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Apresentacao

Os avangos recentes na geragao de dados nas areas de biologia molecular e
modelagem e simulagao fizeram com que diversos projetos de pesquisa nessas
areas passassem a ser fortemente orientados a geragéo de grandes volumes
de informacgdes.

Assim, organizagoes, tais como a Embrapa, que mantém projetos de pesquisa
nas areas citadas fazem parte daquelas instituicdes que tém se deparado com
os problemas de armazenar, processar e analisar grandes volumes de dados
na atualidade. Este documento apresenta informagdes Uteis para os novos
usuarios do Laboratério Multiusuario de Bioinformatica da Embrapa, constituido
pela empresa para o atendimento as demandas de seus projetos envolvendo o
armazenamento e processamentos de dados bioldgicos.

Discute-se as principais caracteristicas do sistema de batch Sun Grid Engine
(SGE), (Open Grid Engine) que é utilizado para o gerenciamento do processa-
mento no cluster. Sdo apresentados os recursos desse sistema mais utilizados
pelos usuarios no decorrer das execugdes de suas analises de dados. O docu-
mento deixa explicito as formas dos comandos que devem ser emitidos pelos
usuarios e esclarece os resultados que seréo alcangados no que concerne ao
gerenciamento das atividades de processamento dos dados nas analises. Séo
fornecidos exemplos ao longo do texto, para que o usuario possa se orientar e
utiliza-los como referéncia em suas préprias analises.

O presente trabalho tem sua relevancia no treinamento dos recursos humanos
que estao atuando no ambito de projetos da Embrapa que exigem o processa-
mento intenso e, por isso, demandam recursos computacionais especiais para
a obtencgao de seus resultados. No entanto, problemas similares ocorrem em
outras organizagdes de ensino e pesquisa no Pais; e a discusséo apresentada
pode ser util também para profissionais dessas, que queiram ampliar a sua ca-
pacidade de processamento utilizando clusters computacionais.

Silvia Maria Fonseca Silveira Massruha
Chefe-geral
Embrapa Informatica Agropecuaria
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Instrugoes para uso do
Open Grid Engine no
Laboratério Multiusuario
de Bioinformatica

Leandro Carrijo Cintra

1. Introducao

Preliminarmente, deve-se fazer um esclarecimento importante, as infor-
macgoes que constam neste manual séo Uteis aos usuarios que executam
suas analises emitindo comandos diretamente no shell do Linux, ndo sen-
do necessarias em momento algum, para os usuarios que trabalham com
o Galaxy.

O Laboratério Multiusuario de Bioinformatica (LMB) da Empresa Brasileira
de Pesquisa Agropecuaria (Embrapa) disponibiliza recursos computacio-
nais para armazenamento e processamento de alto desempenho para
serem utilizados no ambito de projetos da Embrapa e de parceiros prio-
rizando, mas nao se limitando, aqueles que exigem a analise de dados
bioldgicos. Essa demanda ja esta bastante evidenciada em varias areas
cientificas e tende a se intensificar no futuro, como discutido em Hey et al.
(2011).A arquitetura computacional adotada no laboratério segue o padrao
relativo ao processamento de dados cientificos, a saber, o uso de um clus-
ter no qual os usuarios podem se conectar remotamente via uma maquina
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especifica e submeter suas tarefas, também por intermédio Unico dessa
maquina, a qual se encarregara de distribuir as atividades para as demais
maquinas do cluster. No sistema em questao, que visa o processamento
de dados biolégicos, a plataforma adequada para essa tarefa é o Linux e
uma ampla gama de analises sao rotineiramente realizadas utilizando-se
linhas de comando por intermédio de um shell. Dessa forma, é necessario
que exista no cluster um sistema que se encarregue de priorizar as tarefas
a serem realizadas, distribua estas tarefas entre as maquinas do cluster e
acompanhe a execugao de cada tarefa.

Sistemas com estas capacidades sao tradicionalmente conhecidos como
sistemas de filas (batch-queuing systems) e fazem parte de uma area mais
ampla, conhecida como “Distributed Resources Management”( DRM),
(SUN MICROSYSTEMS, 2005). No LMB implantou-se o sistema gestor
de filas “Open Grid Engine”, no passado conhecido como Sun Grid Engine
(SGE), e que por uma questao de tradigéo, sera denominado por essa ul-
tima forma ao longo deste documento. O SGE foi um projeto desenvolvido
pela SUN e, posteriormente, tornou-se open-source. Com este documen-
to, pretende-se facilitar a introducado nesse ambiente de analises para os
atuais e futuros usuarios do LMB.

Infraestruturas computacionais cuja principal finalidade seja fornecer
processamento para seus usuarios, enfrentam de forma mais, ou menos
intensa, o problema de competi¢cao pelos recursos. As solugbes adotadas
pelos gestores sempre envolvem a priorizagao de projetos e atividades que
serdo atendidas pelo parque computacional. E justamente nesse ponto
que um sistema gestor de filas torna-se imperativo, pois controlar a priori-
dade de execugao dos jobs manualmente, so € viavel em baixa escala.

Assim, toda a priorizagéo de execugao dos projetos do LMB ¢é controlada
automaticamente, e os usuarios podem fazer a submissao de seus tra-
balhos (jobs) a qualquer instante, sem a necessidade de consultas a um
operador humano para se determinar se é ou nao possivel usar a infraes-
trutura em um determinado periodo.

Outro grande motivo para se utilizar gestores de filas € que a arquitetura
da solugao computacional de alto desempenho torna-se transparente para
os usuarios finais. Desta forma, ndo ha mais a necessidade de se saber
em qual maquina deve-se executar um determinado job. O gestor de filas
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gerencia isso, e muito mais. Assim, a inser¢gdo de novas maquinas a infra-
estrutura é transparente e estas passam a ser utilizadas assim que instala-
das e configuradas, sem a necessidade de se levar ao conhecimento dos
usuarios que elas existem.

Os gestores de filas também possibilitam a producéao de relatérios de uso
dos recursos computacionais (CPU, memdria, espago utilizado em disco,
etc...) mais elaborados, pois tém ferramentas para registrar as informacgdes
sobre os recursos consumidos e, posteriormente, emitir sumarios sobre
tais informagdes.

Um inconveniente com tais sistemas € que a forma de submisséo dos
trabalhos é diferente em relacdo ao que a maioria dos usuarios esta habi-
tuada (excegéo feita aqueles que usam ou usaram outras infraestruturas
de alto desempenho) a usar no seu dia a dia, exigindo assim um esforgo
inicial no aprendizado do novo sistema. Este documento traz algumas
informacgdes basicas sobre este novo modo de execugéo das analises.

1.1. Consideragdes sobre os programas que devem ser
submetidos por meio do SGE

Normalmente, em grandes ambientes de processamento, os usuarios

tém acesso a uma unica maquina da infraestrutura e fazem todas as suas
submissoes a partir dela. Neste momento no LMB, os usuarios tém acesso
a todas as maquinas e podem fazer uma submissao sem necessariamen-
te utilizarem o gestor de filas. Procede-se dessa forma pois objetivava-se
um ambiente diferente, mais transparente, no qual os usuarios possam,
se desejarem, verificar o que esta ocorrendo nas maquinas e no que elas
estdo trabalhando. Dessa forma, surge a questao: quais processos devem
ser submetidos por meio do gestor de filas? A resposta basica é: todos que
envolvam intenso processamento de dados, pois apesar de poderem ser
iniciados sem o uso do SGE, os processos que utilizam CPU intensamen-
te serdo interrompidos pelo sistema e s6 teréo o seu trabalho totalmente
executado se iniciados via o sistema de filas. A classificagdo de um pro-
cesso como tendo uso intenso de Central Processing Unit (CPU) € algo
subjetivo e exige o estabelecimentos de regras claras por parte do comite
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gestor do LMB. Atualmente, em fungédo de uma série de testes efetuados
no ambiente, estabeleceu-se um limite de 30 minutos de uso de CPU para
um processo ser considerado intensivo em CPU.

Por exemplo, ndo se deve passar a usar o comando /s com o auxilio do
gsub (o comando que permite a submissao de jobs para o SGE), visto

que nesse caso, precisamos de uma listagem dos arquivos que temos
interesse imediatamente apds se digitar o comando, e o gsub enfileiraria
nosso trabalho para ser executado posteriormente. Outro ponto é que um
Is quase ndo consome recursos da maquina que o executa e nao faria
sentido ter um programa com tais caracteristicas aguardando na fila para
gerar seus resultados. De forma geral, os comandos de sistema (tais como
Is, cd, mkdir, mv, top, vi, etc...) deveréo ser executados diretamente sem o
auxilio do qsub.

Comandos tais como cp, rsync, tar podem ou nao utilizar o qsub. Isto
depende da quantidade de trabalho que estes comandos realizarao para

o usuario. Por exemplo, se o usudrio deseja copiar um script para realizar
alteragdes neste e ainda ter uma fonte de backup, caso precise retornar ao
conteudo original; € evidente que esse procedimento de copia ndo devera
ser efetuado com o gsub, pois é necessario ele ocorra imediatamente e a
sobrecarga sobre as maquinas é desprezivel. Por outro lado, se o usua-
rio deseja utilizar o aplicativo tar para compactar um enorme volume de
dados, poderia submeter esta tarefa por meio do gestor de filas; pois o
usuario ndo precisa que isso entre em execugao imediatamente e, apesar
da sobrecarga na capacidade de processamento das maquinas ser mini-
ma, existe para esse exemplo uma grande demanda para o sistema de 10.

Por outro lado, todos os comandos que envolvam processamento intenso
de dados, tais como scripts desenvolvidos pelo usuario e todos os pro-
gramas de bioinformatica, deverao ser submetidos com o auxilio do gsub.
Suas tarefas serao enfileiradas e executadas assim que houver recursos
disponiveis. A priorizagédo das tarefas é controlada diretamente pelo gestor
de filas e o estabelecimento da politica de prioridades é realizado pelos
gestores do LMB.

Com relagéo aqueles casos em que o usuario ainda esta avaliando quais
as melhores estratégias para serem utilizadas em sua andlise, por exem-
plo, testando parametros de ferramentas; entdo, nao é interessante utilizar
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0 gsub nesses casos, dado que € necessario uma maior interatividade
com o sistema para se chegar rapidamente a um conjunto de parametros
adequados. No entanto, deve-se realizar todas as atividades de testes com
conjuntos de dados pequenos. O motivo disso € o seguinte: o cluster esta
configurado para cancelar automaticamente trabalhos que ultrapassem o
uso de 30 minutos de CPU que tenham sido executados diretamente, sem
o uso do SGE. Nesse caso, o sistema considera que esta € uma tarefa
intensiva em CPU e deveria ser executada via gestor de filas.

2. Utilizando o SGE

Com um sistema gestor de filas, e com o SGE néo ¢é diferente, ndo mais se
entra com comandos e obtém-se processos executando-os imediatamente.
Ao contrario, submetem-se jobs (um conjunto de instrugcdes que possibili-
tam ao SGE inicializar um processo corretamente) que serdo enfileirados

e disparados, ou seja, executados, quando houver disponibilidade nas ma-
quinas. Isso ocorre de forma transparente para os usuarios, e dessa forma,
tudo que se precisa € conhecer os mecanismos basicos para se submeter
os jobs e verificar seus status quando for necessario. Abaixo aparecem
alguns dos principais comandos utilizados para se trabalhar com o SGE

e, posteriormente, ha um conjunto de exemplos que auxiliardo no entendi-
mento global do sistema.

gsub - permite a submiss&o de um job
gstat - lista a fila de jobs
galter — permite alterar propriedades de jobs que estdo aguardando na fila

gdel - permite cancelar a execugdo de um determinado job

De todos esses, 0 gsub sera o mais utilizado, por isso segue uma discus-
sdo mais detalhada sobre esse comando. Submeter um job com o gsub
pode ser feito de duas formas diferentes. No primeiro caso, gera-se um
script de configuragéo para o job e passa-se esse script como um para-
metro para o gsub. Esse método é indicado para a submisséo de grandes
jobs, que exijam configuragdes muito especificas. No geral, deseja-se
executar um programa que atuara sob arquivos de entradas e produzira
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arquivos de saida. Nesse caso, é desejavel uma forma mais rapida de se
executar uma submisséo, e por isso, este trabalho enfatiza esse segundo
método, por se considerar que ele é mais util.

Neste segundo método, basta utilizar-se o0 comando gsub <parametros>
<enter>, entdo digita-se o comando a ser executado com todos os seus
parametros, como se o estivéssemos executando a partir do shell. Ao final,
utiliza-se crtl-D para terminar a edi¢do e pronto, tem-se um job na fila. Uma
forma equivalente e mais pratica, principalmente quando se deseja subme-
ter varios jobs ao mesmo tempo, ¢é utilizar a linha de comando:

echo ‘comando a ser submetido para a fila’ | gsub <pardmetros> <enter>

O exemplo da secao 2.1 esclarece o uso do qsub, antes no entanto, consi-
dere uma questao muito importante relacionada com o diretério de trabalho
dos jobs inicializados pelo SGE e os arquivos de saida e erro produzidos
durante as execugdes. Por padréo, todos os processos inicializados pelo
SGE terdo como diretdrio de trabalho o home do usuario que disparou os
jobs. Se submetidos assim, todos os jobs deverdo operar sobre arquivos
com caminhos absolutos ou caminhos relativos a partir do diretério ho-

me, e ao final, eles produzirdo dois arquivos no home do usuario, além, é
l6gico, dos arquivos de saida especificos do(s) programa(s) executados no
job. Dos dois arquivos gerados pelo SGE, um tera a extensao .elID_JOB

e conterda informagdes sobre erros ocorridos durante a execugéo do job;

o outro arquivo tera a extensao .olD_JOB e contera dados eventualmente
direcionados para a saida padrao do(s) processo(s) executado pelo job.
Em ambos os casos ID_JOB refere-se a um numero de identificagao unico
atribuido pelo SGE a cada job submetido ao sistema.

Caso os jobs sejam submetidos utilizando o gsub com o paradmetro -cwd,
entdo os processos inicializados pelo SGE terdo como diretério de trabalho
o diretdrio do qual os jobs foram disparados pelo usuario. Se submetidos
assim, todos os jobs deverao operar sobre arquivos com caminhos abso-
lutos ou caminhos relativos ao diretério atual, e ao final, eles produzirdo os
dois arquivos mencionados anteriormente, ndo no home do usuario, mas
no diretério do qual foi submetido o job.

Feito tal esclarecimento, pode-se apresentar alguns exemplos que ajuda-
réo no entendimento do gsub.
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2.1. Exemplo basico: Disparando o Is como um job pelo
qsub

O comando /s é excelente para a ilustragao do funcionamento do sistema
gestor de filas, mas evidentemente, ndo se usa o gsub para rodar o Is no
dia a dia, conforme a discussao na introdug¢ao da sessao 2 deste docu-
mento.

Considere um usuario chamado teste trabalhando no diretério /tmp. Dessa
forma, para a submissao do Is com o diretério de trabalho baseado no
home do usuario (lhomelteste), pode-se fazer:

cd /tmp #apenas para ficar claro que o job tem um diretério de
trabalho diferente do diretdério de submisséo

echo ‘ls’ | gsub

Your job 1824265 (“STDIN”) has been submitted

Se executarmos o comando gstat, imediatamente apés a submissao, pode-
remos ver o job na fila conforme ilustrado na Figura 1. Naquelas situagées
em que o cluster estiver com baixa carga de trabalho, entdo o job entrara
em execugao alguns segundos apés a submissdo. Naqueles momentos
em que o cluster estiver sobrecarregado, o job submetido permanecera na
fila, sem entrar em execucao, por um longo tempo, a depender das priori-
dades estabelecidas no sistema.

#Lista da fila de jobs do usuario teste

gstat

[teste@lmbs@10 ~]$ echo 'ls' [qsub
| Your job 1824265 ("STDIN") has been submitted
[teste@lmbs@10 S
[teste@lmbs®1® ~]$ gstat
job-ID prior LELT 5 state submit/start at queue slots ja-task-ID

1824265 ©.00000 S
[teste@lmbs@10
[teste@lmbs@10
[teste@lmbse10 ~]5 I

Figura 1. llustragao da fila do usuario teste logo apds a submissao do
comando Is via gqsub.

15
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Evidentemente, no momento que o comando realmente for executado, ele
devera produzir seu resultado esperado que consiste da lista de arquivos
do diretério de trabalho. No entanto, deve-se levar em consideragao que
para o processo que executara o /s, o diretério de trabalho sera o /home/
teste (o home do usuario teste) uma vez que se executou o comando qsub
sem o parametro -cwd. Portanto, a saida padréo do /s sera redirecionada
para o arquivo /homel/teste/STDIN.oJOB_ID (onde JOB_ID ¢é o ID do job
gerado durante a submissao da tarefa pelo gsub). Dessa forma, uma vez
executado, deve-se encontrar no diretério /homelteste o arquivo /home/
teste/STDIN.oJOB_ID com a lista de arquivos do home do usuario teste.
Havera também um arquivo nomeado /home/teste/STDIN.eJOB_ID que
contém informagdes sobre possiveis erros ocorridos no processo, que
devera estar vazio para todos os casos em que a execugao for bem-suce-
dida. A Figura 2 mostra o home do usuario teste apds a execugao do job e
o conteudo do arquivo /homel/teste/STDIN.oJOB_ID

[ teste@lmbs®1d ~]5 1s

STDIN.e1824265 STDIN.0l1B24265
[teste@lmbs01® ~]$ more STDIN.01824265
STDIN.el1824265

STDIN.01824265

[teste@lmbs®18 ~]S more STDIN.elB24265
[teste@lmbso1e ~1$ |}

Figura 2. llustragdo do home do usuario teste logo apds a execugao do job
com ID 1824265.

Nota-se que o arquivo STDIN.01824265 contém a saida do comando /s e
o arquivo de erro esta vazio. Como o usuario teste foi criado apenas para
os exemplos, sua home néo tinha outros arquivos senao os dois criados
pelo SGE

Agora, considere o parametro -cwd do gsub:

#0 parametro -cwd no gsub garante que o job terd o diretdério do qual
se realizou a submissdo como o diretdério de trabalho

cd /tmp

echo ‘ls’ | gsub -cwd
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Nesse caso, o diretorio de trabalho para o processo Is que sera criado
futuramente pelo SGE sera o diretério de submisséo (o /tmp nesse caso).
Assim, o comando Is produzira uma listagem dos arquivos e diretérios do /
tmp. Também, os dois arquivos criados pelo SGE durante a execugao do
job estardo no diretdrio /tmp ao final da execugéo.

Até o presente, nos exemplos mostrados, o Is ndo recebeu parametros. No
entanto, isso poderia ser realizado simplesmente colocando os parédmetros
desejados na string de caracteres que o aplicativo echo esta transferindo
para o qsub.

Também é aconselhavel que a saida de um job seja depositada em um ar-
quivo especialmente criado para isso e ndo no arquivo .oJOB_ID providen-
ciado pelo SGE. No caso do Is pode-se fazer isso com um redirecionamen-
to. No caso dos programas de bioinformatica, a maioria tem um parametro
indicando um arquivo de saida.

cd /tmp

echo ' 1s -1 > listagem.txt’ | gsub -cwd

O comando acima produzira o arquivo chamado /tmp/listagem.txt com a lis-
tagem longa de todos os arquivos e diretérios de /tmp. Isso ocorre porque
utilizou-se o parametro -cwd para o qsub tendo-se o diretério /tmp como
diretdrio de trabalho.

N&o é interessante que se controlem os jobs do SGE usando diretamente
o id destes. Isso € muito util para o gestor de filas, mas para os humanos é
mais natural trabalhar com nomes. Dessa forma, no momento da submis-
séo pode-se atribuir um nome ao job. Tal nome aparecera na fila e também
sera utilizado para a criagao dos dois arquivos de saida do SGE. Para
tanto, basta ser utilizado o parametro -N conforme exemplificado abaixo.

#Nomeando o job que ird executar o comando ls como meulLS. Esse nome
poderia ser outro qualquer.

echo ‘ls -1 > /tmp/listagem.txt’ | gsub -cwd -N meulS

17
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Assim que a submissao terminar via 0 comando gstat, o job meulLS pode-
ra ser visto na fila se ele ainda nao tiver terminado sua execugéao. Ao final
da execugédo o arquivo /tmp/listagem.txt tera uma listagem longa do dire-
tério atual. Por outro lado, no diretério atual, os arquivos meulL.S.eJOB_ID
vazio e meuLS.oJOB_|D poderao ser encontrados com uma mensagem
irrelevante.

Por fim, existem varias situagbes em que nao se deseja que o SGE produ-
za 0s arquivos de saida .0oJOB_ID e .eJOB_ID. Para evitar isso, deve-se
redirecionar o local onde estes dois arquivos sdo armazenados no siste-
ma, e envia-los para o dispositivo null, ou seja, descarta-los.

cd /tmp

echo ‘ls -1 > /home/teste/listagem.txt’ | gsub -cwd -N meuls -o /dev/
null -e /dev/null

2.2. Exemplo para gerenciamento de memoria

Este exemplo é sobre a submisséo de um job que exija mais de 50G de
memoria para executar. Nesse caso € importante que essa necessidade
seja informada ao SGE para que o sistema providencie uma maquina que
tenha memodria disponivel suficiente para a execugao do job. Do contra-
rio, corre-se o risco de se ter o trabalho iniciado em uma maquina com a
memodria ja sobrecarregada e, posteriormente, este devera ser cancelado
pelo sistema por falta de memoéria para continuar a execugao. Na hipotese
disso vir a ocorrer, o usuario obtera um erro e sera obrigado e reiniciar o
trabalho posteriormente. Considere a submissao de um job para a mon-
tagem gendmica do genoma do Panda com reads de nova geragao. Esse
procedimento, em sua fase inicial, consome de 400G a 450G de memoria
RAM. Dessa forma, deve-se utilizar o parametro -I| mf=450G no gsub para
garantir que o job seja executado em uma maquina que tenha, no minimo,
450G de memodria livre. Veja o comando de submissao abaixo:
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echo SOAPdenovo3lmer all -s panda.cfg -K 31 -p 48 -o montagemPanda.
out | gsub -cwd -1 mf=450G

Evidentemente, todos os parametros do gsub discutidos anteriormente
também se aplicam ao caso apresentado, e s6 foram omitidos para uma
melhor clareza da linha de comando.

A politica de uso do SGE adotada pelo LMB exige que toda submissao de
Jjobs que consumirdo grande volume de memodria seja realizada utilizando-
-se o parametro -1 mf (pode-se utilizar também - mem_free) para que o
sistema de gerenciamento de filas seja subsidiado com informagées que
possibilitem manter a estabilidade das maquinas.

2.3. Exemplo para envio de emails

No gsub existem os parametros -m e -M que controlam o envio de men-
sagens sobre o status dos jobs submetidos no gestor de filas. O parametro
-m controla quando uma mensagem sera enviada e o parametro -M con-
trola para qual e-mail estas mensagens serao enviadas. O pardmetro -m
pode ser modificado com os seguintes valores, incluindo composi¢cdes com
mais de uma opgao:

‘b’ Um email é enviado no inicio da execugao do job

e’ Um email é enviado quando o job termina

a’  Um email é enviado quando um job € abortado e reinfileirado
‘s’ Um email é enviado quando um job é suspenso

n’  Nenhum email é enviado

Como exemplo, considere a submisséo abaixo:

echo “1s” | gsub -cwd -m base -M leandro.cintra@embrapa.br
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Nesse caso, o sistema enviara um email para todas as fases do job. Isso
porém, pode levar a um resultado indesejado: caso uma maquina fique al-
tamente sobrecarregada, o SGE pode temporariamente suspender um ou
mais jobs rodando na maquina, fazendo com que um numero excessivo de
e-mails seja enviado para os casos em que o usuario utilize a opgéao s no
paradmetro -m. Portanto, uma op¢ao mais moderada seria enviar um e-mail
no inicio e no fim da execugéo, com a configuragao abaixo:

echo “1s” | gsub -cwd -m be -M leandro.cintra@embrapa.br

3. Verificando o status e controlando jobs
submetidos

Para exibir uma lista dos seus jobs que estejam em execuc&o ou aguar-
dando para execugdo, o usuario devera utilizar o comando gstat. Para
exibir uma lista de todos os jobs de todos 0s usuarios, que estejam execu-
tando ou aguardando para execugéao, o usuario devera utilizar o comando

gstat -u '*'. Atengado para as aspas simples envolvendo o asterisco.
Elas sdo vitais para que o gstat produza o resultado desejado. A listagem
produzida pelo gstat traz algumas informacdes importantes para a
identificagdo da situagédo em que se encontra um job na fila. Para uma
ilustragéo de tais informagdes, considere a Figura 3 que apresenta a
listagem produzida para o comando:

gstat -u ‘*’/

Por meio da referida figura pode-se identificar as colunas job-ID, prior,
name, user, state, submit/start at, queue e slots. A coluna job-ID traz um
numero Unico que identifica cada job no sistema; prior informa a priorida-
de de um job e tem implicagdes apenas para o SGE decidir qual sera o
préximo job da fila a ter a sua execugao iniciada; name apresenta o nome
atribuido pelo usuario a um job; user informa o nome do usuario que sub-
meteu o job; state apresenta o status atual do job; submit/start at informa
a data de submissao ou de inicio de execugao do job; queue informa a fila
utilizada para aqueles jobs que ja estejam em execugao e por fim, slots
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indica a quantidade de slots que um job esta utilizando no sistema. Dentre
todas estas informagdes uma coluna de particular interesse € a coluna de
status. Seu conteudo é baseado em alguns cddigos pré-estabelecidos pelo
SGE que indicam a situagéo atual de um job. Dentre os principais simbolos
destacam-se o gw (queued) indicando que o job mantem-se em espera

na fila aguardando sua vez de executar; o r (running) indicando que o job
esta em execugéao pelo sistema; o d (deleting) indicando que o job esta

em processo de exclusdo em virtude de uma solicitacdo do usuarioe o E
(Error) indicando ter havido algum erro no momento que o SGE elegeu o
job para execugéo.

[teste@lmbse10 ~]$ gstat -u '*'
job-ID prior name e submit/start at queue slots ja-task-ID

1435234 0.25059 Tr. b137i 9/17/2015 1 all.qeEneez.default.domain
1435238 25059 Mr.D.T b13764 09/17/2015 1 all.q@neoz.default.domain
1437980 92559 R.m.normal e11329 09/23/2015 1 all.q@nee2.default.domain
1435223 25059 .A.0 b13764 09/17/2015 all.g@neoz.default.domain
1435236 25059 sr.D. b13764 09/17/2015 all.g@neo fault.domain
1549846 5 N m351522 01/02/2016 :30: all. g default.domain
1646529 0. 9 M36 igorkcl 84/04/2016 9 all.q@n@e6.default.domain
1823079 ©.04809 STDIN zanonid 10/12/2016 E1A s cnptia.embrapa.
1823080 ©. 9 STDIN zanonid 10/12/2016 :51: E1A 006 .default.domain
1823057 0. N zanonid 16/12/2016 0 all.c s cnptia.embrapa.
1823082 0. N zanonid 10/12/2016 0 all.c cnptia.embrapa.
1823047 ©. N zanonid 10/12/2016 0 all.c cnptia.embrapa.
1823849 0. 9 N zanonid 16/12/2016 9 all. s cnptia.enbrapa.
1823867 O. N zanonid 16/12/2016 0 all. 46 .cnptia.embrapa.
1823068 ©. 9 STDIN zanonid 10/12/2016 E1A default.domain
1823059 ©. 9 STDIN zanonid 10/12/2016 E1A s cnptia.embrapa.
1823070 ©. 09 N zanonid 10/12/2016 :51:30 all.
1823074 0. 09 S N zanonid 10/12/2016 0 all.c s cnptia.embrapa.
1823298 § 9 g4 0 i m303497 10/17/2016 9 all. 004.default.domain
1823075 0. o zanonid 10/12/2016 :51:30 all. g default.domain
1823053 0. N zanonid 10/12/2016 t51:30 all. 5 cnptia.embrapa.
1823063 ©. 9 N zanonid 10/12/2016 E1A cnptia.embrapa.
1824042 0. g N zanonid 160/25/2016 1 all.q@nee3.default.domain
STDIN zanonid 10/25/2016 5 all.qg@lmbs@45.cnptia.embrapa.
STDIN zanonid 10/25/2016 all.g@neo3.default.domain
DIN zanonid 10/25/2016 all.q@nee4.default.domain
g zanonid 10/25/2016 all.q@lmbs@45.cnptia.embrapa.
1824047 ©. 9 N zanonid 10/25/2016 1 all.q@Enee7.default.domain
1824048 ©. 9 STDIN zanonid 10/25/2016 1 all.q@lmbs@4s.cnptia.embrapa.
1824049 0. 09 STDIN zanonid 16/25/2016 all.q@nee7.default.domain
1824050 0. 09 STDIN zanonid 10/25/2016 all.q@nee4.default.domain
1824051 ©. N zanonid 10/25/2016 all.g@ne03.default.domain
18246852 0. N zanonid 16/25/2016 all.q@nee7.default.domain
1824053 0. 99 STDIN zanonid 10/25/2016 all.q@n@e7.default.domain
1824054 ©. 9 STDIN zanonid 10/25/2016 1 all.q@lmbs@4s.cnptia.embrapa.
1824055 0. 9 N zanonid 10/25/2016 1 all.q@Enee7.default.domain
1824056 0. N zanonid 10/25/2016 all.g@neo7.default.domain
1824057 0. N zanonid 10/25/2016 all.g@neo7.default.domain
1824058 0. 9 N zanonid 10/25/2016 all.g@ne03.default.domain
1824859 0. N zanonid 16/25/2016 all.q@nee4.default.domain
1824060 0. 99 STDIN zanonid 10/25/2016 1 all.q@lmbs@4s.cnptia.embrapa.
1824061 ©. 9 STDIN zanonid 10/25/2016 1 all.q@Enee7.default.domain
1824062 ©. 9 N zanonid 10/25/2016 17:41: all.q@Enee7.default.domain
zanonid 10/25/2016 all.g@neo7.default.domain
zanonid 10/25/2016 all.q@neo7.default.domain
zanonid 10/25/2016 all.q@lmbs845.cnptia.embrapa.
zanonid 16/25/2016 all.q@nee7.default.domain
1824067 ©. g N zanonid 10/25/2016 1 all.q@enee4.default.domain
1824133 ©0.20559 K1 m35776 10/26/2016 1 all.q@Enee3.default.domain
1824202 0.20559 K4 m35776 160/27/2016 :57:30 all.q@nee3.default.domain
1824204 ©.20559 W m357764 10/27/2016 all.g@neo3.default.domain
1824210 0.20 m35776 10/28/2016 all.q@lmbs@45.cnptia.embrapa.
1824223 0. SGEblastx2 m312067 10/31/2016 :145:30 all.q@nee3.default.domain

Figura 3. Listagem parcial da saida do comando qconf -u “” mostrando os
jobs de alguns usuarios.
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Pode-se identicar varias colunas de informacao nesta listagem, sendo que
neste trabalho enfatiza-se a coluna state que fornece o status do job na
fila.

Para obter maiores informagdes sobre um job, tais como erros que possam
ter ocorrido e que impediram que este executasse, utilize o comando gstat
-j JOB_ID. O ID de um job podera ser obtido a partir da listagem do coman-
do gstat sem parédmetros. Nessa listagem, a primeira coluna é o job-id que
traz um namero unico atribuido pelo SGE ao job, como discutido anterior-
mente.

Como colocado, o comando gstat -j JOB_ID pode fornecer informagdes
sobre erros que tenham ocorrido com jobs. Essa afirmacgéo estéa correta,

no entanto, & necessario que se faga uma distingao entre erros nos jobs e
erros nos programas a serem executados pelos jobs; pois o0 comportamen-
to entre essas duas categorias no sistema é distinto.

Um erro no job ocorre antes do inicio da execugéo dos seus programas.
Um exemplo seria o fato de o usuario que fez a submissao nao existir em
uma determinada maquina do cluster. Se o SGE selecionar essa maquina
para executar o job, ele ira detectar que o usuario em questdo nao existe
nela e ira marcar o job com um flag de erro, sendo que o mesmo ficara
indefinidamente na fila, até que o administrador do cluster ou o usuario que
fez a submissao intervenham. Para esses jobs que permanecem na fila
com o flag de erro, o comando gstat -3 JOB_ID é muito util para forne-
cer informagdes sobre as causas do problema.

Porém, existem situagdes em que o erro ocorre apos o inicio da execugao
dos programas, por exemplo, quando se informa para um programa um
arquivo de entrada que nao existe. Nesse caso, o programa ira terminar
com um erro, mas do ponto de vista do SGE, ele fez o que tinha de fazer,
ou seja, ele executou o trabalho. Logo, o job termina com sucesso e deixa
a fila do sistema. Para se obter informacgdes sobre jobs que ja tenham ter-
minado sua execucao, deve-se utilizar o comando qgacct, tal qual discutido
na sessao 4.

O comando qdel JOB_ID permite cancelar um job que esteja em execugao
ou esteja esperando para entrar em execucgao.

O comando qalter JOB_ID é utilizado para alterar configuragdes de jobs
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que estejam aguardando execugao. Esta € uma caracteristica relevante
desse comando: ele atua apenas sobre jobs aguardando execugéo e nao
tem efeito sobre jobs ja em execugao.

4. Verificando informagodes de jobs ja executados

O SGE mantém um registro com detalhes de todos os jobs que foram exe-
cutados no sistema, no entanto, ha um complicador para se acessar essas
informagdes, pois para tanto é necessario se conhecer o JOB_ID que foi
atribuido a um job no momento de sua criagdo. Essa, definitivamente, é
uma informag&o que na maioria dos casos nao se tem; a nao ser que o
usuario armazene o(s) JOB_ID(s) de alguma forma apds a submissao, ja
prevendo essa busca a posteriori.

A seguir, tem-se comando que permite recuperar as informacgdes de um job
ja executado.

gacct -j JOB ID

Como geralmente os JOB_IDs nao estao disponiveis, entdo, o que se faz

rotineiramente é realizar busca considerando alguns parametros de restri-
¢ao, sendo que os trés principais parametros do gacct com essa finalidade
s&o discutidos abaixo.

A primeira abordagem € o usuario restringir a busca apenas aos seus jobs.
O exemplo a seguir demonstrada tal situagao para o usuario m338700.

gacct -u m338700 -3

Nesse caso, todos os jobs executados pelo usuario m338700 desde que
inicou seus trabalhos no cluster sero listados. E vital que o parametro
-7 seja utilizado, pois, do contrario, o comando ira apenas produzir um
sumario para o uso de recursos computacionais por parte do usuario. E o
parémetro -j que garante a exibicdo de detalhes sobre os jobs.
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No entanto, como a versao anterior do comando gacct lista todos os jobs
do usuario, pode ainda, ser dificil localizar aquele de interesse, a depender
da quantidade de trabalhos que o usuério ja tiver terminado no cluster. Por
isso, se um usuario tiver uma vaga nogéo da data de inicio da execugéo do
job, ele ainda podera fazer uma restrigdo que garanta a listagens dos jobs
iniciados nos ultimos dias:

#neste caso o gacct iré& produzir uma listagem dos Jjobs iniciados nos
Ultimos 7 dias

gacct -u m338700 -d 7

Ou, se o usuario desejar restringir a inicializagdo dos jobs a um certo peri-
odo no tempo:

#neste caso o gacct ird localizar os jobs iniciados entre os
instantes dados por -b e -e

gacct -u m338700 -b 1608010000.00 -e 1608312359.59 -j

A sintaxe acima garante que serdo listados todos os jobs iniciados no

més de agosto de 2016. Os numeros passados como argumentos para 0s
parédmetros -b e —e tém a seguinte conotagdo: YYMMDDHHMM.SS. Além
disso, o pardmetro -b indica uma selegao de todos os jobs que iniciaram
sua execugao apos o periodo informado, e o pardmetro -e, implica em
selecdo antes do periodo informado. Portanto, no exemplo acima esta se
estipulando a selecdo dos jobs iniciados em agosto de 2016.

5. Conclusoes

O sistema SGE é muito apropriado para um ambiente semelhante ao do
LMB e cumpre uma fungéo primordial neste. Evidentemente, o sistema
também podera ser utilizado em outros ambientes computacionais no &m-
bito da Embrapa, desde que atendidas algumas premissas basicas: como
demonstrado ao longo do texto, 0 SGE opera em ambientes cuja interface
com o usuario se baseia no uso de shell (uso de comandos) e ndo em
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ambientes graficos. Isso ocorre porque o sistema gerencia atividades que
podem ser executadas em batch (ndo precisam iniciar imediatamente e
nao interajam com o usuario durante a execugao). Sistemas com interface
grafica, na maioria dos casos, € interativo e exigem intervenc¢ao do usuario
constantemente.

No caso especifico do LMB, as analises em bioinformatica executadas
tém exatamente estas caracteristicas. Sao sistemas que obtém algum(ns)
arquivo(s) de dados como entrada e geram um ou mais arquivos de saida,
sem exigir novas intervengdes ao longo da execugéo. Dessa forma, aten-
dem plenamente aos requisitos para serem executados em batch, fazendo
com que o SGE seja um sistema de grande utilidade para o laboratério.

Além do mais, o SGE também cumpre um papel essencial quando orga-
niza e prioriza a ordem de execugao das tarefas. Como o LMB tem um
nuamero razoavel de usuarios, € importante que as tarefas sejam automa-
ticamente escalonadas de acordo com as prioridades estabelecidas no
regimento do laboratério e pelo responsavel técnico.

De negativo com relagdo ao SGE tem-se a questao do treinamento dos
usuarios. No primeiro contato dos usuarios com o ambiente, € necessario
que ele se familiarize com a forma de operar a submisséo de tarefas para
o cluster. Isso, certamente, exige um certo esforgo por parte do usuario,
mas pode-se afirmar que esse é recompensado pelos diversos beneficios
que o sistema traz. Para a equipe de suporte do LMB o sistema simplifica
o gerenciamento do cluster e possibilita a obtecao de informagbes de uso
do ambiente. Para o usuario, o sistema facilita a submissao de diversas
tarefas em paralelo no cluster e com isso, permite um ganho de tempo
consideravel na realizagao das analises.

Com todas as colocagdes feitas, torna-se claro que o sistema SGE foi uma
solucdo adequada para as demandas de gerenciamento do processamen-
to de dados no ambito do Laboratério Multiusuario de Bioinformatica da
Embrapa.
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