	   Lustre 



The Cray batch service: PBSpro 	  
•  DirecGves	  in	  batch	  jobs	  start	  with	  ‘#PBS’.	  	  
•  Main	  User	  commands:	  	  

•  3	  main	  types	  of	  nodes	  on	  cca:	  Pre/post-‐Processing	  nodes	  (PPN),	  MOM	  nodes	  and	  
ComputaGonal	  nodes	  (CN).	  	  

	  

User	  Commands	  	   PBSpro	  	  
Job	  submission	  	   qsub	  <script>	  	  

Job	  cancel	  	   qdel	  <job_id>	  	  

Job	  status	  	   qstat	  [job_id]	  	  

Queue	  list	  	   qstat	  –Q	  [-‐f]	  [queue]	  	  

Job	  status	  	   qscan	  	  

See	  job	  output	  file	  	   qcat	  
	  	  



PBSpro: Batch queues on ECMWF Cray HPCs  
•  Current	  User	  Limits:	  	  

	  -‐	  20	  jobs	  per	  queue	  	  
	  -‐	  1GB	  per	  process.	  	  
	  -‐	  24	  hours	  wallGme	  (48	  hours	  if	  no	  limit	  given)	  	  

	  
●‘	  qstat	  –Q	  –f	  <queue_name>	  ’	  gives	  full	  details	  on	  specified	  queue.	  	  

User	  Queue	  
Name	  	  

Suitable	  for	  	   Target	  nodes	  	   Number	  of	  
processes	  (min/

max)	  	  

Shared/not	  
Shared	  	  

Processes	  per	  
node	  available	  
for	  user	  jobs	  	  

ns	  	   serial	  	   PPN	  	   1/1	  	   shared	  	   48	  	  

nf	  	   fracGonal	  	   PPN	  	   2/24	  	   shared	  	   48	  	  

np	  	   parallel	  	   MOM+CN	  	   1/48	  	   CN	  not	  shared	  	   48	  



Data Handling System (DHS) 
 	  
•  Web	  documentaGon:	  www.ecmwf.int/en/compuGng/our-‐faciliGes/data-‐handling-‐system	  	  



DHS - configuration 
 	  
•  DHS	  Hardware	  	  
	  

	  -‐	  Intel-‐based	  Linux	  servers	  	  
	  -‐	  Some	  IBM	  p575/p620	  servers	  	  
	  -‐	  4	  Oracle	  SL8500	  automated	  tape	  libraries	  	  

•  	  DHS	  Socware	  	  
	  

	  -‐	  Based	  on	  HPSS	  (High-‐Performance	  Storage	  System)	  	  

•  Comprises	  two	  archives	  	  
	  

	  -‐	  MARS	  –	  Meteorological	  archive	  	  
	  -‐	  ECFS	  –	  User	  archive	  	  



DHS Services 	  
	  
•  MARS	  –Meteorological	  Archive	  and	  Retrieval	  System	  

	  -‐Data	  is	  accessed	  via	  a	  meteorological	  meta-‐language	  interface	  
	  -‐Bulk	  of	  the	  data,	  few	  files	  (but	  holding	  billions	  of	  fields	  in	  total)	  
	  -‐Relies	  upon	  excellent	  tape	  drive	  performance	  when	  retrieving	  lots	  of	  small	  parcels	  of	  
	  data	  from	  tape	  

•  ECFS	  –ECMWF	  File	  System	  
	  -‐HSM-‐like	  (Hierarchical	  Storage	  Management)	  service	  for	  “ad-‐hoc”	  files	  that	  are	  not	  
	  suitable	  for	  storing	  in	  MARS	  
	  -‐Data	  is	  accessed	  via	  an	  rcp-‐like	  interface	  
	  -‐Millions	  of	  files,	  many	  very	  small	  

•  HPSS	  
	  -‐Both	  MARS	  and	  ECFS	  rely	  on	  HPSS	  as	  the	  underlying	  data	  management	  system	  that	  is	  
	  used	  to	  store	  the	  data	  
	  -‐Users	  do	  not	  have	  direct	  access	  to	  HPSS,	  only	  via	  MARS	  and	  ECFS	  



ECFS –the user’s view 	  
	  



ECFS commands	  
	   •  The	  Unix	  style	  of	  file	  interface	  has	  been	  adopted	  by	  ECFS:	  

	  
	  -‐	  files	  are	  mapped	  to	  a	  Unix-‐compaGble	  directory	  tree	  
	  -‐	  either	  absolute	  and	  relaGve	  pathnames	  can	  be	  used	  
	  -‐	  there	  is	  a	  current	  ECFS	  working	  directory,	  analogous	  to	  the	  
	  Unix	  current	  working	  directory	  $PWD	  
	  -‐	  limited	  wildcard	  support	  is	  provided.	  

•  In	  ECFS	  the	  well-‐known	  Unix	  file	  management	  commands	  simply	  
become:	  

	  
	  els,	  erm,	  ermdir,	  emkdir,	  ecd,	  epwd,	  echmod,	  echgrp,	  ecp,	  
	  emv	  (and	  emove),	  ecat,	  etest,	  etouch	  and	  eumask.	  

	  
•  In	  addiGon	  the	  following	  ECFS	  commands	  are	  available:	  

	  ecfsdir,	  ecfs_status	  



ECMWF login

•  Use	  of	  Member	  State	  IDs	  	  
•  InteracGve	  access	  via	  Internet	  link	  

	   	   	  ssh	  –X	  –l	  <UID>	  ecaccess.ecmwf.int	  
	  or	  withNX	  from	  No	  Machine(the	  desktop	  VirtualizaGon	  Company)	  

	  
•  Training	  IDs	  (tr	  ?,	  passwords	  )	  
•  modules	  

-‐  module	  list	  
-‐  module	  avail	  	  
-‐  module	  load	  	  	  

See	  	  	  hpps://socware.ecmwf.int/wiki/display/UDOC/Modules	  
	  

Compiling on the Crays
	  
•  3	  compiler	  suites:	  Cray,	  Intel	  and	  Gnu	  compilers	  	  
•  All	  3	  are	  supported	  by	  Cray.	  Default	  compiler	  suite	  is	  Cray.	  	  
•  Users	  can	  change	  compiler	  suite	  with	  ‘module	  	  
•  ECMWF	  (and	  Cray)	  recommend	  the	  use	  of	  the	  compiler	  wrappers	  Sn,	  cc	  and	  CC	  for	  the	  3	  compiler	  suites.	  	  
•  For	  more	  informaGon	  on	  a	  compiler,	  you’ll	  need	  to	  read	  the	  man	  page	  of	  the	  specific	  compiler	  	  



VIEW ECFLOW SERVER



VIEW ECFLOW SERVER



More info in: 
	  
•  IntroducGon:	  
	  
hpps://confluence.ecmwf.int/x/dI48Aw	  
	  
•  Cray	  Computers	  
	  
hpps://confluence.ecmwf.int/x/aZ8wAw	  
	  
•  Generic	  docs	  
	  
hpps://confluence.ecmwf.int/display/UDOC/User+DocumentaGon	  


