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Uvod

Kontejner je standardna jedinica softvera koja pakira kod i sve njegove ovisnosti tako da se aplikacija mozZe brzo i pouzdano pokretati u razli€itim
okruzenjima. Oni "sjede" na fizickom serveru i njegovom operacijskom sustavu i s njim dijele kernel. Sli¢ni su virtualnim strojevima (eng. virtual machines )
utoliko $to su takoder virtualizirani sustavi.

Medutim, za razliku od virtualnih strojeva koji sadrZe cijele operacijske sustave i sve ovisnosti koje im trebaju za izvr§avanje zadanih operacija (te su zbog
toga zahtjevne za resurse), kontejneri s hostom dijele kernel, te u sebi sadrzavaju samo aplikacije, njihove ovisnosti i potrebne knjiznice (eng. library).
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Slika 1: Hipervizor sjedi na fizickom stroju i omogucuje kreiranje virtualnih strojeva. Svaki virtualni stroj ima svoj operacijski sustav, i zauzima odredene
resurse potrebne za pokretanje odvojenih OS-a. S druge strane, kontejneri su povezani s operacijskim sustavom fizickog racunala dijeleci njegov kernel i
odvojene su samo aplikacije i njihove ovisnosti. Zbog toga kontejneri troSe znacajno manje resursa od virtualnih strojeva.

Apptainer

Apptainer je jedno od kontejnerskih rieSenja. Glavna svojstva su mu:


https://en.wikipedia.org/wiki/Containerization_(computing)
https://en.wikipedia.org/wiki/Linux_kernel
https://en.wikipedia.org/wiki/Virtual_machine
https://apptainer.org/

mobilnost
reproducibilnost
korisni¢ka sloboda
podrska za HPC

Mobilnost racunanja omogucuje da se workflow definira u kontejneru za koji korisnik moze biti siguran da ¢e se moci izvrSavati na razli€itim strojevima,
neovisno o operacijskom sustavu (dok god je Linux) i infrastrukturi. Mobilnost je osigurana time $to se Apptainer kontejneri spremaju u slike (eng. image)
koje su jedna datoteka koja obuhvaca sve datoteke u kontejneru. Slike se mogu izgraditi kao read-only (zadano ponasSanje) ¢ime se osigurava dosljednost
u ponovnom Koristenju.

Korisni¢ka sloboda se odnosi na moguénost korisnika da unutar kontejnera instaliraju aplikacije s poZeljnim verzijama i knjiznicama, neovisno o stanju na
posluzitelju na kojem ce taj kontejner kasnije pokretati. Dopremanjem kontejnera na bilo koji resurs, korisnici mogu koristiti aplikacije koje god Zele.

Apptainer je kompatibilan s HPC-om. Podrzava InfiniBand, ima podréku za MPI, radi bez problema s ve¢inom rasporedivaca poslova te ima podrsku i za ra
d s GPU-ovima.

Korisnik unutar Apptainer kontejnera je isti onaj koji je i izvan kontejnera te ima jednake ovlasti unutar i izvan kontejnera. Ako se kontejner koristi na
klasteru, korisnik ne mozZe unutar kontejnera napredovati do root ovlasti te nema opasnosti da nehoti¢no (ili namjerno) napravi Stetu sustavu. Ako korisnik
mora mijenjati kontejner, morat ¢e to raditi na lokalnom racunalu, na kojem ima root ovlasti, pa promijenjeni kontejner ponovno dopremiti na klaster.

Apptainer je vrlo jednostavan za koriStenjem, i koristi se kao bilo koja druga aplikacija (ne pokrece se servis kao npr. u slu¢aju Dockera - zato dobro radi s
rasporedivacima poslova!).

Ima svega nekoliko osnovnih naredbi:

bui | d: naredba za izgradnju kontejnera

exec: naredba za izvr$avanje naredbe u kontejneru

i nspect : naredba za gledanje labela, runscripti, test scripti te varijabli okoline
pul I : naredba za povlacenje slika sa Singularity ili Docker Huba

run: naredba za pokretanje slike kao izvrSne datoteke

shel | : naredba za pokretanje ljuske u kontejneru

Na Supeku je dostupna verzija v1.1.6 aplikacije Apptainer.

Apptainer i kontejneri
Tipi¢ni workflow za izgradnju kontejnera je sljedeci:

. pronalazenje uputa za instalaciju traZzene aplikacije

. istraZivanje odgovaraju¢eg operativnog sustava

. kreiranje osnovnog kontejnera i njegova interaktivna nadogradnja
. prebacivanje kontejnera u image ili izvréni oblik

. dopremanije i izvrSavanje na klasteru
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Prva Cetiri koraka mogu se u potpunosti vrsiti na korisnickom racunalu, dok se posljedniji vrsi na Supeku gdje su dostupni znacajniji resursi.

Napomena: Primjeri ispod se temelje na sluzbenom predlosku, napravljenom u operativnom sustavu Ubuntu Focal Fossa (v20.04 LTS)
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* Docker construction from layers not guaranteed to replicate between pulls

Slika 2: Workflow za izgradnju i koristenje kontejnera. Slika je preuzeta


https://apptainer.org/docs/user/latest/mpi.html
https://apptainer.org/docs/user/latest/gpu.html
https://apptainer.org/docs/user/latest/gpu.html
https://singularityhub.github.io/singularityhub-docs/
https://hub.docker.com/
https://github.com/apptainer/apptainer/releases/tag/v1.1.6
https://github.com/apptainer/apptainer/blob/v1.1.6/INSTALL.md
https://apptainer.org/docs/user/latest/quick_start.html
https://ubuntu.com/about/release-cycle

sa stranice Singularitya,; pretece Apptaineru koja funkcionira

na identican nacin.

lzgradnja kontejnera - bui | d

bui | d je najbitnija komanda Apptainera kojom se kontejneri mogu izgraditi u obliku:

® image - slika ili oblik koji podrzava samo c¢itanje, namijenjen finalnoj verziji kontejnera
® sandbox - direktorij ili oblik koji podrzava i pisanje, namijenjen razvoju kontejnera

Primjerice, ako Zelimo direktno izgraditi kontejner s operativnim sustavom ubuntu v20.04 (popularnim OS-om koji pruza veliki broj ve¢ prevedenih knjiznica
kroz svoj upravitelj knjiznicama apt ) osnovnu radnu verziju mozemo izgraditi na sljedeci nacin:

# izgradnja kontejnera
[ korisni k@onpjuter:~] $ apptainer build ubuntu_20.04.sif docker://ubuntu:20.04

INFG Creating SIF file
# sadrZaj trenutnog direktorija
[ korisni k@onpjuter:~] $1s -Irt

total 27100
-rwxr-xr-x 1 korisnik korisnik 27746304 svi 23 08:47 ubuntu_20.04.sif

lako je ovaj image ogranicene koristi (jer ubuntu sam po sebi obi¢no ne sadrzi aplikacije koje su nam potrebne), ovom komandom se mogu dohvatiti ve¢
pripremljeni recepti za koje postoje posveceni repozitoriji, i koji mogu biti osnova za daljnju izgradnju kontejnera.

Ako Zelimo u gore naveden kontejner instalirati dodatne knjiznice, moZemo to uciniti na dva nacina:

1. interaktivnom izgradnjom koris$tenjem verzije sandbox
2. izgradnjom slike kori$tenjem definicijske datoteke .def

Nadogradnja kontejnera (lokalno) - shel | --writabl e

1 lzrada kontejnera
Upute koje koriste sudo pri izgradnji nisu moguée na Supeku i Padobranu jer korisnici nemaju takve ovlasti.

Pri izgradniji ili nadogradnji na Supeku i Padobranu koristite opciju fakeroot (npr. za interaktivnu nadogradnju):

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 ~] $ apptai ner shell --witable --fakeroot

U prvom sluéaju, pri izgradnji kontejnera moramo navesti opciju bui | d - - sandbox koja ¢e generirati kontejner u obliku direktorija ubunt u_20. 04:

# izgradnja sandbox verzije
[ korisni k@onpjuter:~] $ apptainer build --sandbox ubuntu_20.04 docker://ubuntu:20. 04

I NFO Creating sandbox directory...
I NFO Bui |l d conpl ete: ubuntu_20.04

# sadrzaj trenutnog direktorija

[ korisni k@onpjuter:~] $ 1s -I

total 27104

drwxr-xr-x 18 korisnik korisnik 4096 svi 23 09: 05 ubuntu_20.04
-rwxr-xr-x 1 korisnik korisnik 27746304 svi 23 08:47 ubuntu_20.04.sif

Novonastali sandbox kontejner mozemo madificirati koriStenjem opcije shel | - -wri t abl e kojom otvaramo ljusku unutar kontejnera sa svim korisni¢kim
knjiznicama koje doprema.

Ispod se nalazi primjer osvjezavanja instalacijskih repozitorija apt i instalacije jednostavne aplikacije cowsay:


https://docs.sylabs.io/guides/2.5/user-guide/singularity_flow.html
https://apptainer.org/docs/user/main/build_a_container.html
https://apptainer.org/docs/user/main/build_a_container.html#downloading-an-existing-container-from-docker-hub
https://apptainer.org/docs/user/main/build_a_container.html#creating-writable-sandbox-directories
https://ubuntu.com/server/docs/package-management
https://apptainer.org/docs/user/main/build_a_container.html#creating-writable-sandbox-directories
https://apptainer.org/docs/user/main/build_a_container.html#creating-writable-sandbox-directories
https://en.wikipedia.org/wiki/Cowsay
https://apptainer.org/docs/user/main/fakeroot.html

# otvaranje sjednice u kontejneru

[ kori sni k@onpjuter] $ sudo apptainer shell ubuntu_20.04

I NFO /etc/singularity/ exists; cleanup by system admi nistrator is not conplete (see https://apptainer.org
/docs/admin/latest/singularity_migration.htm)

WARNI NG Ski ppi ng nount /etc/localtinme [binds]: /etc/localtine doesn't exist in container

# osvjezavanje repozitorija
Appt ai ner> apt update
Get:1 http://security.ubuntu.confubuntu focal -security InRel ease [114 kB]

Al'l packages are up to date.

# instal acija cowsay
Appt ai ner> apt install cowsay -y
Readi ng package lists... Done
Bui | di ng dependency tree
Readi ng state information... Done
The foll owi ng additional packages will be installed:
|'i bgdbm conmpat 4 |i bgdbnb |ibperl5.30 |ibtext-charw dth-perl netbase perl perl-nodul es-5.30

# pokretanje aplikacije cowsay
Appt ai ner> /usr/ ganmes/ cowsay Mo
perl: warning: Setting locale failed.
perl: warning: Please check that your |ocale settings:
LANGUAGE = (unset),
LC ALL = (unset),
LC_ADDRESS = "hr_HR UTF-8",
LC_NAME = "hr_HR UTF-8",
LC_MONETARY = "hr_HR UTF-8",
LC_PAPER = "hr _HR UTF-8",
LC_| DENTI FI CATI ON = "“hr _HR UTF-8",
LC TELEPHONE = "hr_HR UTF-8",
LC_MEASUREMENT = "hr _HR UTF-8",
LC_TIME = "hr_HR UTF-8",
LC_NUMERI C = "en_US. UTF- 8",
LANG = "en_US. UTF- 8"
are supported and installed on your system
perl: warning: Falling back to the standard locale ("C").

< Moo >
\ I\__l\
\' (oo)\____
(_)\ AYA!

Jednom kada smo zadovoljni sa sandbox verzijom koja je potrebna za izvr§avanje nasih aplikacija, moZemo ju prevesti u image koristenjem naredbe bui | c

# prebaci vanj e sandbox verzije u inmage
[ kori sni k@onpjuter:~] $ sudo apptainer build ubuntu_20.04.sif ubuntu_20.04/

I NFO Creating SIF file...
I NFO Buil d conpl ete: ubuntu_20.04.sif

# sadrzZaj trenutnog direktorija

[ korisni k@onpjuter:~] $ Is -1

total 154496

drwxr-xr-x 18 korisnik korisnik 4096 svi 23 09:51 ubuntu_20.04
-rwxr-xr-x 1 korisnik korisnik 158195712 svi 23 09:58 ubuntu_20.04.sif

Novija image verzija sada ¢e (osim osnovnog operativnog sustava ubuntu v20.04) sadrzavati i aplikaciju cowsay.


https://hub.docker.com/_/ubuntu

|zgradnja receptom - . def
Drugi nacin (osim gore opisane interaktivne nadogradnje) je koritenjem recepta ili definition datoteka .def koje u sebi sadrze upute za izgradnju kontejnera.

Ovaj nacin je najpozeljniji jer osigurava dosljednu izgradnju imagea koja se moze postepeno i dosljedno poboljSavati, no na ustrb brzine razvoja jer
svakom se modifikacijom image mora ponovno izgraditi.

.def datoteke u sebi sadrze:

® zaglavlje ili header - definicija osnovnog operativnog sustava
® poglavlja ili sections - dijelovi koji definiraju razne dijelove izgradnje i korisnicki okoli$ koji je dostupan u kontejneru

U zaglavlju se definira bazni operacijski sustav koji ¢e se koristiti u kontejneru. Osnovne klju¢ne rijeci su:

® Boot st r ap - referencira tip baze koji ¢e se koristiti
® From- ime kontejnera (ili referenca na layere u slu¢aju Dockera) koji ¢e se koristiti

Nakon zaglavlja , izgradnja i namjestanje okoline kontejnera zapisuje se u poglavljima. Neka od najvaznijih su:

® %files - dostavljanje datoteka u kontejner

® %post - izvrSavanje komandi unutar kontejnera tijekom izgradnje

® %environment - definicija varijabli okoline unutar kontejnera tijekom izvr§avanja (nakon njegove izgradnje)

® %runscript - zadane naredbe koje se izvrSavaju koriStenjem appt ai ner run ... ili direktnim izvr§avanjem kontejnera

Primjer recepta sa sluzbenih stranica napisan ispod u sebi ¢e:

izgraditi osnovni operativni sustav Ubuntu v20.04

osvjeziti apt repozitorije i instalirati aplikaciju cowsay

ukljugiti izvr$nu datotku cowsay iz / usr/ games u korisni¢ku okolinu
definirati izvrSnu naredbu dat e | cowsay kao zadanu

definirati autora kontejnera

Boot Strap: library
From ubunt u: 20. 04

%post
apt-get -y update
apt-get -y install cowsay

%envi r onrent
export LC ALL=C
export PATH=/ usr/ ganes: $PATH

% unscri pt
date | cowsay

% abel s
Aut hor CGodl oveD

Navedeni recept (npr. ubunt u_20. 04. def ) mozZemo izgraditi u image naredbom bui | d:

# izgradnja i magea kori Stenj em naredbe build
[ korisni k@onpjuter:~] $ apptainer build ubuntu_20.04.sif ubuntu_20.04. def

I NFO Creating SIF file...
I NFO Bui |l d conpl ete: ubuntu_20.04.sif

# ispis detal ja datoteke

[korisni k@onmpjuter:~] $ |Is -1 ubuntu_20.04.sif
-rwxr-xr-x 1 marko marko 83701760 svi 25 10:41 ubuntu_20.04.sif

KoriStenje javnih repozitorija


https://apptainer.org/docs/user/1.0/definition_files.html
https://apptainer.org/docs/user/1.0/definition_files.html#header
https://apptainer.org/docs/user/1.0/definition_files.html#sections
https://apptainer.org/docs/user/main/definition_files.html#header
https://apptainer.org/docs/user/main/definition_files.html#sections
https://apptainer.org/docs/user/main/quick_start.html#apptainer-definition-files
https://ubuntu.com/blog/tag/20-04-lts

Proces izgradnje i nadogradnje kontejnera moze se ubrzati koriStenjem javnih repozitorija pri izradi recepta (u zagavlju) ili izgradnji sandbox kontejnera.
Neki od poznatijih repozitorija su:

hub.docker.com - najpoznatija meka za kontejnere i obi¢no prvi rezultat Google upita
condaforge - kontejneri s ve¢ pripremljenim upraviteljima paketa conda

Nvidia NGC - posveceno svim aplikacijama koje koriste CUDU

biocontainers.pro - posveéeno bioinformatici

lzgradnja na Supeku

U slucaju da niste u moguénosti izgraditi kontejner na svojem osobnom racunalu, pruzamo moguénost izgradnje kontejnera na pristupnom posluzitelju | og
i n-gpu. hpc. srce. hr

Pri izgradniji, treba pripaziti na sljedece:

® graditi u direktoriju / scr at ch/ appt ai ner koji nije dio Lustre dijeljenog datote¢nog sustava
® prebaciti kreirani image nazad u vas$ korisnicki direktorij, jer u protivnom nece biti vidljiv izvan pristupnog ¢vora | ogi n- gpu. hpc. srce. hr
® nakon izgradnje obrisati sve kreirane datoteke

|zrada kontejnera

Naredbe koje koriste sudo pri izgradnji nisu moguc¢e na Supeku i Padobranu jer korisnici nemaju takve ovlasti.

Pri izgradniji ili nadogradnji na Supeku koristite opciju fakeroot (npr. za interaktivnu nadogradnju):

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 ~] $ apptai ner shell --witable --fakeroot

@ APPTAINER_TMPDIR - Staza za privremene datoteke

Pri izgradniji ili nadogradniji, apptainer kreira privremene datoteke koje se spajaju u konaéni kontejner i koristi stazu / t np kao zadani direktorij.

/ t np direktorij na pristupnom posluzitelju je dijelom datoteénog prostora vezanog uz operativni sustav pristupnog posluzitelja i ima ogranic¢en
prostor od 178 gigabajta.

U trenutcima jace korisnicke aktivnosti, a pogotovo viSestruke izgradnje kontejnera koji mogu imati i do desetak gigabajta, zbog zadanog
ponasanja s privremenim datotekama moze doci do preopterecenja diskovnog prostora i smanjene funkcionalnosti operativhog sustava za sve
korisnike.

U svrhu izbjegavanja ovog tipa preopterec¢enja, preporuc¢eno je postaviti varijablu okoliSa APPTAI NER_TMPDI R prije izgradnje koja mijenja
zadani direktorij i postaviti ga (primjerice) na direktorij unutar / scr at ch prostora (opisano u primjeru ispod)

Primjer sandbox izgradnje s dodatnim knjiznicama koriStenjem Ubuntu v20.04 operativnog sustava:


https://hub.docker.com/
https://hub.docker.com/u/condaforge
https://conda-forge.org/
https://catalog.ngc.nvidia.com/?filters=&orderBy=weightPopularASC&query=
https://biocontainers.pro/
https://hub.docker.com/_/ubuntu
https://apptainer.org/docs/user/main/fakeroot.html
https://apptainer.org/docs/user/main/build_env.html#temporary-folders

# login na pristupni posluzitelj gpu
[ korisni k@onpjuter ~]$ ssh korisni k@ ogi n-gpu. hpc. srce. hr
Last |ogin: Wed May 24 09:23: 06 2023 from x. X. X. X

# pomicanje u /scratch i kreiranje direktorija za izgradnju
[ kori sni k@3000c0s27b0n0 ~]$ cd /scratch/ apptai ner

[ kori sni k@3000c0s27b0n0 appt ai ner]$ nkdir ${USER}

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 appt ai ner]$ cd ${ USER}

# postavljanje varijable okoliSa za privrenmene dat ot eke
[ kori sni k@&3000c0s27b0On0 kori sni k] $ export APPTAI NER TMPDI R=/ scr at ch/ appt ai ner/ ${ USER}

# izgradnja sandbox verzije
[ kori sni k@3000c0s27b0n0 kori sni k] $ apptai ner build --sandbox ubuntu_20.04_sandbox docker://ubuntu: 20. 04

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 kori sni k] $ apptainer shell --witable --fakeroot ubuntu_20.04_sandbox
Appt ai ner> ...

Appt ai ner> ... dodatne konande za izgradnju kontejnera ...

Appt ai ner> .

Appt ai ner> exit

# mjenjanje sanboxa u inmage, prebacivanje u korisniki i

[ kori sni k@&3000c0s27b0On0 kori sni k] $ apptai ner build ubuntu_20.04.sif ubuntu_20.04_sandbox
[ kori sni k@&3000c0s27b0On0 korisni k]$ mv ubuntu_20.04.sif ~

[ kori sni k@3000c0s27b0ONn0 korisnik]$ cd ~

# brisanje direktorija za izgradnju
[ kori sni k@&3000c0s27b0nN0 ~]$ rm-rf /scratch/ apptai ner/ ${ USER}

KoriStenje kontejnera

Kada jednom imamo gotov kontejner, postoji nekoliko naredbi za interagiranje s njim:

® shel | - pokretanje korisnicke ljuske
® exec - pokretanje naredbe
® run - pokretanje zadane naredbe

Naredbom shel | pokrece se ljuska unutar kontejnera, te se interagira s kontejnerom kao da je pokrenuta ljuska na malom virtualnom stroju.

# otvaranje |juske
[ korisni k@onpjuter:~] $ singularity shell apptainer.sif

# izvr8avanj e komande unutar kontejnera
Appt ai ner> date | cowsay

< Thu May 25 10:59:05 CEST 2023 >

\ I\__/\
\' (oo)\____
(_)\ AVA

# izlazenje iz |juske u kontejneru
Appt ai ner > exit

# izvrSavanje iste komande izvan kontejnera

[korisni k@onpjuter:~] $ date | cowsay
bash: cowsay: comrand not found

Naredbom exec izvrSava se naredba unutar kontejnera:



# izvrSavanj e naredbe cowsay unutar kontejnera
[korisni k@onpjuter:~] $ date | apptainer exec apptainer.sif cowsay

< et, 25.05.2023. 11:05:46 CEST >

\ I\__I\
\' (oo)\___
(_)\ )AYA!

Naredbom r un pokrece se kontejner pozivanjem runscripte definirane u Apptainer receptu.

# izvr8avanj e komandom run
[ kori sni k@onpjuter:~] $ apptainer run apptainer.sif

< et, 25.05.2023. 11:05:46 CEST >

\ I\__l\
\' (oo)\____
(_)\ AYA!

# direktno izvrSavanje
[ korisni k@onpjuter:~] $ ./apptainer.sif

< et, 25.05.2023. 11:06:05 CEST >

\ I\__l\
\' (oo)\___
(_)\ )AYA!

Podnosenje kontejnera na Supeku
U slucaju da se koristi Apptainer kontejner na Supeku, podno$enje poslova je jednako kao i u slu¢aju aplikacija koje su instalirane direktno na klasteru.

Na primjer, ako Zelimo pokrenuti kontejner appt ai ner. si f nakon Sto ga dopremimo na Supek, minimalna skripta PBS appt ai ner -t est . sh bit ¢e:

#! / bi n/ bash
#PBS - N appt ai ner-test
appt ai ner run apptainer.sif

Koju mozemo podnijeti na sljedeci nacin i provijeriti njen izlaz nakon malo vremena:


https://wiki.srce.hr/display/NR/Pristup+i+kopiranje+datoteka#Pristupikopiranjedatoteka-Kopiranjedatoteka

# podnoSenj e skripte apptainer-test.sh
[ kori sni k@3000c0s25b0n0: ~] $ qsub apptai ner-test.sh

# nakon par sekundi provjerino sadrzaj direktorija

[ kori sni k@&3000c0s25b0Nn0: ~] $ |s -1 apptainer-test*

STW---- - 1 nkvakic hpc 75 May 25 11:31 apptainer-test.el0537
STW - - - - - 1 nkvakic hpc 229 May 25 11: 31 apptainer-test. 010537
-rwr--r-- 1 nkvakic hpc 63 May 25 11: 31 apptainer-test.sh

# ispi Senp sadrZaj standardnog izl aza
[ kori sni k@&3000c0s25b0n0: ~] $ cat apptai ner-test.010537

< Thu May 25 09:31:17 Europe 2023 >

\ /\__/\
\' (oo)\____
(_)\ )AVA

MPI aplikacije u kontejneru
Apptainer podrZzava paralelizaciju i Sirenje na viSe évorova koristenjem MPI standarda na dva nacina:

1. hybrid model - izvrSavanje koristenjem MPI implementacije u kontejneru
2. bind model - izvrSavanje koriStenjem MP| implementacije izvan kontejnera

Na Supeku se preporucuje koristiti bind model zbog knjiznica koje osiguravaju integraciju sa sustavom za upravljanje PBS i mrezom Slingshot. Pri tom
aplikacija koja koristi MPI mora biti ABI kompatibilna (kompajlirana sa MPICH verzija => v3.1) ili kompajlirana sa openMPI 5.x.x verzijom. Isto tako,
potrebno je koristiti RHEL-8.6 kompatibilne linux distribucije.

e N

(D Osnovni operativni sustav kontejnera
Zbog bind model spajanja, potrebno je koristiti operativne sustave koji su sli¢ni operativnom sustavu Supeka Red Hat Enterprise Linux 8.6.
Neki od moguéih su:

® Rocky Linux 8
® AlmaLinux 8
® CentOS Stream 8

\ J

Kako bi korisnicima olaksali izgradnju kontejnera i pokretanje aplikacija sa bind modelom, pripremili smo pocetne slike kontejnera povrh kojih je moguce
instalirati i kompajlirati aplikacije. Pripremljene slike sadrze MPICH i openMPI kompatibilne verzije sa MPI implementacijama dostupnim na Supeku. Osim
slika, pripremljeni su i odgovarajuc¢i moduli koji ¢e spojiti potrebne knjiznice i direktorije na Supeku sa kontejnerom.

U tablici su prikazane putanje slika za izgranju kontejnera i odgovarajuc¢i moduli ovisno o MPI implementaciji:

MPI 0os MPI MPI Supek Polazni kontejner Bind modul
kontejner kontejner model
mpich-4.1.1 Rocky-8 Bind cray-mpich-8.1.26 /apps/utils/apptainer-images/rockylinux-8-mpich-4.1.1.sif = utils/apptainer-bind/cray-mpich
openMPI-5.0.1 | Rocky-8 Bind Openmpi- 5.0.1-gnu- /apps/utils/apptainer-images/rockylinux-8-openmpi-5.0.1. | utils/apptainer-bind/openmpi-
8.5.0 sif 5.0.1
openMPI-4.1.2 | Ubuntu-22.04 | Hybrid OpenMPI 4.x.x /apps/utils/apptainer-images/ubuntu-22.04-openmpi- X
4.1.2.sif

Primjer izgradnje kontejnera koriste¢i MPICH(v4.1.1) :


https://apptainer.org/docs/user/main/mpi.html
https://apptainer.org/docs/user/main/mpi.html#hybrid-model
https://apptainer.org/docs/user/main/mpi.html#bind-model
https://wiki.srce.hr/display/NR/Arhitektura+Supeka#ArhitekturaSupeka-Me%C4%91uveza
https://www.mpich.org/abi/
https://www.mpich.org/static/downloads/3.1/
https://apptainer.org/docs/user/main/mpi.html#bind-model
https://access.redhat.com/documentation/en-us/red_hat_enterprise_linux/8/html-single/8.6_release_notes/index
https://rockylinux.org/
https://almalinux.org/
https://www.centos.org/centos-stream/

Definicijska datoteka (recept)

Boot strap: | ocalimage

From /apps/utils/apptainer-imges/rockylinux-8-npich-4.1.1.sif

%iles

#kopi ranj e dat ot eka
mpi .l atency. c /testmpi/

upost

# prevedi aplikaciju u izvrSnu datoteku
npi cc /testmpi/npi.latency.c

run_cray-mpich.sh

#PBS -q cpu

#PBS -1 sel ect =2: ncpus=1
#PBS -1 pl ace=scatter

cd $PBS_O WORKDI R

nodul e | oad util s/ apptainer-bind/cray-npich

-0 /testnpi/npi.latency

npi exec --no-transfer apptainer exec npich.sif /testnpi/npi.latency



mpi.latency.c

.npitutorial.com

/1 This code is provided freely with the tutorials on npitutorial.com Feel
I/l free to nodify it for your own use. Any distribution of the code nust

/1l either provide a link to ww. npitutorial.comor keep this header intact.
I

/1 An intro MPI hello world programthat uses MPI _Init, MPI_Conm size,

/1 MPlI _Comm.rank, MPI_Finalize, and MPI _Get_processor_nane.

Il

#i ncl ude <npi. h>

#i ncl ude <stdio. h>

int main(int argc, char** argv) {
/1 Initialize the MPI environnent. The two argunents to MPI Init are not
/1 currently used by MPl inplenentations, but are there in case future
/1 inmplenentations m ght need the argunents.
MPI _I nit (NULL, NULL);

/1 Get the nunmber of processes
int world_size;
MPI _Comm si ze( MPI _COW WORLD, &worl d_si ze);

/] Get the rank of the process

int world_rank;

MPI _Comm r ank( MPI _COWM WORLD, &worl d_rank);

/1 Get the name of the processor

char processor_nane[ MPl _MAX_PROCESSOR_NAME] ;

int nane_l en;

MPI _Get _processor _nane( processor _nane, &nane_| en);

/1 Print off a hello world nmessage

printf("Hello world from processor %, rank % out of % processors\n",
processor _nane, world_rank, world_size);

/1 Finalize the MPI environnent. No nore MPlI calls can be nmade after this
MPI _Fi nal i ze();

Graficki procesori i CUDA

Apptainer pruza podrsku za izvr§avanje na graficikim procesorima ako su aplikacije i kontejneri namijenjeni za njihovo koristenje.
Ova mogucnost jednostavno se ostvaruje koriStenjem opcije - - nv pri izvrSavanju kontejnera komandama exec ilir un.

Ispod se nalazi primjer izgradnje kontejnera PyTorch v1.13.1 za duboko uéenje i njegovo testiranje na pristupnom posluzitelju s grafickim ¢vorovima:


https://apptainer.org/docs/user/main/gpu.html
https://apptainer.org/docs/user/1.0/gpu.html#requirements
https://hub.docker.com/layers/pytorch/pytorch/1.13.1-cuda11.6-cudnn8-runtime/images/sha256-1e26efd426b0fecbfe7cf3d3ae5003fada6ac5a76eddc1e042857f5d049605ee?context=explore

# spaj anje na pristupni posluzitelj
[ korisni k@onpjuter:~] $ ssh nkvaki c@ ogi n-gpu. hpc. srce. hr

# izgradnja pytorch kontejnera
[ kori sni k@&3000c0s27b0On0: ~] $ apptai ner build pytorch_1.13.1.sif docker://pytorch/pytorch:1.13. 1-cudall. 6-
cudnn8-runtime

# print raznih informacija koriStenjem--nv

[ korisni k@&3000c0s27b0On0: ~] $ apptainer run --nv ./pytorch_1.13.1.sif python -c "inport torch; print('ls cuda
avail abl e?:', torch.cuda.is_available())"

I's cuda avail abl e?: True

[ kori sni k@&3000c0s27b0On0: ~] $ apptainer run --nv ./pytorch_1.13.1.sif python -c "inport torch; print('Device

count:', torch.cuda.device_count())"

Device count: 1

[ kori sni k@3000c0s27b0n0: ~] $ apptainer run --nv ./pytorch_1.13.1.sif python -c "inport torch; print('Current
device:', torch.cuda.current_device())"

Current device: 0

[ kori sni k@3000c0s27b0n0: ~] $ apptainer run --nv ./pytorch_1.13.1.sif python -c "inport torch; print('Device

nanme: ', torch. cuda. get_devi ce_nanme(0))"

Devi ce name: NVIDI A A100- PClI E- 40GB

Nadogradnja sandbox kontejnera sa koriStenjem --nv opcije moguca je nakon modifikacije sandbox direktorija izvan kontejnera.

Koristenje "sandbox" kontejnera sa --nv opcijom

# izgradnja test.sandbox sandbox slike kontejnera
[ kori sni k@&3000c0s27b0On0: ~] $ apptai ner build --sandbox --fix-perns test.sandbox test.def

# nodi fikacija slike kontejnera

[ kori sni k@&3000c0s27b0n0: ~] $ touch test.sanbox/usr/bin/nvidia-sm

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] touch test.sanbox/ usr/bin/nvidi a-debugdunp

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] touch test.sanbox/usr/bin/nvidia-persistenced

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] touch test.sanbox/usr/bin/nvidia-cuda-nps-contro

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] touch test.sanbox/ usr/bin/nvidia-cuda-nps-server

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] nkdir -p test.sandbox/var/run/nvidi a-persi stenced/

[ kori sni k@3000c0s27b0On0: ~] touch test.sanbox/var/run/nvidi a-persi st enced/ socket

R AR R e

# pokretanje "sandbox" kontainera sa --nv opcijom
[ kori sni k@3000c0s27b0n0: ~] $ apptainer shell --nv --witable --fakeroot test.sandbox

NVIDIA NGC kontejneri

@ NVIDI A driveri na pristupnom posluzitelju su nadograeni i usklaeni sa radnimposluziteljinm u sijenju
2024. godi ne!
I zgradnj a val j anog kontejnera sa NGC repozitorija nopgua je na pristupnom posluzitelju bez --bind opcije
ili dodatnih naredbi i konfiguracije.

Nvidia NGC je repozitorij namijenjen koristenju kontejnera optimiziranih za izvrSavanje na NVIDIA grafi¢kim procesorima i sadrzi sijaset recepata za
popularne aplikacije (poput strojnog uc¢enja) pogodnih za izgradnju i modifikaciju za specifi¢ne korisni¢ke potrebe.

Pri nadogradniji (interaktivnoj ili putem definicijskih datoteka), jedna od skripti unutar kontejnera postavlja korisni¢ku okolinu (/ et ¢/ shi nit _v2)i
osigurava tzv. "forward" kompatibilnost na nacin da ucitava datoteku / proc/ dri ver/ nvi di a/ ver si on s domacina, stvarajuci sloj datoteka (/ usr
/'l ocal / cuda- 11. 8/ conpat/ | i b) koje uskladuju verziju CUDE s driverima na pristupnom posluzitelju (525.60.13):


https://catalog.ngc.nvidia.com
https://docs.nvidia.com/deploy/cuda-compatibility/index.html#forward-compatibility-title

# izgradi proizvoljan kontejner ngc koriStenjemrepozitorija NGC ija verzija CUDE (npr. v11.8) ovisi o driveru

520.61. 05

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 ~] apptai ner build ngc-kontejner.sif ngc-kontejner. def

# ispi8i sadrzaj

13:4: not a valid test operator

total 145702
I rwxrwxrwx 1
I rwxr wxrwx 1
SrWr--r-- 1
I rwxr wxrwx 1
SrWr--r-- 1
I rwxr wxrwx 1
I rwxr wxrwx 1
SrWr--r-- 1
I rwxrwxrwx 1
so0.520. 61. 05
SrWr--r-- 1

kori
kori
kori
kori
kori
kori
kori
kori
kori

kori

[usr/local/cuda-11.8/conpat/lib unutar kontejnera
[ kori sni k@3000c0s27b0On0 ~] apptai ner exec ngc-kontejner.sif Is -1 /usr/local/cuda-11.8/conpat/lib.real/lib
13:4: not a valid test operator: (

sni k
sni k
sni k
sni k
sni k
sni k
sni k
sni k
sni k

sni k

525. 60.
kori sni k 12
kori sni k 20
korisni k 26284256
kori sni k 28
kori sni k 10934360
kori sni k 19
kori sni k 27
korisni k 92017376
kori sni k 37

korisni k 19963864
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Sep
Sep
Sep
Sep
Sep
Sep
Sep
Sep
Sep

Sep

29
29
29
29
29
29
29
29
29

29

2022 libcuda.so -> libcuda.so.1

2022 libcuda.so.1 -> |libcuda. so.520. 61. 05

2022 i bcuda. so. 520. 61. 05

2022 1i bcudadebugger.so.1 -> |ibcudadebugger. so. 520. 61. 05
2022 | i bcudadebugger. so. 520. 61. 05

2022 libnvidia-nvvmso -> libnvidi a-nvvm so. 4

2022 libnvidia-nvvm so.4 -> |ibnvidi a-nvvm so. 520. 61. 05

2022 i bnvi di a- nvvm so. 520. 61. 05

2022 libnvidia-ptxjitconpiler.so.1 -> libnvidia-ptxjitconpiler

2022 libnvidia-ptxjitconpiler.so.520.61.05

Pri izvr§avaniju aplikacija unutar ovog kontejnera, uskladenost kontejnera testira se izvrSnom datotekom / usr /| ocal / bi n/ cudaCheck:

# testiraj usklaenost na pristupnom posluzitelju GPU

[ kori sni k@3000c0s27b0n0 ~] apptai ner exec --nv ngc-kontejner.sif /usr/local/bin/cudaCheck
I NFO underlay of /etc/localtine required nore than 50 (95) bind nounts

required nore than 50 (474) bind nounts

I NFO under | ay of /usr/bin/nvidia-sm

13:4: not a valid test operator: (

13:4: not a valid test operator

CUDA Driver

XK

525.60. 13

# spoji se interaktivnom sjedni comna jedan od radni h GPU vorova

[ kori sni k@3000c0s27b0On0 ~] gsub -

ngpus=1 -

gqsub: waiting for job 107908. x3000c0s25b0n0. hsn. hpc. srce. hr to start

gsub: job 107908. x3000c0s25b0n0. hsn. hpc. srce. hr

# testiraj usklaenost na radnom voru
[ kori sni k@8000c2s4b0Onl ~] apptai ner exec --nv ngc-kontejner.sif /usr/local/bin/cudaCheck
I NFO underlay of /etc/localtine required nore than 50 (95) bind nounts

required nore than 50 (474) bind nounts

I NFO underl ay of /usr/bin/nvidia-sm

13:4: not a valid test operator: (

13:4: not a valid test operator

CUDA Driver

[0.¢

525.60. 13

ready
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