Nastroj HyperQueue umoznuje naplno
vyuzivat vypocetnich kapacit superpocitacu
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IT4AInnovations je zapojeno do projektu LIGATE, jehozZ cilem je vyuzZiti evropskych
superpocitact za ucelem navrhu léku. Jedna se o pocitacovy navrh 1é¢iv (Computer-Aided
Drug Design, CADD) s vyuzitim $pickovych superpocitacu a do budoucna se pocitais
vyuzitim exascalovych superpocitacu.

Konkrétné se v projektu LIGATE resi screening obrovského mnozstvi molekul, coz je typ uloh, pro
které je problematické vyuzit potencial celého vypocetniho uzlu. Proto védci z IT4Innovations, které
je soucasti VSB - Technické univerzity Ostrava, dodali unikatni feSeni v podobé néstroje
HyperQueue. Ten umoznuje efektivné a jednoduse spoustét velké mnozstvi vypocetnich tloh na
modernich heterogennich evropskych superpocitacich. O co presné jde?

,Moderni superpocitace se vyznacuji tim, Ze kombinuji riizné vypocetni architektury a obsahuji velké
mnozstvi heterogennich zdroji. Jejich efektivni vyuziti pomoci tradi¢nich ndstroji pro zadavani
vypoctl, mize byt slozité,” vysvétluje Jan MartinoviC z Laboratore pro naro¢né datové analyzy a
simulace v IT4Innovations a dodava: ,Proto jsme vytvorili ndstroj HyperQueue, ktery zjednodusuje
vyuziti superpocitact s komplexnimi zdroji a poskytuje jednoduché rozhrani pro zadavani
vypocetnich uloh. Zaroven vsak dokdze efektivné vyuzivat dostupné vypocetni zdroje superpocitace.”

Branislav Jansik, reditel superpocitacovych sluzeb IT4Innovations, dopliuje: ,HyperQueue byl
Uspésné nasazen a testovdn na nékolika superpocitacich s riiznou hardwarovou architekturou. Patri
mezi né EuroHPC superpocitac¢ Karolina, provozovany nasim superpocitacovym centrem, a evropsky
nejvykonneéjsi superpocita¢ LUMI, provozovany finskym CSC."

,Ndstroj HyperQueue je nesmirné uzitecny pri rozsirovani stavajicich védeckych workflow, pricemz
nevyzaduje témér Zddné zmeny v jejich kédu. Prdce s HyperQueue je velmi jednoduchd a do sprdvce
bioinformatickych workflow Nextflow jsme dokonce pridali nativni podporu HyperQueue, takze
uzivatelé mohou vyuzivat HyperQueue pri spousteni svych genomickych workflow, aniz by se museli
HyperQueue naucit. Je prijemné se setkat s ndstrojem, ktery si rozumi se systémovym pldnovacem a
nemd negativni vliv na stabilitu systému pri provddéni velmi rozsdhlych workflow,” rika Henrik
Nortamo, specialista na aplikace ve spolec¢nosti CSC.

HyperQueue je v ramci projektu LIGATE nasazovan i na superpocitacich italského centra CINECA a
ma potencidl stat se primarnim ndastrojem pro efektivni planovani obrovského mnozstvi tloh, které
by nedokdazaly jednotlivé vyuZzit celou kapacitu vypocCetniho uzlu superpocitace. ,Zjistili jsme, ze
ndastroj HyperQueue se snadno pouzivd, zjednodusSuje nasazeni na novych superpocitacich a
zefektivniuje vyuziti zdrojii pro pracovni zdtéze slozené z velkého poctu malych tloh. Presné to je
pripad virtudlni screeningové aplikace, kterou vyvijime v ramci projektu LIGATE a kterd jiz byla
vyuzita v boji proti pandemii COVID-19,” uvedl Gianluca Palermo z Politecnico di Milano, ktery je
zaroven technickym manazerem projektu LIGATE.

Technické udaje

Moderni superpocitace obsahuji velké mnozstvi heterogennich zdroju, které poskytuji obrovsky
vypocetni vykon. Je naro¢né navrhovat monolitické aplikace, které mohou tento vykonnostni
potencial efektivné vyuzit (napr. skalovanim na stovky jader); uzivatelé HPC Casto navrhuji sva



vypocetni workflow jako soubor mensich, vzajemné zavislych uloh, které vyuzivaji pouze zlomek
prostredku jednoho uzlu klastru. Presto muze byt provadéni téchto workflow na HPC klastrech za
pritomnosti spravce uloh, jako je Torque/PBS nebo Slurm, naro¢né. Ty mohou stanovit omezeni pro
soubézné provadeéni vice uloh na jednom uzlu, coz brani vyuziti uzlu, a jejich konstrukce obecné neni
stavéna na obrovské mnozstvi mensich, na zdroje méné naro¢nych tloh, coz muze vést k pretizeni
spravce.

HyperQueue predstavuje framework pro provadéni vypoCetné naro¢nych tuloh, ktery nabizi reseni
tohoto problému. Umoziuje uzivatelim zadavat ulohy jednoduchym zplisobem mimo vypocetni
ulohu. HyperQueue se pak postara o vyzadani vypocetnich prostredki od spravce tloh a o spusténi
uloh na vSech dostupnych vypocetnich uzlech. K vyvazeni zatéze tloh pouziva sofistikovany planovac
s prihlédnutim ke specifikaci jednotlivych zdroju a aktualnimu vytizeni uzlu. Pripadovou studii muze
byt napr. trividlni definice vypo¢tu s mnoha tlohami, které vyuzivaji maly pocet jader, a jeho
spusténi na superpocitaci s velmi vykonnymi uzly (naprt. se 128 jadry) a dosazeni velmi vysokého
vyuziti uzIl hned po spusténi.

Projekt LIGATE ziskava financni prostredky z Evropského spolecného podniku pro vysoce vykonnou
vypocetni techniku na zdklade grantové dohody ¢. 956137. Spolecny podnik ziskdvad podporu z
programu Evropské unie pro vyzkum a inovace Horizont 2020 a Itdlie, Svédska, Rakouska, Ceské
republiky a Svycarska. Tento projekt je financovdn z prostredkii Ministerstva $kolstvi, mlddeZe a
télovychovy Ceské republiky (ID: MC2102).
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