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Na klasteru Isabella dostupne su verzije python-a 2.7.5 i 3.6.8. Ukoliko je potrebna druga verzija pythona, preporu¢a se koristenje python virtualnih okolina.

Virtualna okolina je izolirana, funkcionalna verzija python-a koja odrzava svoje datoteke, direktorije i putanje sa specifi¢nim verzijama knjiznica.
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lako postoje mnogi alati za upravljanje virtualnim okolinama (conda, venv, virtualenv, pyenv, pyenv-virtualenv...) preporu¢amo koristenje conde/mambe za
stvaranje i upravljanje virtualnim okolinama.

Na klasteru su dostupne miniforge3 i mambaforge conda distribucije:

Distribucija Aktivacija Package Manager Verzija
Miniforge source /apps/miniforge3/bin/activate conda 4.13.0
pip 22.1.2
Mambaforge source /apps/mambaforge/mamba/bin/activate mamba 0.27.0
conda 22.9.0
pip 22.1.2

Conda

Conda je alat otvorenog koda koji sluzi za upravljanje paketima kao i sustav za stvaranje i upravljanje virtualnim okolinama. Conda je stvorena za Python
programe, ali moze pakirati i distribuirati software za bilo koji jezik (C libraries, R paketi, Java paketi...).


https://docs.conda.io/en/latest/

Conda u funkciji package manager-a pomaze korisniku u traZzenju i instaliranju razlicitih paketa. Ukoliko postoji paket/program koji zahtjeva drugadiju
verziju Python-a od trenutno instalirane verzije na operativnom sistemu, Conda omogucava kreiranje odvojene okoline sa drugacijom verzijom Python-a.

Conda virtualna okolina

lako Python omogucava stvaranje i upravljanje virtualnim okolinama, Conda virtualna okolina ima neke prednosti. Glavni i preporuéeni alat za upravljanje
paketima u Python virtualnoj okolini je pip. Uporaba pip sustava je ograniéena samo na Python pakete. Stvaranje virtualne okoline u Conda sustavu
omogucéava instalaciju svih paketa pa tako i koristenje pip alata kao alternativa Conda package manager-u.

Stvaranje virtualne okoline
Prije kreiranja virtualne okoline, potrebno je ucitati conda-miniforge3 naredbom:

$ source /apps/ mniforge3/bin/activate

Virtualna okolina stvara se naredbom conda create. Prilikom pozivanja naredbe potrebno je dodijeliti ime novog virtualne okoline zastavicom "-n" ili "-p" (ins
talacija u odredeni direktorij) te verziju Python-a koja ¢e se instalirati "python=x.y".

$ conda create -n <env_ine> python=<npr. verzija 3.9>

Instalacija u zadani direktorij

$ conda create -p </ hone/korisnik/env_i me> python=<npr. verzija 3.9>

Ukoliko korisnik Zeli prilikom stvaranja nove virtualne okoline instalirati i odredene pakete, moguce ih je navesti prilikom izvodenja naredbe create.
Instalacija paketa moguca je i nakon stvaranja virtualne okoline.

$ conda create -n <env_i ne> python=3.8 <paket_1> <paket_2> <paket_3> ...

Pregled kreiranih virtualnih okolina moguce je vidjeti naredbom:

$ conda env list

Aktivacija virtualne okoline izvodi se naredbama:

$ conda activate <env_ine>

Command prompt pokazati ¢e naziv aktivnog virtualne okoline

(<env_ime>) [<user>@eran ~]$

Deaktivacija virtualne okoline:

$ conda deactivate

Uklanjanje okoline:

$ conda env renove -n <env_i ne>



Conda kanali

Conda paketi dohvacaju se sa razli¢itih kanala - URL-a/adresa direktorija. U¢itavanjem miniforge3 okoline, ucitan je i kanal za pretrazivanje paketa conda-
forge. Conda-forge/miniforge je kreacija GitHub zajednice. Svi paketi instalirani preko conda forge kanala su Open Source tipa. Korisnik je u moguénosti
dodati jo$ kanala za pretrazivanje paketa kao npr. bioconda - kanal specijaliziran za Open Source software iz podrucje bioinformatike.

Glavni/default kanal Anaconda Inc.-a ne nalazi se na po¢etnom popisu zbog aktualnih uvjeta koristenja tj. zbog mogucénosti krSenja istih. Anaconda je
2020 godine promijenila uvjete koristenja. U trenutku pisanja ovog teksta, ukoliko se Anaconda distribucija koristi u komercijalne svrhe, licenca za
koristenje se placa.

Naredbe za pregled, dodavanje i brisanje kanala:

Popis ucitanih kanala

$ conda config --show channel s

Popis ugitanih kanala sa prioritetima pretrage

$ conda config --get channels

Dodavanje kanala - sa najveéim prioritetom

$ conda config --add channel s <i me_kanal a>

Dodavanje kanala sa najniZim prioritetom ili promjena prioriteta postojeeg kanala na najnizi

$ conda config --append channel s <inme_kanal a>

Uklanjanje kanala

$ conda config --renmpve channel s <inme_kanal a>

Upravljanje paketima
Preporuceni nacin instalacije paketa/aplikacija u virtualnoj okolini je koristenjem conda upraviteljem tj. conda install naredbom.

$ conda install <paket_ine_1> <paket_inme_2>

Moguce je navesti viSe od jednog paketa koje ¢e Conda instalirati, a naredbu je moguce detaljno modificirati nekom od dostupnih zastavica.

Ime virtualne okoline u kojoj ¢e se instalirati paket definira se zastavicom -n ili --name. Ako nije navedeno ime okolinea, paket ¢e se instalirati u trenutno
aktivnoj virtualnoj okolini.

$ conda install <paket_inme_1> <paket_inme_2> -n <env_i me>

Conda install naredbom pokusati ¢e se instalirati posljednja verzija navedenog paketa, a da bi se paket uspje$no instalirao, moguce je da ¢e se instalirati i
dodatni paketi ili azurirati ve¢ instalirani paketi. Ako se aZuriranje ostalih paketa Zeli sprijeciti, potrebno je dodati zastavicu :

—freeze-installed

Ako se Zeli instalirati odredena ili starija verzija aplikacije/paketa potrebno je navesti verziju:


https://conda-forge.org
https://conda-forge.org
https://bioconda.github.io/

$ conda install <paket_ine>=<verzija> --> npr. matplotlib=1.4.3

Dostupne verzije i pakete moguce je pretrazivati sa conda search naredbom. Search naredbom pretraziti ¢e se ucitani kanali i izlistati dostupne verzije
paketa.

$ conda search <paket _i me>

Dodatne naredbe za pregled, instalaciju, uklanjanje i aZuriranje paketa:

Naredba pokazuje sve instalirane pakete i njihove detalje u aktivnom virtualnom okruZenju

$ conda |ist

Pretraga odredenog paketa

$ conda list | grep -i <inme_paketa>

Brisanje/deinstalacija paketa.

$ conda uninstall <ine_paketa>

Ukoliko nije moguée instalirati paket/aplikaciju sa "conda install” naredbom moguée je sluZiti se "pip install" naredbom.

$ pip install <paket_ime>

Conda update naredba aZurira pakete na zadnju kompatibilni verziju.

AzZuriranje navedenog paketa.

$ conda updat e <paket _i me>

Azuriranje cijelog aktivnog virtualnog okruZenja (bez aZuriranja Python-al).

$ conda update --all

AzZuriranje Python-a

$ conda update python

Conda virtualne okoline na klasteru



Na klasteru postoje unaprijed pripremljene conda virtualne okoline. Pripremljene conda virtualne okoline ucitavaju se sa naredbom module load <virtualna-
okolina>. Ukoliko unaprijed pripremljena virtualna okolina ne sadrzi sve potrebne pakete, moguce ju je lokalno nadograditi sa naredbama:

$nodul e | oad <virtual na okol i na>

$conda create --prefix $LOCALPKGS pyt hon=<Verzija pythona virtual ne okoline>
$conda install --prefix $LOCALPKGS <potrebni - pyt hon- pkg>

ili

$pip install --prefix $LOCALPKGS <potrebni - pyt hon- pkg>

Mamba

Mamba je reimplementacija conde u C++-u i kompatibilna je sa conda-om. Mamba je puno brza u slu¢aju rieSavanja dependecy-a/ovisnosti paketa koje
doprema. Virtualne okoline stvorene mambom mogu se aktivirati i nadogradivati conda-om i obrnuto. Koristenje je jednako kao i za condu sa razlikom u
conda/mamba rijeci prilikom pisanja naredbe.

Primjer stvaranja okoline sa mambom

$ manba create -n <env_i ne> python=<npr. verzija 3.9>

Paralelno raCunanje - mpi4py

Mpidpy paket omogucéava paralelno izvodenje programa na vise od jednog ¢vora. U vrijeme pisanja ovog teksta, mpi4py paket za python verziju 3.10 nije
dostupan na conda-forge kanalu, ali ga je moguce instalirati pomocu pip paket upravitelja.

Instalacija mpi4py paketa unutar virtualne okoline

Conda Install

$ conda install npid4py

U slucaju instalacije pip upraviteliem preporuéeno je da se ucita/definira neki od postoje¢ih MPI modula dostupnih na cluster-u (npr. mpi/openmpi41-
x86_64).

Pip install
$ nodul e | oad npi/opennpi 41- x86_64

$ export MPI CC=$(whi ch npicc)
$ pip install npi4py

Primjer paralelnog racunanja



Primjer se sastoji od dvije skripte. Skriptom testrun.sge definirati ¢e se virtualna okolina, potrebni moduli (ukoliko su potrebni), broj jezgri za paralelizaciju
kao i skripta koja ¢e se paralelizirati (test.py). Sa naredbom mpirun pokrenuti ée se isti broj instanci skripte test.py kao i broj zadanih jezgri za proracun (4).
Za ispravno pokretanje ove skripte potrebna je instalacija numpy paketa i mpi4py u virtualnoj okolini.

Kada se program pokrec¢e sa MPIl-om, svi procesi su grupirani u komunikator (MPI.COMM_WORLD). Varijable komunikatora ne mjenjaju se nakon $to je
komunikator kreiran. Veli¢ina komunikatora tj. zbroj svih procesa nosi naziv size. Svaki od procesa unutar komunikatora ima jedinstveni broj za
identifikaciju - rank.

Kroz primjer paralelnog racunanja stvoriti ¢e se niz od 100 000 000 nasumicnih brojeva. Stvoreni niz podijeliti ¢e se na 4 parcijalna niza koji ¢e zatim biti
podijeljeni svakom od stvorenih procesa. Svaki od procesa osrednijiti ¢e parcijalni niz i vratiti vrijednost glavnom procesu za finalno osrednjavanje. Rezultat
finalnog osrednjavanja trebao bi biti blizak broju 10.

Kreiranje okruZenja i instalacija potrebnih paketa

source /apps/ mniforge3/bin/activate
conda create -n test_env python=3.9
conda activate test_env

conda install npi4py nunmpy

conda deactivate
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testrun.sge

#! | bi n/ bash

#$ -cwd

#$ -N testnpijob
#$ -pe *npi 4

source /apps/ mniforge3/bin/activate
nodul e | oad npi / opennpi 41- x86_64
conda activate test_env

npi run -np $NSLOTS python ./test. py

conda deactivate
#nmodul e purge



test.py

from nmpi 4py inport MPI
i mport nunpy as np

comm = MPI . COVWM_WORLD
rank = conm Get _rank()
size = comm Get _si ze()

# generira niz velikog proja podataka na RANK O
nunDat a = 100000000
data = None
if rank == 0:
data = np.random nor mal (1 oc=10, scal e=5, size=nunData)

# inicijalizira prazan niz za prihvatiti razdjeljene podatke
partial = np.enpty(int(nunDatal/size), dtype='d")

# Salje podatke ostalim"radnicim"
comm Scatter(data, partial, root=0)

# inicijalizira prazan niz za prihvatiti osrednjene parcijalne nizove
reduced = None
if rank == 0:
reduced = np.enpty(size, dtype='d')
av_| oc=np. aver age(partial)
# osrednjuje parcijalne nizove i zatimih skuplja u RANK 0

comm Gat her (av_| oc, reduced, root=0)

if rank ==
print('Full Average:', np.average(reduced))

PodnoSenje posla

$ gsub testrun. sge
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