UNIVERZITA MATEJA BELA V BANSKEJ BYSTRICI
FAKULTA PRIRODNYCH VIED

DIRAC V PROSTREDI MICROSOFT WINDOWS:
ADAPTACIA A VYSOKOVYKONNE POCITANIE
DIPLOMOVA PRACA
4ccS5e2f6-e6f0-484a-aa31-0e4¢cf906el17f

2015 Bc. Ivan Hrasko



UNIVERZITA MATEJA BELA V BANSKEJ BYSTRICI
FAKULTA PRIRODNYCH VIED

DIRAC V PROSTREDI MICROSOFT WINDOWS:
ADAPTACIA A VYSOKOVYKONNE POCITANIE

Diplomova praca

4ccSe2f6-e6f0-484a-aa31-0e4cf906el17f

Studijny program: Aplikovana informatika (jednoodborové §tadium,
magistersky II. st., denna forma)

Studijny odbor: 9.2.9 Aplikovana informatika

Pracovisko (katedra, institat ...): KCH FPV — Katedra chémie

Vedutci diplomovej prace: doc. RNDr. Miroslav Ilia§, PhD.

Banska Bystrica 2015 Bc. Ivan Hrasko



I
| MCRES 1406224855

Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici
Fakulta prirodnych vied

ZADANIE ZAVERECNEJ PRACE

Meno a priezvisko studenta: PEc. Ivan Hrasko

ﬁhulij Ny program: aplikovana informatika (Jednoodborove $tadium,
magistersky I st., denna forma)

ﬁhulij ny odbor: 929 aplikovana informatika

Typ zaverefnej prace: Magisterska zaverefna praca

Jazyk zaverefnej prace: slovensky

Sekundarny jazyk: anglicky

Nazowv: DIEAC v prostredi Microsoft Windows: adaptacia a vysckovykonne poéitanie

Anotacia: Vdaka systéemu ClMake (www.cmake org) ma vedecky softvéer DIEAC
(diracprogram org), pouZivany v operacnych systéemoch Linuz, Umix a Mac,
potencial fungovat’ aj pod komerénym operadnym systémom IMicrosoft
Windows. Efektivne adaptovanie DIEACu pre MS Windows by rozdinle
moZnostt vedeckeho poéitania aj podtymto systémom. Znamena to programove
zasahy do buildup systéemu DIEAC spolu s testovanim rozoych dostupnych
matematickych kniZnic 1 kompilatorov v ramci systému M5 Windows.

Veduci: doc. ENDr Miroslav Iliag, PhD.
Katedra: ECH FPV - Katedra chemie
Veduci katedry: doc. ENDr Miroslav Medved, PhD.

Datum zadania: 26.03.2014

Datum schvalenia: 2304 20135 prof. Ing. Miroslav Svitek, Dr.
garant udijného programu



CESTNE VYHLASENIE
Cestne vyhlasujem, Ze diplomovi pracu som vypracoval samostatne pod odbornym
vedenim veduceho zévereCnej prace doc. RNDr. Miroslava IliaSa, PhD. za pouzitia

uvedenych Studijnych materidlov a informac¢nych zdrojov.

Bc. Ivan Hrasko



PODAKOVANIE

Dakujem za spolupracu vedicemu prace doc. RNDr. Miroslavovi Iliasovi, PhD. a

vSetkym ostatnym vyvojarom programu DIRAC.



ABSTRAKT

Bc. HRASKO, Ivan: DIRAC v prostredi Microsoft Windows: adapticia a
vysokovykonné pocitanie. [Diplomova praca]. Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici.
Fakulta prirodnych vied. Katedra chémie. Veduci prace: doc. RNDr. Miroslav Ilias, PhD.
Stupeint odbornej kvalifikacie: Magister v odbore Aplikovana informatika. Banska Bystrica:
FPV UMB, 2015. 79 s.

Témou a cielom diplomovej prace je adaptovanie relativistického kvantovo-
chemického programu DIRAC pre prostredie operaéného systému Microsoft
Windows. Adaptacia je vykonavana prispésobovanim a rozSirovanim konfigura¢nych
skriptov pre vykonanie kompilicie programu. Tieto zasahy st urobené
multiplatformovymi nastrojmi CMake a Python. Stucastou prace je i odskuSanie
niektorych kompilitorov a matematickych knizZnic, ktoré by sa mohli s programom
na systéme Windows vyuZivat. Snahou je i zabezpecit’ paralelny beh programu
pomocou vyuZitia niektorého z paralelnych programovacich modelov, ktoré si v
DIRAC-u alebo v pouZitych kniZniciach implementované.

Text prace sa deli do piatich kapitol. Prva kapitola sa teoreticky zameriava na
vysokovykonné pocitanie na paralelnych architektirach a paralelné programovacie
modely. Druha kapitola pojednava o Specifikacii rozhrania pre zasielanie sprav -
MPI. Tu su predstavené ciele, s ktorymi Specifikacia vznikla, ciePové architektiry a aj
niektoré z jej implementacii. Samostatna ¢ast’ je venovana i organizacii price so
zdrojovymi kédmi a softvérovym nastrojom, ktoré boli vyuZivané pri praci na
programe DIRAC. Vo Stvrtej kapitole je zosumarizovana praca, ktora bola na
programe vykonana. Posledna kapitola sa venuje priebeZnej integracii. Tato dolezita
¢innost’ pre zvySenie kvality vyvoja koédu DIRAC-u je zabezpelovana pomocou
sluZieb, ktoré ju automatizuju.

Vysledkom naSej prace je vylepSenie pouZziteI’nosti programu DIRAC v prostredi
operaénych systémov Microsoft Windows v 64-bitovych verziach a stale i v starSich,
32-bitovych verziach. Podarilo sa odskidsat’ i paralelny beh programu s vyuZitim
paralelizmu zaloZeného na modeli vlakien a sprevadzkovat’ DIRAC aj v prostredi

Cygwin, kde existuje potencial na vyuzitie modelu zasielania sprav.

KPicové slova
vedecky softvér DIRAC, CMake, buildup, MS Windows, vysokovykonné pocitanie



ABSTRACT

Bc. HRASKO, Ivan: DIRAC in the framework of Microsoft Windows: adaptation
and high-performance computing. [Master's thesis]. Matej Bel University in Banska
Bystrica. Faculty of Natural Sciences. Department of Chemistry. Supervisor: doc. RNDr.
Miroslav Ilia§, PhD. Degree of Qualification: Master in Specialization Applied Computer
Science. Banska Bystrica: FPV UMB, 2015, 79 p.

The topic and aim of this master's thesis is to adapt the DIRAC relativistic quantum
chemistry program for the environment of the Microsoft Windows operating system.
Adaptation is done through modifications and further extension of program's
build-up configuration and associated utility scripts. Multi-platform tools CMake and
Python are employed. Testing of compilers and mathematical libraries which could be
used with the program on Windows is also part of the work. We tend to run the
program in parallel by utilizing the parallel programming models implemented in
DIRAC itself or in the linked libraries.

Thesis consists of five chapters. The first chapter theoretically focuses on high-
performance computing, including parallel architectures and parallel programming
models. The second chapter discusses message passing interface specification — MPI.
Goals, target architectures and some of the implementations are presented. Work
flow with source codes is described in the separate chapter together with listing of the
software tools which were used during the work on DIRAC. This work that was done
on the project is summarized in the fourth chapter. The last chapter deals with
continuous integration. Smooth development of the DIRAC code is ensured and
automatized by continuous integration services.

The output of our work is improved usability of DIRAC on both 64-bit and 32-bit
Microsoft Windows operating systems. The program was successfully run in parallel
by utilizing of so-called threads programming model. It is also possible to run DIRAC
in the Cygwin environment with the potential to use message passing parallel

programming model.

Keywords:
scientific software DIRAC, CMake, buildup, MS Windows, high-performance computing



PREDHOVOR

Vedecky program DIRAC, urCeny na relativistické kvantovo-chemické vypocty, bol
vytvoreny v prostredi operaénych systémov Unix, Linux a Mac. Na tychto systémoch je aj
najviac pouzivany, a to 1 s vyuzitim moznosti paralelizacie na zvySenie jeho vypoctového
vykonu. AvSak, aj operaény systém Microsoft Windows md potencidl v oblasti
vysokovykonného pocitania - klaudovéa platforma Microsoft Azure je toho prikladom.
Adaptovanim softvéru pre iné operacné systémy sa otvaraju prilezitosti k ziskaniu novych

pouzivatelov, ¢i vedeckych grantov.

Adaptécia je vykonavana pomocou praktickej Upravy konfiguraénych skriptov programu
DIRAC a testovania dostupnych kompildtorov, matematickych a inych kniznic za Gcelom
jeho uspesnej kompilacie na operatnom systéme Windows.

Na projekte DIRAC pracuje mnozstvo vyvojarov a je neustdle rozSirovany, ¢o zvysuje
narocnost’ adaptacie. Najmad, ak st priddvané nové zavislosti na externy softvér. Je preto
potrebné pre Windows adaptovat’ aj novo pridavané funkcionality programu.

K odhalovaniu chyb a problémov v programe napomaha kontrola pomocou priebeznej
(kontinuélnej) integracie. Existuje niekol’ko sluzieb, ktoré je mozné na tento ucel vyuzivat.
Cielom je, aby bol program DIRAC co najlepSie pouZitelny v prostredi operacného
systému Microsoft Windows. Jeho pouzitel'nost’ je potrebné neustdle vylepSovat. Znacné

usilie je vynakladané na dosiahnutie paralelného vysokovykonného pocitania.
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UvVoD

Témou diplomovej prace je adaptovanie kvantovo-chemického programu
DIRAC][1] pre prostredie operacné¢ho systému Windows. Pod tymto sa mysli, aby bolo
mozné program uspesne skompilovat’ a vykonat’ testy. To v principe znamena urobit’ ho
schopnym vykonavat’ vypocty, ktoré od neho jeho pouZzivatelia o¢akavaji. Tuto schopnost’
programu je potrebné vzhladom na jeho pokracujici vyvoj neustdle udrziavat a
vylepSovat’.

K tomuto ciel'u patri i odsktsSanie niektorych kompildtorov a matematickych
kniznic, ktoré by sa dali na systéme Windows pouzivat. Idedlne by bolo, keby sa podarilo
najst’ také prostriedky, ktoré by umoznili paralelny beh programu. Tymto by sa DIRAC
podl'a moznosti priblizil k ciel'u vysokovykonného pocitania nielen na syst¢émoch Unix a
Linux, ale i na systémoch Windows.

Pri naSej praci na tychto cieloch chceme postupovat’ podla moZnosti co
najuniverzalnejSim spdsobom. Takto by sa totiz mohol proces konfiguracie a kompilacie
programu DIRAC naSimi zasahmi nielen zachovat nepoSkodeny aj na inych platformach,
ale doslo by i k jeho vylepSeniu a zjednoduseniu. K tomuto ucelu sa javia ako vhodné
nastroje CMake[2], pripadne Python[3].

Obsah tejto prace je rozdeleny do piatich kapitol. Venujeme sa v nich teoretickému
uvodu do vysokovykonného paralelného pocitania, vysvetleniu spdsobu nasej prace so
zdrojovymi koédmi programu DIRAC a predstavujeme vysledky, ktoré sme dosiahli. V
pripade, ze sa nieco nepodarilo, hodnotime stav veci, aky je a snazime sa vysvetlit’ pri¢inu,
alebo aspon vyhl'adat’ mozné spdsoby a nastroje, ktoré by pomohli k budicemu rieSeniu.

V prvej kapitole je uvedena definicia vysokovykonného pocitania a predstavenie
architektar paralelnych pocitacov. Taktiez si predstavené aj programovacie modely
pouzivané pre programovanie na paralelnych architektirach. DIRAC niektoré z tychto
modelov vyuziva, aby dosahoval vyssi vykon pri vypoctoch, ktoré vykonava.

Druhé kapitola je venovand rozhraniu pre zasielanie sprav, ktoré¢ patri medzi
programovacie modely spomenuté v prvej kapitole. Tu sa najprv venujeme tomu, s akymi
ciel'mi bol tento Standard vyvijany a pre ktoré paralelné architektiry je vhodny. V tejto
kapitole sa este v kratkosti zameriame na r6zne implementacie MPI[4], s ktorymi sme sa
pocas prace na DIRAC-u stretli.

V tretej kapitole si rozoberieme organizdciu naSej prace na takom rozsiahlom
projekte, akym program DIRAC urcite je. Ide hlavne o pracu s réznymi vyvojovymi

vetvami a repozitarmi a ich administraciu. TaktieZ spomenieme, aké softvérové nastroje
13



sme pouzivali po¢as nasho adaptovania, vylepSovania a skusania programu DIRACI1].
Vymenujeme nami pouZit¢ kompilatory, kniZnice a verzie systémov, v ktorych sme s
programom pracovali. V kratkosti bude vysvetleny i sposob konfiguracie, kompilacie a
otestovania programu.

Nasleduje Stvrtd kapitola, ktora sa uz venuje konkrétnym cinnostiam, ktoré sme
uskutoc¢nili. Tato kapitola je delena na niekolko casti, z ktorych jednotlivé opisuji
konkrétnu oblast’ alebo oblasti prace vykonanej na projekte DIRAC.

Vel'mi délezitym aspektom pre rozsiahle projekty (ale nielen pre ne) je, aby sa vzdy
udrziavali v zdravom, relativne funkénom stave pocas celej doby ich vyvoja. Tento aspekt
vyvoja je zabezpeCovany pravidelnym testovanim celého projektu. Vykonavanie tejto
¢innosti sa nazyva priebezna integracia (Continuous Integration , CI). V sucasnosti existuje
viacero sluZzieb, ktoré ndm mozu pomoct’ tento proces zautomatizovat’.

Priebeznej integracii je venovana piata kapitola, kde si predstavime skripty pre
niektoré zo sluzieb poskytujucich priebeznu integraciu. Poklisime sa najst’ a odskusat’ 1

sluzbu priebeznej integracie pre Windows.

14



1. Vysokovykonné pocitanie

Vysokovykonné pocitanie (High Performance Computing, HPC) je snaha o
vyuzitie pocitacovych systémov (spajanie ich vykonu, napr. do klastrov) takym spdsobom,
aby sa dosahoval ¢o najvy$si mozny celkovy vykon. Vel'ky vypoctovy vykon je potrebny
pre vykondvanie naroénych vypoctov v réznych odvetviach vedy (vratane chémie),
inzinierstva alebo obchodu. [5]

Pri tomto druhu vypoctov si silnu poziciu udrziava programovaci jazyk Fortran,
ktory je aj hlavnym jazykom pouzivanym v programe DIRAC[1]. [6][7]

K vysokovykonnému pocitaniu patria paralelné architektiry pocitacov. Preto si ich

d’alej predstavime. Budeme sa venovat’ i programovacim modelom, ktoré st pre ne urcéené.

1.1 Pamétové architektiry paralelnych pocitacov
RozliSujeme tri paralelné architektury na zaklade parametra pristupu do paméte. Ide
o architektiry so spolocnou pamétou (globalnym adresnym priestorom), s distribuovanou

pamétou a architektary, ktoré su zalozené na hybridnom pristupe. [8]

1.1.1 Spolo¢na paméit’

Paralelné pocitace vyuzivajice spolocnii pamit sa moézu medzi sebou navzijom
lisit’. Maju ale vzdy spolo¢né to, ze vSetky procesory maju moznost pristupovat’ do vSetkej
pamite, ktora sa v takom systéme nachadza. Takto je dosiahnuté vytvorenie globalneho
adresného priestoru, ktory je dostupny pre vSetky procesory. Jednotlivé procesory sice
moZu pracovat’ nezavisle, ale delia sa o rovnaké pamétové zdroje. To znamena, ze pri tejto
architektire su zmeny v pamiti sposobené jednym procesorom viditelné ostatnym
procesorom. Systémy tohto typu sa zvyknu klasifikovat ako UMA (Uniform Memory
Access), alebo opacne ako NUMA (Non-Uniform Memory Access). Toto sa urcuje v
zavislosti od ¢asu pristupu procesorov k udajom v pamiti. [§]

Paralelné pocitace typu UMA (vid Obr. 1) zvyknu byt reprezentované najma
pocitacmi SMP (Symmetric Multiprocessor). V tomto pripade st vSetky pouzité procesory
rovnaké, maju i rovnaky spdsob a ¢as pristupu do pamite. Niektoré z tychto paralelnych
systémov sa mozu dokonca oznacovat’ ako CC-UMA (Cache Coherent UMA). Koherencia
vyrovnavacej pamite znamend, ze ked jeden z procesorov vykond nejaki zmenu v
spolo¢nej pamiti, vSetky ostatné procesory o tom vedia. Tato vlastnost’ je zabezpecovana
na urovni hardvéru. [8]

Pocitace oznacované ako NUMA (vid’ Obr. 2) si bezne vytvarané spojenim dvoch

alebo viacerych SMP pocitacov. Tento typ systému sa vyznacuje tym, ze jeden SMP mdbze
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priamo pristupovat’ do paméte patriacej inému pocitacu SMP. Tymto sa vSak nevyhneme
tomu, ze nie vSetky procesory maju rovnaky cas pristupu ku vSetkym pamaitiam. Je to
sposobené tym, ze pristup cez prepojenie medzi pocitacmi (bus) je pomalsi ako pristup do
pamite v rdmci jedného SMP pocitaca. V pripade, ak je zabezpecena koherencia pamdte,

nazyvaju sa takéto paralelné pocitace ako CC-NUMA (Cache Coherent NUMA). 8]

e

Obr. 1: Paralelny pocitac UMA, Obr. 2: Paralelny pocitac NUMA, prevzaté a upravené zo
prevzaté a upravené zo zdroja [8] zdroja [8]

Vyhodou paralelnych architektir so spolocnou pamétou je to, ze poskytuju pre
programatorov pre nich privetivy (jednotny) pohl'ad na pamét - globalny adresny priestor.
Navyse vymena udajov medzi procesormi je rychla a uniformna (rovnaka). [8]

Ich nedostatky sa prejavuji predovsetkym v Skalovatelnosti, pretoze pridanim
d’alSich procesorov moze geometricky narast mnozstvo uUdajov prenaSanych medzi
spolocnou pamétou a procesormi. NavysSe pre systémy s koherenciou vyrovnavacej paméte
moéze geometricky narast’ prevadzka spojend so zabezpeCovanim tejto vlastnosti. Moznou
nevyhodou je aj to, Ze programator je zodpovedny za synchronizaciu, ktora zabezpecuje

spravne pristupovanie do globalnej pamite (poradie pristupu). [8]

1.1.2 Distribuovana pamit’

Systémy s distribuovanou pamitou (vid’ Obr. 3) sa vyznacuju tym, ze vyzaduju siet’
na prepojenie procesorov medzi sebou. Pri tejto paralelnej architektire procesory maju
vlastnu lokdlnu pamét, ale nemapuji si pamét inych procesorov. To znamena, Ze sa
nevytvara globalny adresny priestor. Ked'ze kazdy procesor ma vlastnu lokalnu pamit’, tak
pracuje nezavisle od ostatnych. Zmeny vykonané v lokdlnej pamiti jedného procesora
nemaju vplyv na pamit inych procesorov. Neaplikuje sa tu princip koherencie
vyrovnavacej paméite. Ak nastane situdcia, Ze procesor potrebuje pristup k idajom iného
procesoru, je to uloha, ktord musi vyriesit' programator. Je potrebné definovat’, kedy a ako
sa komunikacia uskuto€ni. Synchronizécia medzi procesmi je tieZ ponechand na rieSenie

programatorovi. Na zabezpecenie komunikacie sa mozu vyuzivat' rdzne typy sieti. [8]
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Vyhodou systémov s distribuovanou pamitou je ich dobra skalovatelnost.
Pridanim d’alSich procesorov sa imerne zvysi velkost paméte. Kazdy procesor pristupuje
neruSene do svojej lokédlnej pamite velkou rychlostou. Pritom sa neprejavuju rezijné
naklady (spomalenie), ktoré¢ by vznikli pokusmi o zabezpecovanie pamitovej koherencie.
Nespornou vyhodou je aj nizSia financné naroc¢nost’ tychto systémov. [8]

Nevyhodou paralelnych systémov vyuzivajucich distribuovanii pamit je
zodpovednost’ programdatora za vel'ké mnozstvo detailov spojenych s komunikdciou medzi
jednotlivymi procesormi. Daldim rizikom je to, Ze moZe byt problematické pouZivat
existujuce udajové Struktary, ktoré boli povodne zalozené na vyuzivani globalnej pamdte.
Vyskytuji sa aj nerovnaké pristupové Casy do pamite. To preto, lebo je rychlejSie pre
procesor pristupovat’ k svojej lokalnej pamdti, ako pristupovat cez siet’ k pamiti iného

procesora. [8]

Obr. 3: Paralelny pocitac s distribuovanou Obr. 4: Hybridny systém paralelného pocitaca,
pamdtou, prevzaté a upravené zo zdroja[8] prevzaté a upravené zo zdroja [8]

1.1.3 Hybridné systémy

NajvykonnejSie paralelné pocitace spravidla vyuzivaju kombinaciu oboch vyssie
spomenutych pristupov (vid’ Obr. 4). Skladaju sa z viacerych Casti, ktoré vyuzivaju model
spoloc¢nej pamite. Tieto Casti obsahuju niekol’ko procesorov (pripadne grafickych kariet),
ktoré vedia iba o pamdti v tejto Casti, ale nie v inej Casti, na inom pocitaci. Na prepojenie
Casti so spolocnymi pamitami je pouzitd siet. Pripadné prenosy udajov medzi tymito
Castami sa teda musia uskuto¢nit’ cez fu. Systémy s hybridnou architektirou sa vyznacuju

dobrou skdlovatelnostou. Na druhej strane vSak narastid narocnost’ ich programovania. [8]

1.2 Paralelné programovacie modely

Existuje niekol’ko programovacich modelov pre prostredie paralelnych pocitacov.
Tieto su vytvorené ako abstrakcie nad hardvérovymi a paméatovymi architektrami. To ale
neznamend, ze su na hardvérové alebo pamét'ové architektury naviazané. Programovacie

modely moézu byt’ teoreticky implementované nad l'ubovol'nym hardvérom. [8]
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1.2.1 Spolo¢na pamit’ (bez vliakien)

Pri pouzity tohto modelu sa procesy delia o spolocny adresny priestor, v ktorom
vykonévaju Citanie a zapis asynchronne. Na kontrolovanie pristupu do pamite sa vyuZivaju
zamky alebo semafory. Tento model relativne zjednodusuje vyvoj programov, ale moze

dochadzat’ k zniZovaniu vykonu paraleln¢ho systému. [§]

1.2.2 Vldkna

Tu je situacia taka, ze jeden proces moze mat niekolko vldkien, a tie mozu byt
vykonavané paralelne. Plati, ze kazd¢ vlakno ma aj svoje lokalne daje, ale deli sa o
adresny priestor a zdroje rodiCovského procesu. VyuZzivanim spolocnych zdrojov s
rodi¢ovskym procesom dochadza k Setreniu zdrojov systému. Ked'ze vlakna komunikuja
cez spolocnu pamit, je nevyhnutné pouzitie synchronizaénych prostriedkov. Treba si
uvedomit, ze rodiCovsky proces skonci (moze skoncit), az ked’ skon¢i posledné jeho
vlakno. Za paralelizmus programu je pri pouzivani vldkien zodpovedny programator. Moze
vyuzit' OpenMP[9] direktivy alebo POSIX kniznicu. Systémy Windows pouZzivaju vlastnt

implementaciu vlakien. [8]

1.2.3 Distribuovana pamait (zasielanie sprav)

Na paralelnom pocitaci s distribuovanou pamitou maju procesy vlastni lokalnu
pamit’ na vykonavanie svojich vypoctov. V pripade, ze je to potrebné, tak si udaje
vymienaji pomocou zasielania sprdv. Pre vykonanie zasielania sprav je ale Ziaduca
kooperacia procesov. Dévodom je, Ze ak nejaky proces spravu posiela, je potrebné, aby ju

nejaky proces prijal. Model zasielania sprav je Standardizovany v Specifikacii MPI[4]. [8]

1.2.4 Datovy paralelizmus

Tento typ paralelizmu sa zameriava na mnozinu udajov (zvyknt sa organizovat’ ako
pole, kocka). Sposob prace je taky, ze procesy pracuju paralelne na rovnakej datovej
Struktare (mnozine udajov), ale kazdy proces pracuje na inej Casti tejto Struktary.
Jednotlivé procesy vykonavaju na svojich astiach rovnaké &innosti. Co sa tyka rozdelenia
datovej Struktary pre procesy, tak na architekturach so spolo¢nou pamitou sa Struktira
nachadza v globalnej pamaiti, kde ju vSetky procesy vidia. Na paralelnych pocitacoch s
distribuovanou pamétou sa Struktura rozdeli na Casti, ktoré sa potom rozposla procesom do

lokalnej paméte kazdého z nich. [8]

1.2.5 Hybridny model
Hybridny model (na Obr. 5) je zaloZeny na kombinovani viacerych modelov z tych,

ktoré boli doteraz uvedené. Castym prikladom hybridného modelu je spolupraca
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OpenMP[9] a MPI[4]. Na serveroch prebiehaju vypocty vo vlaknach pomocou OpenMP a
medzi nimi sa posielaji spravy po sieti s vyuzitim MPI (vid kapitolu o MPI). [8]

OpenMP OpenMP

Siet’

OpenMP OpenMP

Obr. 5: Hybridny model programovania paralelnych pocitacov,
prevzaté a upravené zo zdroja [8]

1.2.6 SPMD (Single Program Multiple Data)

Ide o programovaci model vysSej urovne, ktory je zalozeny na vyuZivani
predchadzajicich modelov. Pri pouziti tohto modelu vSetky procesy vykonavaji svoju
vlastn kopiu rovnakého programu. Avsak, to neznamend, Ze vSetky musia vykonat’ cely
program, pretoze vo vac¢sine pripadov program obsahuje vetvenia. Tymto sposobom kazdy
proces vykond iba jeho konkrétnu ¢ast. Procesy zvyknu beZne spracovavat rozdielne

mnoziny udajov. [8]

1.2.7 MPMD (Multiple Program Multiple Data)
MPMD je programovaci model vyssej urovne. V tomto modeli procesy modzu
vykonavat’ r6zne programy sucasne, pricom spracovavaju rozdielne tidaje. Tento model je

menej bezny ako viac rozsireny uz spomenuty model SPMD. [8]

2. MPI

V tejto kapitole predstavime Specifikdciu rozhrania pre programovaci model
zasielania sprav - MPI[4]. Priblizime si jej hlavné ciele a cielové architektiry. V d’al§ich
podkapitolach 1 niektoré implementacie. Budeme sa venovat’ tym, s ktorymi sme sa
nejakym spdsobom stretli pri nasej praci. Program DIRAC[1] pracuje s MPI verzie 2.

Idedlne je, ked’ pouzitd implementacia podporuje 64-bitovy typ integer pre jazyk Fortran.

2.1 PrehPad a ciele

MPI (Message-Passing Interface) je Specifikacia rozhrania softvérovej kniznice,
ktora v paralelnom vypoctovom prostredi umozituje komunikéaciu paralelne vykonavanych
procesov prostrednictvom vyuzitia programovacieho modelu zasielania sprav. [4]

Pri vyuzity tohto programovacicho modelu sa udaje presuvaju z adresného
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priestoru jedného procesu (pamite viditelnej procesu) do adresného priestoru iného
procesu. Vyzaduje sa vzajomna kooperacia oboch zicastnenych procesov. [4]

MPI je Specifikacia rozhrania kniznice, nie je implementaciou. Implementacii je
dostupnych niekol’ko, vid’ kapitoly o Open MPI, Intel MPI, MPICH a Microsoft MPI.
Rozhranie MPI nie je ani programovaci jazyk, vSetky nim definované operacie su
Specifikované ako metody, funkcie alebo podprogramy. Podla zvyklosti zauzivanych v
programovacom jazyku, v ktorom je napisana implementicia. Programovacie jazyky
zvycajne pouzivané pre implementaciu MPI su C, C++, Fortran-77 a Fortran-95. [4]

Pozn.: Implementacia Open MPI od verzie 1.7 podporuje aj programovaci jazyk
Java v takmer tplnej Specifikacii podl'a MPI-3. [10]

Specifikacia MPI vznikla za otvorenej spoluprice komunity dodavatelov
paralelnych systémov, pocitacovych vedcov a vyvojarov paralelnych aplikacii. Vyhodou
toho, Ze bola zadefinovana je, ze sa tym umoznila prenositelnost’ a jednoduché pouzitie
programovacieho modelu zasielania sprav. [4]

V prostredi s distribuovanou pamitou, kde sa na komunikaciu vyuzivaju vyssie
funkcie a abstrakcie, ktoré su postavené na funkcidch zasielania sprav na nizSich
urovniach, st vyhody Standardizacie vyrazné. [4]

Otvara sa tym moznost pre dodadvatelov paralelnych systémov na efektivnu
implementaciu presne a jasne Specifikovanych operacii. Pre niektoré z nich moézu byt
dokonca schopni poskytnut’ aj podporu na urovni hardvéru. Tymto spdsobom je mozné
dosiahnut’ zvysSenie skalovatelnosti tychto systémov. [4]

Hlavnym cielom MPI je wvytvorit prakticky, prenositelny, efektivny a
prisposobitel'ny Standard so Sirokym uplatnenim pri tvorbe paralelnych programov
vyuzivajicich model zasielania sprav. [4]

Sthrnny zoznam cielov podla [4]:

*  Navrhnut' API (Application Programming Interface)

*  Umoznit’ efektivnu komunikaciu. Pri takejto komunikécii sa vyhnut' vSade, kde je
to mozné kopirovaniu z pamite do paméte. Zaroven je potrebné umoznit sicasné
prebiehanie vypoctov a komunikécie. Nezat'azovat’ komunikaciou koprocesor

*  Umoznit’ pouzivanie v heterogénnom prostredi

*  Umoznit' jednoduché implementovanie rozhrania v programovacich jazykoch C,
C++, Fortran-77 a Fortran-95

» Zabezpecit spolahlivé komunikac¢né rozhranie, v ktorom st zlyhania komunikacie

oSetren¢ komunika¢nym subsystémom bez i¢asti pouzivatel’a
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* Definovat’ rozhranie implementovatelné na réznych platformach bez vyznamnych
zasahov do ich zédkladného komunikacného a systémového softvéru

* Sémantika rozhrania by mala zostat nezavisld od pouzitych programovacich
jazykov

* Rozhranie by malo byt navrhnuté¢ takym spdsobom, aby umoziovalo bezpecnu

pracu s vlaknami (thread safe)

2.2 Cielové architektury

Dovodom znacného rozsirenia programovacieho modelu zasielania sprav je to, ze
je dobre prenositeI'ny medzi réznymi architektirami. [4]

Programy, ktoré st na nom zalozené, st schopné pracovat’ na multiprocesoroch s
distribuovanou pamétou, siet'ach pozostavajucich z prepojenych pracovnych stanic, alebo 1
kombinécii oboch spomenutych pripadov. [4]

Nie je vylucené ani pouzitie na architekturach so spolo¢nou pamétou, a to i vratane
architektir viacjadrovych procesorov, a na hybridnych architektirach. MPI je teda mozné s
uspechom implementovat na velkom mnozstve systémov. Vratane takych, ktoré
pozostavaju z inych systémov prepojenych vhodnou komunikaénou sietou. Bez ohl'adu na
to, €1 uz st tieto podsystémy paralelné alebo nie. [4]

Rozhranie MPI je vhodné pre programy plne vyuzivajiice paralelizaciu MIMD
alebo viac obmedzenu techniku SPMD. MPI poskytuje mnozstvo funkcii pre dosiahnutie
zvySovania vykonu na Skdlovatelnych paralelnych systémoch so Specializovanym

hardvérom zabezpecujicim medziprocesorovi komunikaciu. [4]

2.3 Implementacie MPI
Pocas naSej prace na DIRAC-u[l] sme sa stretli s viacerymi implementaciami
MPI[4]. Jedna sa o Open MPI[11], Intel MPI[12], MPICH[13] a Microsoft MPI[14]. Teraz

ich v kratkosti predstavime.

2.3.1 Open MPI
Open MPI je open source implementacia Specifikacie MPI. Na projekte sa podiel'a
zoskupenie partnerov z oblasti akademickej sféry, vyskumu a priemyslu. Tato spolupraca
zabezpecuje, ze Open MPI projekt je schopny vytvarat’ vel'mi kvalitnh MPI kniznicu. [11]
Kniznica Open MPI je hlavne vyvijana na a pre 32 aj 64-bitové verzie operacnych
systémov Linux a (Mac) OS X. Windows bol podporovany od verzie 1.3.3, ale jeho

podpora bola odstranend vo verzii 1.8. Od tejto verzie uz nie je viac podporovany ani
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operacny systém Solaris. Kniznica Open MPI by mala pracovat’ spravne na vicSine
POSIX-ovych operaénych systémov. [15]

Testovanie DIRAC-u[1] s vyuzitim Open MPI je uskuto¢nené pomocou CI sluzieb
CircleCI[16] a Codeship[17] (vid’ kapitolu o priebeznej integracii).

2.3.2 Intel MPI

Kniznica Intel MPI (Intel MPI Library 5.0) implementuje Specifikaciu MPI-3 a je
dostupnd nielen pre operacné systémy Linux, ale aj pre systémy Windows [12]. Planovali
sme ju pouzit’ s Intel[ 18] kompilatormi, vid’ kapitolu o problémoch s adaptaciou pre Intel.

Napriek tomu, Ze implementuje najnovsiu Specifikaciu, je stdle mozné ju vyuzivat’ s
programami, ktoré pouzivaju iba MPI-1 alebo MPI-2. Existuje dokonca moznost’ vyuzivat’
jej behové prostredie aj pre programy, ktoré boli skompilované vo¢i MPICH. A to bez
potreby ich znovu skompilovat, vid’ [19]. [12]

Pri pouziti Intel MPI je mozné spustat’ paralelné procesy v klastroch, ktoré sa
skladajua zo serverov s rozlicnymi operaénymi systémami (Linux a Windows). Nemal by
byt problém ani pri spolupraci rozli¢nych Intel procesorov, alebo pri pouZiti procesorov od

vyrobcu AMD. [12]

2.3.3 MPICH

MPICH je vysokovykonna implementdcia MPI $pecifikacie. Podporuje Standard
MPI-1, MPI-2 i MPI-3. MPICH je §irena pod open source licenciou. [13][20]

Bola testovana na viacerych platformach. ISlo o systémy Linux v 32-bitovej i
64-bitovej verzii, Mac OS/X (PowePC a Intel), Solaris (32-bitové aj 64-bitové) a
Windows. Na Windows je vSak dostupné uz iba cez Microsoft MPI [21]. [13][20]

Kniznica je dostupna vo viacerych Linux-ovych distribticiach. Testujeme ju na CI
sluzbe Shippable[22] a doc. M. Ilia§ na Semaphore[23]. Na syst¢éme Windows uz nie je
podporovand, podl'a zdroja dokonca ani na Cygwin-e[24]. [13][21]

2.3.4 Microsoft MPI

Microsoft MPI (MS MPI) je implementacia MPI od Microsoft-u, ktord umoznuje
vyvoj a spust’anie MPI aplikacii na platforme Windows. [14]

Nam sa nepodarilo vyuzit MS MPI spolu s MinGW-w64[25] kompilatormi. Najmi
s pouzitim kompilatora pre Fortran sme mali problémy.

Avsak, podarilo sa ndm ndjst’ (sice trochu neskoro a ani inStaldcia sa nepodarila)
projekt, ktory sa venuje adaptovaniu MinGW-w64 kompilatorov pre vyuzitie s MS MPIL.
Jedna sa o projekt PToolsWin[26], ktory je obsiahnuty aj v distribucii HPC Linux[27].

22



Tato distribucia by mala byt dostupnad i na Microsoft Azure[28], alebo je mozné si ju
stiahnut’ ako virtualny obraz (.ova), napr. pre program Oracle VM VirtualBox[29].

Pre pripadné vyuzitie MPI v klastroch zaloZzenych na Microsoft HPC Pack vid’ aj
Microsoft HPC Pack SDK][30].

3. Organizacia prace a pouzity softvér

V tejto kapitole bude vysvetleny sposob prace s vyvojovymi vetvami programu
DIRAC[1]. Predstavime si softvér, ktory sme pouZivali na jeho kompilovanie. Dalej sa
budeme v kratkosti venovat jazyku Python[3], ktory bol pri praci na konfiguracnych
skriptoch a adaptacii spolu so syst¢tmom CMake[2] vel'mi uzito¢ny. Na konci kapitoly sa
nachddza vysvetlenie sposobu konfiguracie programu DIRAC na systéme Windows

vratane moznosti, ktorymi je mozné ovplyviovat’ jeho pracu.

3.1 Praca so zdrojovymi kodmi

Pri naSej praci so zdrojovymi kddmi DIRAC-u[1] sme vyuzivali niekol’ko sluZieb,
ktoré umoznuju vytvorit' sikromné repozitare. Konkrétne islo o sluzby Bitbucket[31][32],
GitHub[33][34] a sluzbu GitLab[35][36]. PouZzivali sme verzionovaci nastroj Git[37][38].
Postupom Casu sme menili aj sposob prace vyuZzivanim viacerych vyvojovych vetiev
oznacovanych ako branch alebo fork.

Najprv sme pracovali iba s repozitirom my-dirac, ktory bol umiestneny na
Bitbucket. Tu boli zriadené dve vyvojové vetvy master a hrasko dirac devel. Vetva
master predstavovala kopiu origindlneho DIRAC-u (v stcastnosti sa nachadza na GitLab).
Vetva hrasko_dirac_devel bola urcend pre nasu pracu. Ked’ sme nejaka ulohu doriesili,
alebo pripadne ¢ast’ z nej, tak sme poziadali vediceho prace doc. M. Iliasa, aby zmeny
preniesol do originalu DIRAC-u. S origindlom DIRAC-u sme udrziavali krok pomocou
vetvy master, z ktorej sme si prendsali zmeny do hrasko dirac devel.

Netrvalo dlho a pribudli d’alSie vetvy urené pre pracu Studentov. Vtedy sa zmenil
spdsob organizacie nasej prace s nimi. Vytvorila sa vetva merges from students, ktorej
ucelom bolo zozbierat zmeny z vyvojovych vetiev Studentov, aby z nej mohli byt
prenasané do origindlneho DIRAC-u. Vetva master na Bitbucket bola urena na
synchronizovanie Studentskych vetiev s originalom.

Prebiehalo to tak, ze kazdy Student pracoval na svojej vetve, a ked’ nieCo dokon¢il,
vytvoril pull request do vetvy merges from_students. Tu bola moznost’ zmeny akceptovat’,
alebo ich aj odmietnut. Ked boli zmeny akceptované (merge), tak ich veduci prace

prikazmi pre Git (pull, push) prenasal do originadlneho DIRAC-u.
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Pre pouzitie réznych CI sluzieb (vid’ kapitolu o priebeznej integracii) sme zacali
pracovat’ s DIRAC-om[1] i1 na GitHub[33], kde mal veduci prace vytvoreny stikromny
repozitar s kddom DIRAC-u. Bolo ndm umoznené urobit’ si jeho fork. Sposob prace sa tu
po istych problémoch ustalil nasledovnym spdsobom.

K vtedy uz existujucej vetve master bola dodatocne vytvorend vetva
merges_from_collaborators. Nasledne bol postup prace taky, ze sme priamo vykonavali
zmeny vo svojom fork-u na vetve merges from_collaborators. V pripade, zZe sme sa
potrebovali zosynchronizovat’ s origindlom, tak sme z vetvy master v repozitari vediceho
(upstream) stiahli zmeny do vetvy master v naSom fork-u. Potom sme dalej preniesli
zmeny z nasho master do nasej vyvojovej vetvy merges _from_collaborators. Ked’ nastala
potreba preniest’ zmeny do originalneho DIRAC-u, tak sme vytvorili pull request z nasho
fork-u vetvy merges from_collaborators do repozitdra doc. M. IliaSa taktiez do vetvy
merges_from_collaborators. Akceptované zmeny boli prenesené do DIRAC-u na
GitLab[35]. Vetva master v repozitari doc. M. Iliasa sluzila, podobne ako na Bitbucket[31],
na synchronizaciu s origindlom. Preto sme v pripade, ze sme si chceli naSu kopiu
zosynchronizovat’, stahovali zmeny najprv z ne;j.

Praca na projekte PCMSolver[39] (vid’ kapitolu o adaptovani PCMSolver) bola
organizovana tak, Zze na GitHub sme si vytvorili vlastny fork odvodeny od originalneho
kodu PCMSolver-a (je to otvoreny projekt). V nasej pracovnej kopii bol nas fork a jeho
vetvy oznacené ako origin a origindlny repozitar a jeho vetvy ako upstream. Tto kopiu
sme udrziavali aktualizovanu s origindlom (upstream) samostatne pomocou Git-u[37]. V
pripade, ze sme mali zdujem o prenesenie naSich zmien do originalneho projektu, vytvorili
sme pull request. Tento mohol autor PCMSolver-a prijat’ alebo odmietnut. Prijatim
pull request poziadavky sa obsah zmien preniesol do originalneho repozitara.

Zo skusenosti sme prisli na to, ze niekedy je dobré mat’ vetvy nielen podla
Studentov, ale 1 podl'a u€elu. Najmai pri konfigurovani CI sluzieb, ked’ bolo potrebné urobit’
velké mnozstvo zmien, aby sme dosiahli pozadovany vysledok. Tymto spdosobom bola
pouzitd aj vetva na sluzbe Bitbucket hrasko dirac devel, ktord bola po nastaveni jednej z
CI sluzieb vymazana a nahradend vetvou hrasko_dirac_devel 2.

Na pracu s Intel kompilatormi[18] sme si vytvorili vetvu intel mpi. Z nej sa
povyberali zmeny (cherry pick [40]), ktoré by bolo dobé preniest’ do originalu. A to 1
napriek tomu, Ze sa DIRAC nepodarilo uplne skompilovat. Niekto dalsi, kto bude
adaptovat’ Intel kompilatory pre pouzitie s tymto programom na Windows, nebude musiet’

niektoré problémy riesit’ znova. Viac informacii v kapitole o adaptovani pre Intel.
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3.2 Pouzivany softvér

Teraz si predstavime operacné systémy, kompilatory a kniZnice, ktoré sme
pouzivali na kompilovanie DIRAC-u[1].

Kedze hlavnou népliou naSej prace bolo zlepsit adaptovanie DIRAC-u pre
pouzitie na opera¢nom systéme Windows, va¢Sinu prace sme vykonali na iom. Pracovali
sme s jeho 32-bitovymi aj so 64-bitovymi verziami.

Mali sme k dispozicii 32-bitova verziu systému Windows 7, na ktorom sme zo
zaCiatku pouzivali 32-bitové kompildtory MinGW/[41] (tieto 64-bitové ani nie su).
BLAS[42] a LAPACK]43] kniznice sme vyuZzivali referencné 32-bitové z Netlib[44].

Neskoér sa nam podarilo vyuzit aj kompilatory LLVM Clang[45]. Pre svoju
funkénost’ viak pouzivaju hlavickové stiibory z MinGW, vid’ dokumentaciu na [46]. Dalgie
kompilatory, ktoré sme odskusali boli TDM-GCC[47] a na$li sme pre nds novy projekt
MinGW-w64[25].

Az do pridania externého modulu PCMSolver[39] neboli problémy tuspesne
skompilovat’ DIRAC s kompildtormi MinGW alebo s kompildtormi TDM-GCC. To, ze
padalo vela testov sme vyrieSili, ked’ sme odstranili problém so spravnym hl'adanim baz na
Windows, o ¢om sa zmieniujeme v inej Casti prace. AvSak, kvoli ich neschopnosti
(pravdepodobne chyba) skompilovat PCMSolver sme natrvalo presli ku kompilatorom z
MinGW-w64 projektu. Kompildtormi Clang sme PCMSolver ani neskusali skompilovat’
Tieto nie su priorita, pretoZze neobsahuju kompilator pre hlavny jazyk Fortran.

Podarilo sa ndm pouzit’ paralelizovanti kniznicu OpenBLAS[48], ktord poskytuje
vysoko optimalizovanti verziu BLAS. Dokonca implementuje optimalizované verzie
niektorych LAPACK funkcii (podl'a skusenosti asi iba na Windows). K tomuto ndm
pomohla vedomost’, ze OpenBLAS existuje, ked’ze pren prof. H. J. Aa. Jensen[49] upravil
vyhladavanie matematickych kniznic pocCas konfiguracie. Pre pouzitie na systéme
Windows 7 sme si OpenBLAS museli skompilovat, aby vyhovoval architekture procesora
AMD K10[50]. Vlastnii kniznicu OpenBLAS je mozné na Windows jednoducho
skompilovat’ v prostredi MSYS[51].

Co sa tyka 64-bitovych systémov, najprv sme pracovali na serveri ,,Urpin“
(pracoval s Windows 7), az pokial' nebol pre poruchu odstaveny. Tam boli pouzivané
64-bitové kompildtory TDM-GCC. Nie je ndm zname, ze by sa tam nachadzali
nain$talované nejaké kniznice BLAS alebo LAPACK.

Neskor sme si nainstalovali vlastny virtualny pocitac so systémom Windows Server
2012 R2 ziskany z Microsoft DreamSpark[52]. Tu pouzivame 64-bitové kompildtory z
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MinGW-w64[25] a predkompilované 64-bitové referencné BLAS[42] a LAPACK[43]
kniznice z Netlib[44]. Tieto kniznice vSak nie je mozné vyuzivat bez zapnutej funkcie
64-bitového typu integer — program sa skompiluje, ale budli padat’ testy. Najprv sme i tu
pouzivali kompilatory z TDM-GCC[47], ale tie nedokazali skompilovat’ PCMSolver[39].

Posledny Windows pocita¢, s ktorym sme pracovali je virtudlny server Katedry
chémie ,,Chémia*“. Ma nainStalovany operacny systém Windows Server 2012. Na tomto
pocitaci sa pouzivaju 64-bitové verzie kompiladtorov z MinGW-w64. Podarilo sa taktiez s
uspechom vyuzit’ kniznicu OpenBLAS[48], ktora pracuje paralelne na viacerych vlaknach.
Tu médme moznost’ pouzit i jej predkompilovanll verziu, pretoze taka je pre architektaru
Intel NEHALEM][53] nachadzajtcu sa na serveri dostupna.

Pouzivame aj Cygwin[24], ktory vytvara prostredie podobné Linux-u v ramci
opera¢ného systému Windows. V flom sa ndm podarilo program DIRAC[1] Uspesne
skompilovat’ s vyuzitim Open MPI[11] kniznice na serveri ,,Chémia* (existuje ale problém
s viacerymi testami). Cygwin pouzivame aj na Windows 7 (32-bitovy, iba sériovo) a
Windows Server 2012 R2 (64-bitovy, podl'a potreby).

Pri praci sme sa nevyhli ani systému Linux. Novu funkcionalitu alebo opravu bolo
potrebné odskusat’ i na tomto systéme. Jeho pouzitie bolo napomocné pri sledovani, akym
sposobom prebieha konfiguracia DIRAC-u, alebo pri odskuSani inych kompilatorov ako
MinGW[41][47][25]. Iné kompilatory boli dostupné¢ najmd na HPCC UMB[54]. Navyse
nam zname CI sluzby vSetky okrem jednej pouzivaji Linux.

Pri naSej praci sa ukdzalo byt vhodné vyuzivat na hladanie informacii rdzne
weboveé fora a publikécie, z ktorych sme potom pokracovali k dokumentacidm a d’alsim
odkazom, ktoré nas doviedli k ciel'u [55][56][57][58][59][60][61]. Na detailné sledovanie

procesov na systéme Windows je vhodnym nastrojom program Process Explorer[62].

3.3 Python
Pre dosiahnutie multiplatformovej adaptacie konfiguracie programu DIRAC[1] sa
ukazali ako vhodné nastroje Python[3] a CMake[2][63]. Pouzitiu syst¢ému CMake sme sa

venovali v bakalarskej praci[64].

Python je interpretovany, interaktivny, objektovo orientovany programovaci jazyk,
ktory je dostupny pre vel'’ké mnozstvo platforiem. Vyuzivany je v oblasti umenia, obchodu,
vzdelavania, vedy, inzinierstva, pri vyvoji softvéru a v inych d’alSich odvetviach. Python
povodne vytvoril Guido van Rossum. Momentélne je jeho vyvoj zastreSeny pod Python

Software Foundation. Kedze ho moézeme pouzivat na systémoch Linux, Windows,
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Mac OS X a inych mnohych, stdva sa vhodnym nastrojom na rieSenie problémov, ktoré¢ sa
vyskytuju pri konfigurécii a kompilécii programu DIRAC[1]. [3][65]

V Python-e je napisany konfiguraény skript (setup), ktory spusta CMake[2] a
odovzdava mu potrebné parametre podl'a moznosti zvolenych pouZzivatelom. VyuZiva sa i
pri nastavovani a C¢itani premennych prostredia pri behu DIRAC-u skriptom pam a pri
nastavovani pouzitych modulov v skripte pamadm. Svoje vyznamné miesto ma aj pri
testovani[66]. Pre DIRAC sa pozaduje verzia minimalne 2.4 (na Windows 2.7). Python
verzie 3.x nie je momentalne mozné pouzivat, ale Dr. R. Bast[67] uZ na tom pracuje.

My sme ho tiez pouzili pri viacerych prilezitostiach. Najvyznamnejsie z nich boli
adaptacia skriptu doc/preprocess_sphinx, zistovanie verzii kompilatorov, naprogramovanie
funkcionality v skripte maintenance/get failing.py a adaptovanie kompilacie projektu
PCMSolver[39] pre Windows. Pripominame, Ze adaptacie urobené¢ pomocou tohto jazyka
st univerzalne, teda ostala zachovana (pripadne sa pridala) funkcionalita aj pre operacné
systémy Linux, Mac OS X a iné.

Existuje mnozstvo zdrojov, kde je mozné sa oboznamit’ s pouzivanim jazyka
Python, vid’ [68][69][70][71][72]. Pre vytvaranie dokumentacie DIRAC-u je potrebné mat’
nain$talované niektoré¢ Python balicky (vid DIRAC dokumentaciu na [1]). Na inStalaciu

sme pouzivali nastroj pip[73] a baliky sme vyhl'adavali v zozname Python balickov([74].

3.4 Konfiguracia programu DIRAC na Windows

Povedzme si nieco o konfiguracii programu DIRACJ1], ktoru je potrebné vykonat’
pred jeho skompilovanim. Predpokladajme, Ze sa nachddzame priamo v adresari so
zdrojovymi subormi.

Program pozostava z viacerych modulov. To, ktoré z nich sa budu pouzivat je
mozné nastavovat’ pomocou skriptu pamadm. VSetky jeho moZnosti si moéZeme zobrazit’
prikazom: python pamadm --help. My sme vSak vzdy pouzivali predvolené nastavenie.

Nasledna konfiguracia spociva v spusteni skriptu setup. Skript setup umoziuje
ovladat’ vietky aspekty konfiguracie, ktoré by pouZivatela mohli zaujimat’. Uplny zoznam
moznosti, ktoré tento konfiguracny ndstroj ponuka je mozné si nechat’ vypisat na
prikazovom riadku: python setup --help

Ucelnost’ tohto skriptu spoéiva v tom, Ze tvori akési rozhranie (sprievodcu) pre
vytvorenie prikazu pre systém CMake[2]. Podl'a zvolenych moZznosti, pripadne podla
preddefinovanych, sa postupne vytvara prikaz pre volanie CMake. Prikaz je automaticky

spusteny z tohto skriptu. Podla toho, ¢i prebehol prikaz s uspechom, alebo nie sa este
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pouzivatel'ovi zobrazi informacia, ako dalej postupovat. Spracovanie konfiguracie
syst¢tmom CMake[2] je ovladané suborom CMakelLists.txt a d’alsimi sibormi, ktoré tento
hlavny subor vola alebo vklada.

Po uskutocneni UspeSnej konfiguracie sa pre vykonanie kompildcie prestvame do
adresara s nazvom build. Casto tento adresar spominame aj v dalsom texte a vzdy
pouzivame oznacenie build, a to 1 v pripade, ze bol premenovany. To sa da tak, ze sa ako
posledny parameter pre skript setup napiSe jeho pouzivatelom Zelané meno. V adresari
build nam stac¢i v tom pripade, Ze pouzivame MinGW-w64[25] kompilatory a spravne sme
pre setup zadali parameter --generator="MinGW Makefiles" spustit’ prikaz pre zavolanie
programu make: mingw32-make

Po skompilovani programu je eSte dobré overit’ jeho funk¢nost’ spustenim testov. Je
to mozné urobit’ prikazom ctest (pre jeho parametre vid CMake dokumentaciu[63]).
Zoznam testov sa nachadza v subore build/ClestTestfile.cmake. Vysledky po uskuto¢neni
testovania sa nachadzaju v adresari build/Testing.

Program DIRAC[1] je spustany pomocou spustacieho skriptu, ktory zabezpecuje
vytvorenie prostredia pre jeho pracu (kopirovanim suborov, nastavovanim premennych
prostredia). Ide o Python[3] skript pam, ktory sa nachadza v build adresari. Vyuzivanim
roznych jeho parametrov je mozné ovplyvnit’ beh programu. VSetky parametre, ktoré skript
pam ponuka je mozné zobrazit: python pam --help

Pre ovladanie programu DIRAC je mozné pouzit i konfiguraény stbor v
domovskom adresari pouzivatela (napr. C:\Users\<pouzivatel>). Subor musi mat’ meno
.diracrc a jeho obsah moze byt napr. aj takyto: --mb=512. Jedno nastavenie na jednom
riadku. Konkrétne toto nastavenie urcuje velkost' pamaite, ktoru program vyuziva na
512 MB. Do konfiguraéného stiboru .diracrc sa zapisujui rovnaké parametre ako tie, ktoré
akceptuje skript pam.

Potrebné softvérové nastroje, ktoré je nutné nainstalovat’, aby DIRAC bolo mozné
skompilovat’, priklad konfiguracie, kompildcie, otestovania a priklad prvého vypoctu je
mozné ndjst’ v aktualnej DIRAC dokumentacii na jeho domovskej stranke[ 1] (odporacané),

alebo aj v CD prilohe tejto prace.

4. Praca vykonana na projekte
Teraz predstavime pracu, ktorth sme vykonali na programe DIRAC[1]. Vysvetlime,
ako boli jednotlivé ulohy vyriesené. Pri tomto vSak opisujeme i funkcionalitu, ktord sa v

projekte nachadzala uz skor. Je to preto, Ze niekedy nasSa Uloha spocivala v upraveni a
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rozsireni niektorych Casti (najmé) konfiguracie. Toto nie je mozné bez toho, aby sa vedelo,
ako su jednotlivé veci rieSené a na akom principe pracuju. Ku konkrétnemu spdsobu
rieSenia sme prichadzali v spolupraci s vedicim prace doc. M IliaSom a d’alSimi vyvojarmi

DIRAC-u vd’aka ich ndmetom a postrehom (zadaniam).

4.1 Adaptacia generovania dokumentacie

Prva vec, na ktorej sme zacali na programe DIRAC[1] pracovat bola adaptacia
generovania dokumentéacie pre systém Windows. Dokumentéicia (pouzivatel'skd) je v
DIRAC-u zaloZend na .rst suboroch. Na ich spracovavanie sa vyuziva generator
Sphinx[75]. Najprv je potrebné spracovat’ urcité kI'i€ové slova, ktoré sa v .rst suboroch
nachadzaji pomocou regularnych vyrazov pre vytvorenie odkazov vo vyslednej
dokumentécii. Pre tento ucel sluzi skript doc/preprocess sphinx. Jeho problémom bolo, ze
bol povodne napisany v GNU bash[76]. Samozrejme, takéto rieSenie nie je kompatibilné s
nativinym prostredim systému Windows. Adaptéacia spocivala v jeho prepisani do jazyka
Python[3], ktory je na ucely multiplatformovej adapticie vhodny (vid kapitolu o
Python-e). ISlo predovsetkym o napodobnenie prikazu sed[77].

Ako uz bolo spomenuté, na tvorbu pouzivatel'skej dokumenticie sa vyuZiva
generator Sphinx. Vytvorenie tejto dokumentécie je mozné spustit’ po uskutoneni uspesne;j
konfiguracie (python setup ...) s Tubovolnymi nastaveniami v adresari build pomocou
prikazu mingw32-make html (pozn.. treba ale zvolit vhodny generator, napr.
--generator="MinGW Makefiles"). Po tUspeSnom zbehnuti prikazu sa vysledna
dokumentécia nachddza v adresari build/html a spustime ju otvorenim stranky index.html v
internetovom prehliadaci.

Na generovanie dokumentécie pre vyvojarov (programatorov) je pouzity generator
doxygen[78]. Tuto dokumentéciu vytvorime prikazom mingw32-make doxygen v adresari
build. V pripade uspesného vykonania prikazu sa vygenerovand dokumentacia nachadza v
adresari build/ doxygen. Mame moznost’ vyuzivat’ dokumentaciu vo formate html (adresar
html) alebo si mézeme vytvorit' pdf subor (adresar latex). Subor pdf vytvorime napr.
pomocou programu MiKTeX[79] spustenim ddvkového stboru make.bat. Toto sa ndm
podarilo uspesne odskuSat iba na 32-bitovom Windows 7, na 64-bitovom systéme
Windows Server 2012 R2 sme neboli Gspesni s inStalaciou zmieneného programu. Treba
ale dodat’, ze existuji aj iné podobné programy pre vyuzitie systému TeX[80]. Pre
otvorenie html/ dokumentacie sluzi subor index.html a vysledny pdf stbor je refman.pdf.

Mame k dispozicii eSte jeden typ dokumentécie — html prezentaciu.
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Tato je mozné si vytvorit vykonanim prikazu mingw32-make slides v build
adresari. Vysledna prezentacia sa potom nachadza v adresari build/html_slides a spustime
ju pomocou internetového prehliadaca otvorenim suboru index. html.

Nastroje, ktoré je potrebné nainStalovat’, a sposob ich inStalacie sa nachadzaju v
dokumentécii na domovskej stranke DIRAC-u[l]. Pripadne v dokumentécii, ktord je

priloZena na sprievodnom CD - tato je vygenerovana na Windows.

4.2 Zistovanie verzii kompilatorov

V DIRAC-u[1] nastala potreba v€as (pocas konfiguracie vykondvanej systémom
CMake[2]) zistit’ verzie pouzitych kompilatorov a v pripade, ze niektory z kompilatorov
nespiita minimalnu pozadovanu verziu, zobrazit’ o tom varovanie.

Dovody na to su zrejmé. Totizto pre kazdy s pouzitych programovacich jazykov v
DIRAC-u (C, C++, Fortran) sa pouZziva kompilator a pre kazdy z nich je znama minimélna
podporovand verzia. Toto sa dalej eSte rozliSuje podla vyrobcu kompilatora pre
GNU[81]/MinGW[41][47][25], Intel[18], PGI[82], IBM XL[83], pripadne pre LLVM
Clang[45] (tieto su ale iba pre C a C++). Na operacnom systéme Windows sa ndm podarilo
s uspechom odskuSat’” iba MinGW kompilatory a LLVM Clang. Pokus o kompilaciu
programu s Intel kompilatormi bol, ako je spomenuté v kapitole o problémoch s
adaptovanim pre Intel, netspesny.

Pre ucely splnenia tohto zadania bolo potrebné vytvorit' stbory v adresari
cmake/compilers, a to konkrétne: FindCompilerVersion.cmake (napisany v CMake) a
GetCompilerVersion.py (napisany v Python-e[3]).

V prvom spominanom subore (FindCompilerVersion.cmake) sa vykondva najprv
zadefinovanie, aké su pozadované minimalne verzie jednotlivych kompilatorov podla
programovacich jazykov a ich vyrobcov. Nasledne za zavold (spusti) druhy zo
spominanych suborov (GetCompilerVersion.py), priCom sa mu zadavaji potrebné
parametre pre jeho pracu. Ide o parametre:

* CMAKE C COMPILER — pouzity kompilator pre jazyk C

* CMAKE C COMPILER ID — vyrobca pouzitého C kompilatora

* CMAKE CXX COMPILER — pouzity kompilator pre jazyk C++

* CMAKE CXX COMPILER ID — vyrobca pouzitétho C++ kompilatora

* CMAKE Fortran COMPILER — pouzity kompilator pre jazyk Fortran

* CMAKE Fortran COMPILER ID — vyrobca pouZzitého Fortran kompilatora
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* CMAKE SYSTEM NAME — nazov systému, na ktorom pracujeme pre pripad, ze sa
vyskytuju rozdiely pri volani kompilatorov na roznych platformach
Pre blizsi vyznam tychto premennych a d’alSich pouzitych prikazov je, samozrejme, mozné
pouzit’ dokumentaciu systému CMake[63].

Po tspesnom skonceni skriptu v subore GetCompilerVersion.py by sme mali dostat’
ako navratovu hodnotu verzie pouzitych kompilator pre jazyky C, C++ a Fortran vo
formate CMake[2] premennej (zoznamu viacerych hodnot oddelenych pomocou
bodkociarky). Tieto verzie si dalej mézeme spracovat’ do jednotlivych premennych
(PYTHON C VERSION, PYTHON CXX VERSION a PYTHON Fortran VERSION) a
nasledne pracovat’ s nimi podl'a potreby.

Prvé, ¢o s tymito premennymi potrebujeme urobit, je zapisat’” ich hodnoty do
siboru  COMPILERS VERSIONS.txt. Bude sa nachadzat v adresari build, aby si
pouzivatel mohol jednoducho overit, s akymi verziami kompilatorov (a od akych
vyrobcov) si projekt prave skompiloval. Toto by mohlo byt’ uzito¢né, ak sa objavia chyby,
ktoré sa vyskytuju pri nejakej konkrétnej verzii kompilatora. Po zapisani hodndt vyssie
spomenutych premennych (ziskanych z Python-u[3]) nasleduje aj zapis hodndt verzii
kompilatorov, ktoré sa podarilo zistit’ systému CMake.

Tu nastava otazka: ,PreCo si vytvarame vlastny skript na zistovanie verzii
kompilatorov, ked’ to uz robi CMake?*“ Odpoved’ je, ze CMake verzie kompilatorov v
starSich verziach (i také sa s DIRAC-om[1] pouzivaji) nezistuje vObec. Napr. eSte vo
verzii 2.8.7 by sme premenné typu CMAKE <LANG> COMPILER VERSION, ktoré
maju obsahovat' verzie kompilatorov hl'adali marne [84]. Dokonca aj pri sucasnych
verziach syst¢tmu CMake nie je garantované, ze najde verziu pre kazdy kompilator (vid’
dokumentaciu na [63]). VSimli sme si, ze je takmer pravidlo, Ze verzie pre kompilatory
jazykov C a C++ st ndjdené, ale verzia pre Fortran kompilator nie je ndjdend. Nevideli
sme ani jeden pripad, a to ani na systéme Linux s pouzitim GNU[81], Intel[18] alebo
PGI[82] kompilatorov, ze by bola verzia pre Fortran kompilator niekedy najdend. To je
celkom neprijemna zaleZitost’, lebo pre DIRAC je prave Fortran najddlezitejsi jazyk, a teda
o zistenie verzie Fortran kompiladtora mame o to vacsi zaujem.

Zistovanie verzii kompilatorov neslizi iba na to, aby bol varovany pouzivatel
(alebo sa zastavil konfiguracny skript), ked’ verzia niektorého z nich nevyhovuje. M4 to aj
velky informativny vyznam, ked’ niekto skiima vysledky konfigurécie, kompilécie a testov,
ktoré pochadzajii z iného systému, ku ktorému dotyény nema priamy pristup. Vtedy si
nemoze verzie kompilatorov jednoducho sam zistit’ ich spustenim. Takato situdcia nastava
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najmd pri pouziti roznych sluzieb CI, o ktorych sa zmiefiujeme v inej Casti prace
(priebezna integracia). Z toho dovodu su verzie kompilatorov spolu s ndzvom ich vyrobcu
pridavané i do vystupu konfiguracie.

Pokracujme s opisom obsahu CMake[2] stuboru FindCompilerVersion.cmake. Tu sa
totizto dostavame k tomu najdélezitejSiemu. K porovnaniu, ¢i verzie aktudlne pouzitych
kompilatorov vyhovuji. Vykonané je to dvomi sposobmi z uz spomenutého dévodu, ze
CMake nie vzdy sam najde (vSetky) verzie kompilatorov, takze nickedy mame iba verzie
zistené¢ pomocou nasho Python[3] skriptu.

V pripade, ze mame k dispozicii aj verziu kompilétora zistena CMake-om, tak ju
najprv porovnavame s verziou, ktora zistil skript v Python-e. V pripade, Ze nie st zhodné,
tak sa pouzivatel'ovi zobrazi varovanie. Momentalne je to urobené takto, ale jednoduchou
modifikaciou by sa dalo konfiguraciu aj okamzite ukoncit’, ¢o vSak vyvojarmi DIRAC-u[1]
nebolo Zelané. Nasleduje porovnanie verzie kompildtora (zistenej syst¢émom CMake) s
minimalnou pozadovanou verziou. Zist'uje sa, Ci je aktudlna verzia rovnd alebo vicsia ako
minimalna pozadovana. V pripade, Ze nie je, tak je pouZzivatel'ovi zobrazené varovanie
(opét, keby bolo Ziaduce, je mozné toto spravanie jednoducho modifikovat).

V opacnom pripade, ked’ syst¢ém CMake nezistil verziu pouzitého kompilatora, a
teda mame iba verziu zistenil naSim skriptom v Python-e, sa meni to, Ze robime iba jedno
porovnanie. Porovnavame aktudlne zistenu verziu kompildtora s minimalnou pozadovanou,
¢i je zistena verzia pouzitého kompildtora rovna alebo vicSia od minimalnej. Ak verzia
kompilatora nevyhovuje, pouzivatel'ovi je zobrazené varovanie.

Tieto porovnavania sa robia pre vSetky jazyky, ktoré vyuzivame (C, C++, Fortran).
V pripade, ze vSetky verzie kompilatorov vyhovuji minimalne pozadovanym verziam,
pokracuje sa nerusene (bez varovani, bez zastavenia) v konfigurcii.

Pre Uplnost sa eSte pozrime na to, ako je rieSeny skript v stbore
GetCompilerVersion.py. Tento skript, ako uz bolo spomenuté, slizi na zistenie verzii
kompilatorov a vznikol najmd z dévodu, ze CMake nevie najst verzie pre vsSetky
kompilatory, ktoré pouZivame.

Skript potrebuje k svojej Cinnosti isté parametre. Ide o premenné, ktoré su mu
odovzdavané systétmom CMake, ked’ sa uskutoc¢iiuje jeho volanie v uz spomenutom subore
FindCompilerVersion.cmake. V tychto premennych st obsiahnuté nazvy spolu s tplnymi
cestami k pouzitym C, C++ a Fortran kompildtorom. Dalej retazce obsahujuce nazvy ich
vyrobcov (vydavatel'ov). Je vyuzitd i premennd, ktord obsahuje informaciu o tom, na akom
opera¢nom systéme je konfiguracia prave vykonavana.
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Vsetky informécie dostupné z parametrov su potrebné k tomu, aby mohol byt z
tohto skriptu spusteny proces, ktory vykond prikaz kompildtora. Prikazom je nazov
kompilatora s celou cestou k nemu a s parametrom, ktory sluzi na zobrazenie jeho verzie
(napr. --version alebo -V). Vystup uskutocneného prikazu (spracovavame Standardny
vystup aj Standardny chybovy vystup) je pouzity na ziskanie retazca, ktory obsahuje verziu
pouzitého kompilatora.

Spracovanie vystupu robime za pomoci regularnych vyrazov. V pripade, ze doslo k
chybe alebo bol zisteny neznamy vyrobca kompildtoru, je za jeho verziu prehlasena verzia
nula (0.0 alebo 0.0.0). Tato by nemala za Zziadnych normalnych okolnosti prejst
porovnavaniami oproti pozadovanej minimalnej verzii. Porovnavanie sa vykondva v
CMake[2] konfiguratnom subore, z ktorého bol tento skript volany. Navratova hodnota z
nasho Python[3] skriptu pozostava z verzii kompilatorov pre jazyky C, C++ a Fortran,
ktoré su oddelené pomocou bodkociarky. Takyto format vystupu zodpoveda premennej
CMake s viacerymi hodnotami, a teda je takto umoznené jeho dalSie spracovanie
jednoduchym spdsobom.

Zistovanie verzii kompilatorov je zaradené do procesu konfiguricie vloZenim
suboru FindCompilerVersion.cmake v CMake konfiguratnom subore, ktory sa nachadza v

cmake/compilers/ConfigCompilerFlags.cmake.

4.3 Uprava nastaveni kompilatorov pri spusteni konfiguracie
Povodne sa moznosti pre kompilatory (flags) nastavovali iba automaticky podla
konfiguracie, ktord bola napevno napisand v stboroch cmake/compilers/CFlags.cmake,
cmake/compilers/CXXFlags.cmake a cmake/compilers/FortranFlags.cmake.
Neexistoval teda jednoduchy sposob, ako pri spusteni skriptu sefup nastavit’ nejaké
iné nastavenia pre kompilétory, ktoré¢ by lepSie vyhovovali momentalnym potrebam.
NavySe moznost’ urobit’ nie¢o také modze pritom niekomu, kto chce experimentovat’
s nastaveniami kompilatorov vel'mi chybat’. Keby ju mal, nemusel by potom prepisovat
subory, ale stacilo by mu, keby si zadal svoje zelané nastavenia na prikazovom riadku pri
spustani konfiguracie.
Toto sa nam podarilo vylepsit' zavedenim novych parametrov pre sefup skript a
rozsirenim jeho funkénosti. Pridali sme v fiom tieto parametre:
* --custom-fc-flags — pre zadanie vlastnych moZznosti pre kompilator jazyka Fortran
* --custom-cc-flags — pre zadanie vlastnych moZnosti pre kompilator jazyka C

* --custom-cxx-flags — pre zadanie vlastnych moznosti pre kompilator jazyka C++
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Na uskutocnenie tychto zmien bolo potrebné vykonat’ relativne jednoduché zasahy
(pridania) do stboru setup, a aj do uz vyssie spomenutych stiborov v cmake/compilers.

V subore setup sa pridala nova skupina argumentov, ktord obsahuje tri argumenty
pre nastavenie moznosti kompilatora kazdého pouZzitého jazyka. Rozpoznavanie
argumentov radi ArgumentParser (vid’ dokumentaciu pre Python[3] na [69]). Nasledne pri
vytvarani prikazu, ktory bude spusteny systémom CMake[2] sa priddva definicia
-DCUSTOM C FLAGS pre nastavenia moznosti kompilatora jazyka C, definicia
-DCUSTOM CXX FLAGS pre nastavenie moznosti kompilatora pre C++ a definicia
-DCUSTOM Fortran_FLAGS pre nastavenie moznosti Fortran kompilatora.

V suboroch nachadzajucich sa v cmake/compilers bolo potrebné urobit’ vetvenie
pre pripad, ked’ su zadané vlastné moznosti. Za takych okolnosti bolo potrebné ,,vymazat*
moznosti pre rdzne typy kompilacii (debug, release, profile) a vzdy vo vsetkych pripadoch
pouzivat’ iba pouzivatelom explicitne zadané nastavenie.

Pre zdujemcov mozeme eSte pripomenut, ze existuje a predtym aj existovala
moznost’ pridavania (nie uplného prepisania ako pri nasej uprave) dodatocnych nastaveni
pre kompilatory pomocou extra moznosti, ktorych autorom je Dr. R. Bast[67]. Nastavuju
sa tymito parametrami:

* --extra-fc-flags — pre nastavenie extra moznosti pre Fortran kompilator
* --extra-cc-flags — pre nastavenie extra moznosti pre C kompilator

* --extra-cxx-flags — pre nastavenie extra moznosti pre C++ kompilator

4.4 Skript na opitovné spustenie neuspeSnych testov

Mnozstvo veci, ktorym sme sa na projekte DIRAC[1] venovali, sa tykalo
testovania, ktoré je pren dolezité. Na ucely testovania sluzi aj skript v jazyku Python[3]
maintenance/get failing.py. Tento skript md za prvoradi ulohu umoZnit vyvojarom
jednoduché spustenie posledne spadnutych (neuspesnych) testov, ¢o im dovol'uje lepsie sa
sustredit’ na problematické Casti programu.

Existuji dve moznosti jeho prace. Prva je, Ze sa spustia testy, ktoré naposledy
spadli lokalne na pocitaci (a v danej kompilacii programu — v konkrétnom adresari build),
kde sa skript spusta. Od verzie 3 a vysSie je toto podporované aj priamo systémom
CMake|2], konkrétnejsie jeho sucast’ou CTest, pri vyuziti moznosti na prikazovom riadku
--rerun-failed (vid" dokumentaciu[63]). Druhd moznost’ je (tdto je mozno zaujimavejsia)
spustit’ u seba testy, ktoré skoncili s chybou niekde inde.

To, ze mame moznost’ vediet' o testoch, ktoré s problematické niekde inde, ndm
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umoznuje cdash web stranka. DIRAC[1] ma svoju na [85]. Tu st zverejniované vysledky (v
niektorych pripadov aj z aktualizacie - Update) z konfiguracie - Configure, kompilacie -
Build a z testovania - Test uskutonenych na viacerych serveroch. Napr. na Windows
serveri Katedry chémie prebiehaju testy na nativnom Windows a v prostredi Cygwin[24].
Dalej st tu vysledky z CI sluZieb, o ktorych sa zmiefiujeme v &asti prace o priebezne;
integracii. Ziadna zo spomenutych &asti (Update, Configure, Build, Test) nie je povinna a
na zobrazenie v tabul’ke s vysledkami sta¢i zaznam aj z jednej z nich.

Pozrime sa na skript podrobnejSie. Prvotnli ideu na jeho napisanie mal Dr. R.
Bast[67], ktory na nom zacal pracovat’, ale pre nedostatok ¢asu sa nakoniec usla jeho
realizdcia (zmena spdsobu prace a rozSirenie) nam. Ako uz bolo spomenuté, skript je
schopny pracovat dvomi spdsobmi, a to lokalne alebo vyuzivajic informacie o
neuspesnych testoch z internetu. Jeho spustenie a zaroven vyber moznosti prace lokéalne
alebo z internetu je uskutocnené prikazom zadanym z adresara build, takto:

python ..\maintenance\get_failing.py buildid|local "paraml param2 ..."|none

V pripade, Zze je =zadané nastavenie /local, vykonava sa Citanie suboru
build/Testing/Temporary/LastTestsFailed.log, ktory v sebe obsahuje (ak je pritomny) na
jednotlivych riadkoch informécie o posledne spadnutych testoch vo formate cislo:ndzov.

Nas vzdy zaujima Cislo testu, takze ¢itame subor po riadkoch a zaznamenavame si
Cisla testov. Nasledne priddme medzi Cisla testov Ciarku (aby vyhovovali poziadavkam
CTest-u[2]), zobrazime a v d’alSom prikaze aj spustime CTest prikaz s nimi (pripadne aj so
zadanymi dodato¢nymi parametrami) pomocou Python[3] prikazu subprocess.call(). Pri
tomto vyuzivame CTest parameter -/, ktory obsahuju aj verzie CMake starSie ako 3. Od
verzie 3 a vySSie mézeme, ako bolo uvedené, pouzivat pre podobnu funkcionalitu aj
moznost’ --rerun-failed [63]. Pre prehladnost’ skriptu je tento postup pre lokalne
spracovanie zhrnuty vo funkcii local().

Alternativa je, Ze namiesto /ocal je zadané nejaké buildid zo cdash webu[85]. To
znamena, ze sa budu nacitavat’ informacie o neuspesnych testoch z internetu pre zadané
buildid. Na stiahnutie stranky s informdciami o problematickych testoch vyuzivame
kniZnicu napisant v jazyku Python - Requests[86]. Tuto je mozné vyuzivat az od Python
verzie 2.6 a Casto ju treba dodato¢ne inStalovat’, o je ale v skripte oSetrené a pouzivatel'ovi
sa zobrazi informacia s ndvodom, ako ma postupovat’.

Teraz je sposob prace skriptu taky, ze zo stiahnutych udajov stranky vyhl'adavame
pomocou reguldrnych vyrazov zaznamy o testoch a ukladame si ich nazvy. Ked’ze nazvy
testov ndm pri spustani CTest-u s pozadovanym parameterom -/ nepomozu, stojime pred
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problémom, odkial’ ziskat’ ich ¢isla, ktorym CTest[2] rozumie. AvSak, mame k dispozicii
subor s testami build/CTestIestfile.cmake, ktory sluzi pre CMake/CTest ako konfiguracia
pre uskuto¢nenie testovania. Tu su testy uvedené v poradi, v ktorom maju byt spustené,
takZe nam staci tento subor ¢itat’ po riadkoch a pocitat’ si, kol’ko testov uz bolo pridanych.
Pocitame vyskyty prikazu add test(), az pokial’ nenajdeme riadok s prikazom takym, kde
sa pridal test s menom, pre aké hladame poradové Cislo. Toto uskuto¢nime pre vSetky
mena testov, ktoré sme zistili zo cdash stranky[85].

Potom si kvoli prehl'adnosti ziskané ¢isla zoradime a vytvorime z nich ratazce (str)
namiesto Cislic (int). Nasledne mame moznost” pokratovat’ rovnakym sposobom ako v
pripade spracovavania lokalnych testov. Teda priddme ciarky medzi Cisla, zobrazime
pouzivatelovi prikaz a spustime ho ako podproces. Tato Cast’ skriptu je definovana vo
funkcii dashboard().

Ako bolo vyssie vidiet, skript pozaduje dva argumenty, a to konkrétne (buildid
alebo local) a ("paraml param?2 ..." alebo none). Prvy sme si uz prebrali, ked” sa pouzije
buildid zo cdash webu, informécie o testoch sa nacitaji z internetu pre dany buildid. Ked’
je zadané local, ¢itajii sa informacie z lokalneho siboru o lokdlne spadnutych testoch.
Druhy argument "paraml param?2 ..."|none hovori o tom, ze méame moznost (ale
nemusime, ked’ napiSeme iba none) zaddvat’ CTest-u d’alSie parametre. Ako je i uvedené v
zdrojovom kode skriptu, méze ist’ o parametre urcujice pocet sicasne beziacich testov, t.j.
-j (jobs) alebo -V (verbose) pre detailny vypis pocas testovania. Vid CMake/CTest
dokumentaciu[63] pre d’alSie parametre. Uzitocné by mohlo byt aj odoslanie vysledkov
testovania na cdash web pomocou -D ExperimentalTest -D ExperimentalSubmit uvedenych
za sebou v tivodzovkéach.

Skript mé svoje limity. Do zoznamu testov nie je zahrnuty test pre xcfun. To plati
pri vyuzivani funkcionality pre nacitavanie testov z internetu, pretoze xcfun sa nenachadza
v subore build/CTestTestfile.cmake uvedeny v prikaze add test(). Je uvedeny v subdirs() a
az v subore build/src/xcfun/test/CTestlestfile.cmake je pre tento projekt pridany test
prikazom add test(). Ojedinele sme si vSimli, Ze sa modzZe stat, Ze niektoré testy
zaznamenané na cdash webe sa nemusia najst’ lokalne (boli zapnuté aj iné testy alebo sa
testy zmenili). Treba si uvedomit’, Ze nie je mozné pouzit’ moznost’ local, ked’ predtym este
nikdy neboli spustené Ziadne testy (hl'adany subor neexistuje) alebo v pripade, Ze sa vzdy
pouzivala iba niektora z testovacich moznosti -D Experimental a pod. Vtedy ndzov stiboru

build/Testing/Temporary/LastTestsFailed.log obsahuje aj casovu znacku a nebude najdeny.
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4.5 Zistovanie dostupnosti xHost pre Intel (pouZitie najvyssej inStrukénej sady)

Co sa tyka nastaveni (flags) pre kompilatory, treba sa zmienit' aj o xHost. Tato
moznost je urcend pre Intel[18] kompilatory, ale nie vzdy je mozné ju vyuzit. SIUZi na ten
ucel, aby kompilator generoval instrukcie pre najvyssiu instruként sadu, ktora je dostupna
na procesore, na ktorom sa vykonava kompilacia. Tymto o¢akdvame vysSiu optimalizaciu
a vykon programu. Ako sme ale spomenuli, nie vSade je mozné tito moznost’ vyuzivat. Na
niektorych procesoroch sice kompilacia prebehne bez problémov, vysledny program vSak
nie je mozn¢ uspesne spustit’.

Ked’ze sa predsa len ukazalo (na zéklade testovani, ktoré uskutocnili ini vyvojari),
ze by bolo prinosné pouzivat’ xHost tam, kde je to mozné, bolo potrebné vytvorit’ nejaky
systém rozhodovania. Taky, ktory by automaticky pridaval xHost medzi moznosti
kompilatora. Samozrejme, na tych systémoch, kde je predpoklad, ze vysledny program
bude aj bezproblémovo schopny pracovat’.

Ci je bezpeéné pridat’ tito moznost’ sme sa rozhodli testovat’ pomocou kompilacie a
spustenia jednoduchého testovacieho programu. Ide o to, Ze ked’ odskiisame skompilovat’
tento jednoduchy program a nasledne ho spustime, st iba dve moznosti. Bud’ sa nam ho
spustit’ podari alebo nie. Kompilacia totiz prebieha aj na systémoch, ktoré moznost’ xHost
nepodporuju v poriadku.

Testovaci program sa nachddza v stbore cmake/compilers/test xhost flag.f90 a

jeho obsah je nasledovny:
| test program to see whether it is possible to use Intel -xHost flag
program test
print *, 'Intel xHost flag is available on this computer.'

end program

Ni¢ zvlastne tam nie je, ale v pripade, Ze ho skompilujeme s xHost nastavenim a
uspesne spustime, dosiahneme to, ze vypise hlasku (namiesto chybovej): Intel xHost flag is
available on this computer. Vtedy budeme vediet, Ze na danom pocita¢i je mozné xHost
nastavenie pouZzivat’.

Overovanie je naprogramované nasledovne (vSetky subory, ktoré sa tohto tykaju sa
nachadzaju v cmake/compilers):

V  konfiguratnom subore ConfigCompilerFlags.cmake sa vklada subor
ConfigXHostFlag.cmake, ¢im sa zaroven aj zabezpeci vykonanie prikazov, ktoré sa v nom
nachédzaji. Vo vloZzenom subore sa pomocou CMake[2] prikazu execute process()

vykonava kompilacia testovacieho programu a jeho spustenie. Standardny vystup aj
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Standardny chybovy vystup je zaznamenany do premennej xhost binary output. Potom sa
uz iba porovna obsah tejto premennej s ocCakdvanym vystupom, a ak vyhovuje
(MATCHES), nastavi sa premenna XHOST FLAG AVAILABLE na hodnotu ON. Tymto sa
zapne priddvanie xHost¢ nastavenia medzi moznosti kompilatorov pre C, C++ a Fortran.

Predpokladame, ze ked’ bolo spesné testovanie xHost pre Fortran, znamena to, ze
aj pre C a C++ by mala byt’ tdto moznost’ pre Intel[18] kompilatory na prave pouzivanom
procesore dostupna.

Vlastné pridavanie alebo nepriddvanie tejto mozZnosti je zabezpecené podla
hodnoty premennej XHOST FLAG AVAILABLE v suboroch urenych pre nastavenia
kompilatorov CFlags.cmake, CXXFlags.cmake a FortranFlags.cmake. Moznost’ xHost sa
pridava iba pre profil kompilacie release (a prenesene do profilu profile), pretoze prave pri
tomto profile chceme dosiahnut’ najvyssiu optimalizaciu.

Je potrebné esSte dodat’, ze toto testovanie dostupnosti xHost je uz adaptované aj pre
syst¢tmy Windows. Bolo odskusané, dokonca aj moznost’ xHost bola dostupnd, a to na
procesore AMD. Je tomu tak i napriek tomu, Ze na Windows sa kompildcia DIRAC-u[1]
Intel kompilatormi nepodarila (problémy so zostavovanim, venujeme sa tomu v inej Casti
prace). Na Windows sa tato moznost’ priddva pomocou /OxHost a na systémoch Linux
pomocou -xHost.

Do rieSenia tohto problému nasledne prispievali aj doc. M. Ilias a Dr. R. Bast[67].
Aj napriek prinosu, ktory tato moznost mé& na podporovanych procesoroch sa s fou
vyskytli problémy a bolo potrebné deaktivovat’ jej automaticki kontrolu a pridavanie. Je
ale mozné si to znova zapnut: -D ENABLE XHOST FLAG DETECTION=ON. D6vodom
je, ze na niektorych vypoctovych klastroch pozostavajicich z pocitacov s réznymi
procesormi sa vyskytovali (boli hldsené) problémy.

Informacie o moznosti xHost, spdsobe jej pridavania, aké instrukéné sady sa pri nej
pouziju a na akych procesoroch bude vysledok schopny pracovat’ podl'a toho, na akom

procesore prebehla kompildcia je mozné najst’ na [87][88][89].

4.6 Oprava vyhPadavania baz na Windows

Vyslo najavo, ze na Windows 7 (32-bitovy operac¢ny systém) konci s netspechom
neobvykle vela testov v porovnani s inymi systémami. Vysledky boli lepsie nielen na
systétmoch Linux, ale aj na Windows Server 2012 R2, ktory je 64-bitovy.

Nakoniec sme poslali vysledky z testovania na cdash web[85], aby mohli byt

prezreté vedicim prace doc. M. IliaSom, lebo takéto problémy by sa nemali vyskytovat’ ani
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na 32-bitovom systéme. Ukazalo sa, ze program ma problémy pri svojom behu pocas
testov najst umiestnenia basis (umiestnenia adresarov basis, basis_dalton, basis ecp).
Tieto adresare basis su prekopirované zo zdrojovych suborov do adresara build, kde ich
program aj obvykle ocakava.

Pri skiimani, ¢o by mohlo byt’ rieSenim tohto problému, sme pracovali najmi s
konfigura¢énym suborom, ktory DIRAC[1] pouziva. Subor ma ndzov .diracrc, a aby ho
program vedel najst’, mal by byt umiestneny v domovskej zlozke pouzivatel'a (je/bola ale
aj moznost, Ze mdéze byt umiestneny v adresari build). V prostredi systému Windows je
domovska zlozka vo vicsine pripadov umiestnenie C:\Users\<pouzivatel>.

Experimentalne sa ndm podarilo zistit’, Ze problém je v tom, Ze DIRAC nevie najst’
umiestnenia basis v tom pripade, ked sa nachadzaju na inej diskovej jednotke, ako sa
nachédza pracovny adresar scratch. V tomto adresari sa vykonava praca programu (sem je
program skopirovany a tu je spusteny, to plati aj pri testovani). Presne to bol pripad na
Windows 7, kde sa nachadzali basis na jednotke D (D:\Dirac\my-dirac\build), ale
pracovny adresar scratch sa nachadzal v domovskom adresari (kde sa zvykne nachadzat’,
pokial’ si pouzivatel nenastavi inak) na jednotke C.

Pric¢inou tohto problému bolo najmai to, ze v cestach, ktoré sa pouzivaji na systéme
Windows, sa nachadza dvojbodka na oddelenie oznacenia jednotky od zvySku cesty.
Avsak, dvojbodka je pouzivana ako oddelovaci znak ciest (celych ciest) na systémoch
Linux. Takto tomu rozumel aj DIRAC. Z toho vyplyva, Ze program hladal umiestnenia
basis, ak mu bolo zadané, Ze sa nachddzaja v D:\Dirac\my-dirac\build\basis namiesto na
jednom sprdvnom na dvoch nespravnych umiestneniach. Konkrétne prehladaval
umiestnenia D a \Dirac\my-dirac\build\basis na pracovnej jednotke. Ked’ze pracovny
adresar scratch sa nachadzal na jednotke C, tak na jednotke C. Co nie je pravda, lebo basis
sa nachadzali na jednotke D. Toto je dovod vzniknutej chyby.

Je zaujimavé, ze Fortran (podla naSich postrehov s MinGW/[41][47][25] Fortran
kompilatorom) predpoklada, ze cesty odkazuju na umiestnenia, ktoré sa nachadzaju na tej
istej jednotke, odkial’ je program spusteny. Neprekdzaji mu ani rozdielne lomky v cestach.
Na Windows sa mézu pouzit’ také ako na systéme Linux, pripadne nevadi ani ich mieSanie.

Vzniknuty problém sme sa rozhodli vyriesit zmenou toho, ako sa v DIRAC-u
uvazuje o jednotlivych cestach. Teda na syst¢éme Windows nepouzivat na oddelovanie
ciest znak dvojbodka, ale pouzit' znak bodkociarka. Takymto spdsobom zvyknl byt
oddelované viaceré hodnoty na Windows aj v premennych prostredia. Subor, ktory bolo
potrebné upravit’ je pam (pam.in).
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Tu sme zmenili sposob vytvarania premennej self-basdir a aj sposob, akym je
rozlozend na jednotlivé cesty (split), ked maji byt vSetky vypisané na obrazovku
pouzivatel'ovi. V oboch pripadoch je na oddel'ovanie pouzity znak bodkociarka v pripade,
Ze sa pracuje na systéme Windows. Na inych systémoch zostala pouzita dvojbodka.

Obsah self-basdir je skriptom exportovany do premennej prostredia, ktora je platna
pocas vykonavania programu. Jej ndzov je BASDIR. Exportovanu premennu BASDIR,
samozrejme, program niekde ¢ita. Z toho doévodu bolo potrebné vykonat zmeny aj v
niektorych Fortran zdrojovych suboroch: src/abacus/herbas.F, src/abacus/herrdn_dirac.F,
src/ecp/recp _Ink.F. Tu bolo potrebné urobit’ spracovanie nacitanej premennej BASDIR
takym spdsobom, ze sa budu cesty oddel'ovat’ pomocou bodkociarky na systéme Windows.
Na systémoch Linux a inych sa zachovalo spracovanie pomocou dvojbodky.

Pri tej prileZitosti sme upravili (v dotknutych podprogramoch), aby sa na Windows
pouzivala na ukoncenie cesty lomka, ktora je pre tento systém normalne bezna (t.j. \), i ked’
sme nepostrehli, Ze by s tym boli nejaké problémy. VyuZili sme premennu SLASH, ktort
sme si naplnili spravnou lomkou podla toho, na akom systéme sa pracuje.

Rozvetvenie spracovania bolo vykonané pomocou logickej premennej WIN, ktorej
hodnota sa nastavila podla definicie pre preprocesor SYS WINDOWS. Ked’ je definovana
SYS WINDOWS, tak je hodnota premennej . TRUE., inak je jej hodnota . FALSE.

Pri praci so zdrojovymi kodmi v jazyku Fortran sme sa stretli s niektorymi
obmedzeniami. Napr. dizky ndzvu premennej, deklaracia premennej musi byt’ pred kodom,
ktory ,,uz nieco robi“, odriadkovanie prikazov 6 medzier od okraja a pod.

NasStastie, s na internete zdroje, ktoré pomoézu s rieSenim problémov aj v

neznamom jazyku [90][91][92][93][94].

4.7 Adaptacia modulu PCMSolver

Po pridani projektu PCMSolver[39] do DIRAC-u[1] a vyrieSeni problémov s jeho
stahovanim pomocou Git-u[37] ako externého modulu pocas kompildcie (problémy s
prihlasovacimi pravami), sme prisli na to, ze DIRAC nie je mozné skompilovat’, ked’ je
tento modul zapnuty.

Podarilo sa nam zistit, ze chyba bola zrejme v kompilatoroch, ktoré sme do tej
doby pouzivali. Pouzivali sme kompilatory MinGW[41] na 32-bitovom a kompilatory
TDM-GCC[47] na 64-bitovom systéme Windows. Ani na jednom systéme ndm kompilacia
nedokézala prejst’ (priCom chybova hlaska sa netykala problémov so zdrojovymi kdédmi

alebo s nedostupnymi kniznicami a pod.). Kompilatory, s ktorymi sme nemali ziadne
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takéto problémy sme naSli az v projekte MinGW-w64[25]. Tento projekt poskytuje
kompilatory pre 32-bitové aj 64-bitové systémy Windows. Presli sme na pouZivanie tychto
kompilatorov na vsetkych systémoch.

Ani ich pouzitim sa v§ak hned’ PCMSolver[39] nepodarilo kompletne skompilovat’.
Tu sa uz ale objavili naznaky toho, ze su problémy v konfiguracii, lebo boli hlasené
nendjdené prikazy. Tie prikazy boli z prostredia Linux, takZe bolo zrejmé, Ze bude potrebné
adaptovat’ konfigura¢né skripty pre systém Windows.

Ukézalo sa, Ze problémy nastdvaju pri spajani (merge) statickych kniznic, ktoré
bolo vyriesené pomocou prikazov z Linux-u (/s, cat, tr, sed, vid’ napr. [60]).

My sme sa pokusili nahradit’ tieto prikazy najprv prikazmi z Windows
PowerShell-u[95] na syst¢éme Windows, s ¢im sme neboli Gspesni a navyse takéto rieSenie
by nebolo univerzalne pre vSetky systémy. Z toho dovodu sme nakoniec zvolili rieSenie
pomocou jazyka Python[3]. Jeho interpreter by mal byt’ dostupny na vsetkych systémoch,
na ktorych chcu pouzivatelia pracovat’ ¢i uz s PCMSolver-om, alebo s DIRAC-om[1] (uz
len ich konfigurécia skriptom sefup je napisana v Python-e).

Subor, ktory bolo potrebné upravit' je cmake/MergeStaticLibs.cmake. Tu sa
vykonavalo rozbalenie pdvodnych statickych kniZnic a zaznamenanie ich obsahu (aké
objektové subory obsahovali) do suboru. Obsah tohto suboru bol vytvarany prikazom s,
ktorého vystup bol do neho presmerovany (obsah bol dokonca zoradeny abecedne, lebo
prikaz /s sa tak zvykne spravat). Fakticky i§lo o rozbalenie kniZnic do nejakého adresara
(vykonané o jeden prikaz skor, ¢o bolo v poriadku) a ,,vylistovanie™ jeho obsahu. Proces sa
spustal pomocou CMake[2] prikazu EXECUTE PROCESS(). My sme prepisali funk¢nost’
povodného Linux-ového prikazu do Python-u nasledovne:

import os; print('\\\\n'.join(sorted(os.listdir(os.curdir),key=str.lower)))

Tento predpis je mozné spustit’ pomocou interpretera jazyka Python, ked sa pouzije
parameter -c. V CMake kode to vypada takto (skratené):

EXECUTE_PROCESS (COMMAND ${PYTHON_EXECUTABLE} -c \"import os; ..

Tymto sme vyriesili prvy problém so statickymi kniznicami.

To vSak nebola jedina potrebna uprava. Ked’ze sa kniznice rozbal'uju za ucelom ich
nasledné¢ho spojenia do jednej, tak bude eSte nevyhnutné vyrieSit' ich spajanie. Tato
¢innost’ je taktiez riadena zo stboru cmake/MergeStaticLibs.cmake. Spajanie kniznic
(pridavanie objektovych suborov z ostatnych do jednej) sa vykonava pomocou
archiva¢ného nastroja. Tento bol pouzity i na ich rozbalenie. Prikladom je program ar[60]

dostupny na systémoch Linux, ale s MinGW[41][47][25] kompil4tormi aj na Windows.
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V jeho pouziti by problém nebol. Ale v tom, Ze vstupy mu boli odovzdavané
pomocou prikazov cat, tr a sed uz &no. Prikaz cat bol pouzity na Citanie suborov, ktoré
obsahovali zoznamy s objektovymi sibormi na pridanie (ich vytvorenie bolo uz opisané
vyssie). Prikaz tr na odstranenie ukoncovacieho znaku riadku a sed na nahradenie
pripadnych vyskytov .SYMDEF SORTED (to sa tyka iba niektorych systémov).

Tento problém sme vyriesili tak, Ze namiesto volania priamo archiva¢ného nastroja
zavolame skript napisany v Python-e[3], ktory vSetky spomenuté (tie ¢o st potrebné)
ukony vykond univerzdlnym spdsobom. Uvedeny skript sa nachddza v subore
cmake/MergeStaticLibs.py. Jeho parametre, ktoré si mu odovzdavané zo CMake[2] su plna
cesta k archivaénému programu, kniznica, ktord sa ma vytvorit, a sibor so zoznamom
objektovych suborov, ktoré¢ maju byt do kniznice pridané.

My sme subor so zoznamom objektovych suborov precitali po riadkoch, skusili
sme odstranit’ .SYMDEF SORTED a vytvorili sme si pole s objektovymi subormi. Potom
sme pre kazdy objektovy subor zavolali archivaény program, aby ho pridal do kniznice. Pri
kazdom jednom takomto spracovani (pridavani objektovych suborov, ktorych zoznam sa
nachadza v jednom subore) sa zobrazuje pouzivatelovi sprava o upravovanej kniZnici a
pridavanych objektovych suboroch. Vysledna kniznica ma nazov libpcm.a (pripona .a sa
pouziva na Linux-e a na systéme Windows, ked’ sa pouziva MinGW[41][47][25]).

Je dobré pripomenut’, ze PCMSolver[39] priniesol so sebou aj nové poziadavky
(zavislosti) na nainStalovany softvér (kniznice) na cielovom systéme. Ide o kniznice
Boost[96][97] pre C++ a kompresni kniznicu zlib. V dokumentédcii pre program
DIRAC][ 1] sme pre pouzivatel'ov vytvorili navod, ako si maju kniznice Boost skompilovat
a nainStalovat’ pri pouziti MinGW-w64[25] kompilatorov. Kniznicu zlib sme uz nasli
skompilovanl na internete, a to bud’ na jej domovskej stranke[98] alebo v MinGW-w64
projekte pre 64-bitové systémy Windows na [99]. O obidvoch moznostiach st pouzivatelia
informovani v dokumentacii (nachadza sa na [1] alebo i na prilozenom CD).

Za st pozornost stoji aj to, ze sme pridali definicie pre systém
Cygwin[24] (zadefinovali sme, Ze je Linux) do stboru cmake/ConfigArchitecture.cmake.
Urobili sme to pri prilezitosti pokusov s tymto prostredim, ked’ vyslo najavo, Ze bez
definicii sa ndm nepodari skompilovat DIRAC na Cygwin-e (vid’ kapitolu o Cygwin v
Casti o praci vykonanej na projekte). Momentalne je to sice tak, ze PCMSolver tieto
definicie nepotrebuje, ale takto aspon udrzi krok so zvySkom DIRAC-u.

Hlavnym vyvojarom PCMSolver-a je Dr. Roberto di Remigio[100]. Zdrojovy kod

je Sireny pod open source licenciou a dostupny na [39].
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4.8 Vypis konfiguraénych informacii

Dalsou ddlezitou ulohou, ktora sme mali bolo, 7e sme zvacsili rozsah informacii,
ktoré su zobrazované pouzivatelovi pocas konfiguracie alebo spustenia programu. Tieto
informécie vypovedaju o prostredi, v ktorom bol DIRAC[1] skompilovany.

To znamend, Ze sa tykaju pouzitého operacného systému, pouzitych kompildtorov
(a ich verzii), verzie systtmu CMake[2] a verzie interpretera jazyka Python[3]. Taktiez
dolezité je vediet’ aj o type procesora a nastaveniach konfiguracie. Napriklad, ¢i je zapnuté
vyuzitie 64-bitového typu integer, ¢i je zapnuté pouzitie MPI[4] (vid” kapitolu o MPI), aké
su definicie uréené pre preprocesory kompilatorov a ktoré kniznice su pouzité. Nechyba
ani informacia o tom, kto program skompiloval (meno pouzivatela) a nazov pocitaca, na
ktorom sa kompilovanie programu uskuto¢nilo.

Nastavenie (ziskanie) informacii, ktoré budu ,zabudované“ do programu
(zobrazované pri spusteni dirac.x.exe z prikazového riadku) prebieha tak, Ze sa najprv
nakonfiguruje subor cmake/binary-info/binary info.py.in. Konfiguraciou sa tu mysli to, ze
premenné uvedené v @@, ktoré sa v predmetnom subore vyskytuja, buda CMake-om
nahradené ich hodnotami. Z povodného suboru, ktory sa nachddza v adresari obsahujiicom
zdrojové kody (source) sme takto ziskali novy subor binary info.py. Tento sa ale uz
nachadza v adresari, kde bude prebiehat’ kompilacia (build). Na konfigurdciu je pouzity
CMake prikaz configure_file().

Nasleduje zadefinovanie Ulohy (target), ktort ma vykonat’ riadiaci program pre
kompilaciu (napr. mingw32-make), prikazom add custom_target(). 1de o to, ze subor
binary info.py sa spusti interpreterom jazyka Python, a tak ziskame pomocou neho novy
zdrojovy subor v jazyku Fortran - binary info.F90. Je si to mozné predstavit’ takym
spdsobom, ze vykonanim suboru v Python-e sa zobrazia na Standardny vystup prikazy vo
Fortran-e (ktor¢ su v Python subore/skripte ,,napisané®) a tieto su presmerované do
zdrojového stuboru v jazyku Fortran. V tej chvili mézeme stbor binary info.py vymazat z
adresara build. Fortran zdrojovy subor binary info.F90 sa pouzije pri kompilovani
programu, a tym bude do neho zahrnuty. Tu spomenuty postup je naprogramovany v
konfiguranom subore cmake/binary-info/Binarylnfo.cmake, ktory bolo potrebné pri nasej
praci taktiez mierne upravit’.

Informécie, ktoré maji byt zobrazené¢ pocas konfigurdicie DIRAC-u
(python setup ...) sa nastavuju v subore cmake/Configinfo.cmake. Subor je vlozeny
do spracovania systtmom CMake v jeho hlavnom konfiguracnom subore CMakeLists.txt

(pozn.: ucelom setup je nakoniec spustit CMake s pozadovanymi parametrami).
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V hlavnom CMake[2] konfiguratnom subore vSak este predtym, nez tak urobime,
musime naplnit’ hodnotami niektoré premenné. Tieto premenné obsahuju informacie, ktoré
mame v umysle zobrazit' pouzivatel'ovi pocas konfiguracie. Konkrétne ide o premenné
BLAS LIBRARIES INFO, LAPACK LIBRARIES INFO a EXPLICIT LIBS INFO, ktoré
sme zaviedli, aby sme pomocou nich mali moznost’ podat’ informaciu o tom, aké4 kniznica
BLAS[42]/LAPACK][43] je pouzitd (builtin, explicit), a aké kniznice (a ¢i vobec nejake)
boli zvolené explicitne - EXPLICIT LIBS.

Informacie o BLAS/LAPACK knizniciach mézu nadobudat hodnoty builtin,
explicit in <umiestnenie> alebo none. Tieto premenné sa nastavuju iba v pripade, Ze sa pri
konfiguracii nepodarilo ndjst’ (pripadne sme tomu zabranili ich manualnym vybratim)
BLAS alebo LAPACK kniznice automaticky. Priradené hodnoty su urcené v zavislosti od
hodnoty premennej BLAS LIBRARIES alebo hodnoty premennej LAPACK LIBRARIES.
Do premennej EXPLICIT LIBS INFO sa nastavuje hodnota none, ked nemame ziadnu
kniZnicu v premennej EXPLICIT LIBS (€o sa stava zrejme vzdy, lebo tato premenna
pravdepodobne nie je v DIRAC-u[1] momentalne vyuzivana).

Zavedenim novych (_INFO) premennych nam islo o to, aby bola aj v pripade, ze
premennd, o ktorej informujeme, nema hodnotu (je prazdna), podand sprava pouzivatel'ovi.
Prikladom je BLAS LIBRARIES. Ked sa podari automaticky ndjst BLAS kniZnicu na
systéme, tak v tejto premennej bude ako hodnota cela cesta k nej. Ale v pripade nastavenia,
ze chceme vyuzivat’ zabudovanu kniznicu (builtin) alebo si konkrétne (explicit) nejaku
vyberieme, premenna je prazdna. Preto vyuZzijeme premennu BLAS LIBRARIES INFO na
to, aby sme do nej nastavili hodnotu none alebo explicit (vratane umiestnenia zvolenej
kniZnice).

V stibore CMakeLists.txt d’alej nastavujeme premennt CONFIGURATION TIME,
ktora obsahuje Gas spustenia konfiguracie v UTC. Cas zistujeme pomocou jazyka
Python[3]. Tento pristup je univerzdlny na vSetkych pouZzivanych systémoch a navyse
uskutoc¢nitel'ny i1 so star§imi verziami systému CMake. Ina moznost’ pouzit’ CMake prikaz
string(TIMESTAMP) bola zavedena az vo verzii 2.8.11 (vid® dokumentaciu[63]). AZ po
ziskani definicii pre preprocesory kompilatorov vSetkych zdrojovych suborov do
premennej list of definitions sa dostdvame k okamihu, ked’ mo6zeme vlozit' (a tym aj
vykonat’) spominané subory Binarylnfo(.cmake) a Configinfo(.cmake).

V tomto poradi je to urobené preto, lebo Binarylnfo.cmake okrem toho, Ze zistuje
USER_NAME (meno pouzivatela) a HOST NAME (nézov hostovského pocitaca) este
vklada (vykonava) aj subor cmake/binary-info/ConfigGitRevision(.cmake).
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Tento subor zhromazd’uje informacie o poslednej zmene (commif) v premennej
GIT REVISION (hash revizie), d’alej o jej autorovi v GIT LAST COMMIT AUTHOR,
datume (GIT LAST COMMIT DATE) a o pracovnej vetve (GIT BRANCH). V adresari
build sa nachddza subor GIT STATUS AT BUILD. Jeho naplnenie informaciami o stave
pracovnej képie zdrojovych siborov (napr. ¢i boli modifikované) pred zacatim kompilacie
je taktiez riadené z tohto miesta.

Snazili sme sa, aby informacie zobrazované pouzivatelovi pri konfiguracii a pri
spusteni programu boli také isté. Vratane usporiadania a sposobu vypisu. Teda subory
cmake/Configinfo.cmake a cmake/binary-info/binary_info.py.in by mali byt podobné, ¢o sa
tyka obsahovej stranky informaécii, ktoré svojim vykonanim poskytuja.

Pre potreby tejto ulohy sme adaptovali pomocou Python-u[3] vyhladdvanie
pracovnej Git[37] vetvy v stubore cmake/binary-info/ConfigGitRevision.cmake, ¢im sme
tato informaciu urobili dostupnou i na systémoch Windows. Dalej sme tu zaviedli
informacie o autorovi a datume poslednej vykonanej zmeny (jednd sa o premenné
GIT LAST COMMIT AUTHOR a GIT LAST COMMIT DATE). V tomto subore sme
taktiez namiesto pdvodného spdsobu overovania, ¢i boli premenné naplnené nejakou
hodnotou pomocou konstrukcie if(NOT ${GIT BRANCH} STREQUAL "") pouzili lepsi a
spol'ahlivejsi spdsob if(GIT BRANCH). V pripade pouzitia prvého spdsobu sa stalo, Ze
skript aj padol. Bolo to pri overovani premennej GIT LAST COMMIT, ktorGi sme si
paradoxne zaviedli my v tom pripade, Ze v sprave (commit message) bol znak pre novy
riadok. Tym druhym spdsobom sme to vyriesili. K jeho objasneniu dodame, Ze uvedeny
vyraz bude vyhodnoteny ako pravda vtedy, ked’ premennd GIT BRANCH je definovana a
obsahuje hodnotu, ktoréd je rozdielna od 0, OFF, FALSE, alebo napr. aj ina ako prazdny
ret'azec a pod. (pre viac detailov vid’ CMake dokumentaciu[63]).

Do vypisu sme okrem autora a datumu poslednej revizie pridali verziu CMake[2] a
Python-u. Mena autorov mézu obsahovat aj in¢ ako ASCII znaky, ¢o je zabezpecené
pomocou # -*- coding: utf-8 -*- v subore cmake/binary-info/binary _info.py.in (vid’ [101]).
Sice na prikazovom riadku vo Windows sa i napriek tomu také mena zobrazia zle, ale
aspon kvoli nim nebude s chybou ukoncena kompilacia programu.

Na zistovanie verzii kompilatorov sme pouZili skript, ktory sme skor na tento tcel
vytvorili v cmake/compilers/GetCompilerVersion.py. Pokladdme ho za viac univerzalny
ako ten, ktory sa pouzival pri vypise informéacii o kompilatoroch predtym. Jeho rozboru sa
venujeme v inej kapitole. NavySe vypis verzie kompilatora sme doplnili o vypisanie jeho
vyrobcu (vydavatel’a, vendor).
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Vypis informacii pri konfiguracii ma znany vyznam pri zaznamenavani udajov pre
cdash web[85], pretoze tak mame moZnost’ na webe vidiet’ vSetky pre DIRAC[1] podstatné
parametre. Inak by sme tito moznost’ nemali. Vyznam zobrazenych informacii sa zvySuje

pri vyuzivani réznych CI sluZzieb, ktorym sa venujeme v inej Casti prace.

4.9 Problémy adaptacie Intel kompilatorov

Uskutoc¢nili sme pokus o skompilovanie programu DIRAC[1] s vyuzitim
Intel[18] kompilatorov nachddzajicich sa v produkte Intel Parallel Studio XE 2015
Update 3 Cluster Edition[102] na 64-bitovom Windows Server 2012 R2.

Priprava prostredia spocivala v nainstalovani produktu Microsoft Visual Studio
Professional 2013 with Update 3[103] a Intel Parallel Studio XE 2015 Update 3 Cluster
Edition. Zmienené produkty su k dispozicii aj v trial verzii, pripadne existuju verzie, ktoré
modzu za zvyhodnenych podmienok ziskat Studenti, ucitelia alebo vyvojari open source
softvéru (plati najmé pre Visual Studio) [52][104][105].

Po ich nainsStalovani sme pokracovali v konfigurdcii prostredia pre pracu s
kompilatormi pomocou prikazového riadku. Nasledovne:

a) Spustili sme v prikazovom riadku prikazy (vid dokumentaciu, ktord sa zobrazuje na
privitanie po nainstalovani s prvymi krokmi):

cd C:\Program Files (x86)\Intel\Parallel Studio XE 2015

psxevars.bat intel64
b) Pridali sme nasledujice dve cesty do premennej prostredia PATH:

C:\Intel\Composer XE 2015\bin\intel64_mic
C:\Program Files (x86)\Intel\Composer XE\bin\intel64

¢) Vytvorili sme si kopiu odkazu na prikazovy riadok, otvorili jeho vlastnosti a do pol'a

Target sme zadali:

%comspec?k /k ""C:\Program Files (x86)\Microsoft Visual Studio
12.0\VC\vcvarsall.bat" amd64 && "C:\Program Files (x86)\Intel\Composer XE
2015\bin\compilervars.bat" intel64 vs2013"

Po nastaveni prostredia sme si uspeSne odskusali kompilaciu jednoduchych
prikladov v jazykoch C a Fortran vyuzivajucich MPI[4]. Prave o podporu MPI zo strany
Intel kompilatorov sme mali najvacsi zaujem. Také priklady je mozné jednoducho najst’ na
internete, pripadne v niektorych instalaciach MPI implementacii (vid’ kapitolu o MPI).

Este uvedieme, ze nazov Intel C i C++ kompilatora[106] na Windows je ic/, Fortran
kompilatora[107] je ifort. Vhodny generator je "NMake Makefiles”. Kompilacia a

zostavenie programu sa nasledne spusta prikazom nmake. MPI kompilatory, v skutocnosti

46



davkové subory .bat, ktoré volaju kompilatory — konkrétne od Intel-u[18] alebo od
Microsoft-u, maju pre C/C++/Fortran-90 nazvy mpicc.bat, mpicxx.bat, mpif90.bat. MP1[4]
programy sa spust’aju napriklad takymto prikazom: mpiexec -np 4 program.exe.

Pre nazornost’ ukazka spustenia konfiguracie a kompildcie DIRAC-u[1] (vo vopred

pripravenom ,,vlastnom* prikazovom riadku):
python setup --cc=icl --cxx=icl --fc=ifort --type=debug --int64 *
--generator="NMake Makefiles" -D ENABLE_PCMSOLVER=0OFF
cd build

nmake

Problémy s adaptaciou spocivaju najméd v tom, Ze v programe je celkom velké
mnozstvo koédu (podarilo sa ndm ho objavit’ najméd v src/gp) zaloZeného na mieSani
jazykov Fortran a C. Toto je ale uskutocnené sposobom, ked’ st mené funkcii v jazyku C,
ktoré maju byt volané z Fortran-u systematicky definované s podc¢iarkovnikom na konci,
napr. void get traceback info_ (...) v stibore src/gp/trace.c. Toto je v poriadku na Linux-e,
kde sa takato konvencia[l108] vyuziva aj pri Intel kompildtoroch, ale nie na inych
systémoch. Na Linux-e to v principe funguje tak, Ze vo Fortran-e sa zavola:

call get_traceback_info (...)
ako v stubore src/gp/memory_errorhandler.F90 a ndjde sa spravne funkcia:

get_traceback_info_(...)
ako je definovana s podciarkovnikom v subore src/gp/trace.c. Pri Intel kompilatore na
64-bitovom Windows je to ale tak, ze sa hl'ad4 funkcia s nazvom:

GET_TRACEBACK_INFO(...)
bez podciarkovnika a vel'kymi pismenami, ¢o vSak splnené nie je. Preto uz nie kompilator,
ktory svoju ulohu splnil (zrejme on je ale zodpovedny za zmenu mien funkcii), ale
zostavovaci program - linker oznamuje chybu, ze nedokdze najst pozadované externé
(external) symboly. V nasom pripade su to funkcie.

Problém volania funkcii z Fortran-u, ktoré st napisané v jazyku C sme skusali
experimentalne riesit’ tymito jednoduchymi spoésobmi:
a) Menit’ moznosti kompilacie pre Fortran zdrojové stibory, konkrétne pouzit’:

/assume:underscore alebo /assume:nounderscore

/uppercase alebo /lowercase
Vyklad, €o tieto nastavenia znamenaju, je mozné najst,, napr. na [109]. NajpodstatnejSie ale
je to, ze kombinacia /assume:underscore /uppercase sluzi na to, ¢o chceme dosiahnut’.

Teda to, aby sa ignorovalo, ze C funkcie su definované v zdrojovych suboroch malymi

47



pismenami (i ked” si vyhladdvané s velkymi), a aby sa predpokladalo, ze v nazvoch
obsahuju podc¢iarkovnik.

b) Pre funkcie, ktoré nie je mozné ndjst’ sme skusili vytvorit pomocné funkcie, ktoré su
pomenované podla Intel[18] - Windows konvencie[108] velkymi pismenami a bez

podciarkovnika, napr. takto pre funkciu get traceback info (...):
void GET_TRACEBACK_INFO(...)
{

get_traceback_info_(...);

}

Tak, aby tieto volali funkcie, ktoré sa mali pdvodne zavolat’, len ich zostavovaci program
nevedel ngjst’.

¢) Problémy nie su ba pri volani funkcii v jazyku C z Fortran-u, ale aj naopak, ked’ sa
volaju funkcie v jazyku Fortran zo zdrojovych kodov v jazyku C. Takto je to napr. v subore
src/gp/gpe.c, kde sa vo funkcii void compoff (...) vola funkcia z Fortan-u quit(). T4 ale
nemodze byt najdend, pretoze sa predpoklada existencia QUIT(). Ako rychle rieSenie sme
pouzili jednoduchy trik (ktory sa zda uz asi aj niekto pred nami skusal):

#define quit QUIT

Napriek snahe sa nepodarilo DIRAC[1] uspesne skompilovat’, pretoZze spomenuté
sposoby rieSenia viedli ku konfliktnym situdciam. Tie boli spdsobené tym, ze ked sa
pomocou nastaveni kompilatora pre Fortran ur€ilo, aby sa predpokladalo, Ze st externé
funkcie s podc¢iarkovnikom (my to chceme pre tie v C), tak sa to potom predpokladalo aj
pre externé funkcie v jazyku Fortran. AvSak, toto nasledne opédtovne sposobilo problémy
pri zostavovani programu.

Tento problém sa dé sice riesit’ konfigurdciou tak, ze niektoré zdrojové suibory sa
maju skompilovat’ bez tychto nastaveni (v CMake[2] je to jednoduché). To sme ale potom
zase tam, kde sme boli a mame problémy s externymi funkciami v jazyku C. Pri naSom
pokuse o kompildciu sme tymito spdsobmi rieSenia dosli k tomu, Ze z povodnych 4
chybajucich externych symbolov sme sa sice posunuli d’alej v kompilacii (dostali sme sa k
moznosti najst’ d’alsie problémy), ale skoncili sme v situacii, ked’ ich chybalo 41. To je
vel'ké mnoZstvo na rieSenie pomocou triku s definovanim vlastnych funkcii (podl'a rieSenia
v bode b), €o nie je uplne dobra praktika a zrejme by to prinieslo do kodu chaos.

Podl’a naSich zisteni spravny spdsob riesenia je, ze sa urobi [ISO _C BINDING tak,
ako je 1 odportcané na strankach Intel-u[110][111], alebo dokonca aj v dokumentacii k

DIRAC-u[112]. Zrejme kody su starSiecho datumu a tato praktika pre korektnu spolupracu
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jazykov Fortran a C bola objavend neskor. Treba dodat, ze naSe skusenosti s
programovanim v jazyku Fortran st minimalne, a tak by toto bola prili§ naro¢na uloha.

Dal§im problémom, s ktorym sme sa stretli pri pokuse o adaptovanie pre
Intel[18] na Windows bolo, ze Intel kompilator nema (pozn.: MinGW-w64[25] md) k
dispozicii hlavickovy subor unistd.h vkladany v subore src/relccsd/ccunix.c. Ten nebol
potrebny, lebo na Linux-e sme skusali kompildciu aj bez neho a prebehla v poriadku. Bolo
ale potrebné¢ zadefinovat na Windows typ off64 t v tom istom subore. Toto nie je
nevyhnutné, ked’ sa pouziva MinGW-w64 kompilator. Ten ho totiZ uz mé definovany.

Problémom je i to, Ze niektoré funkcie nie su dostupné, napr. snprintf(...). RieSenie
by mohlo byt’ to, ze sa pouzije funkcia smprintf(...) podla [113]. Ina alternativa by bola
napisat’ si vlastnu funkciu, ktoréa by robila nieCo podobné, napr. podl'a [114].

Je potrebné spomentt’ i to, Ze na Windows existuji Microsoft roz$irenia pre jazyky
C a C++[115]. Tieto sa mierne vymykaju Standardom, a tak napr. znemoznuji pouzitie
kl'a¢ového slova and (alternativa ku &&) bez vkladania dodato¢ného hlavickového suboru
Spomenuté kl'aicové slovo sa tiez na jednom mieste v DIRAC-u[1] vyskytovalo. Toto je
mozné vyriesit' tak (bez dalSieho hlavickového stboru), Zze sa pouzije namiesto and
klucové slovo &&. Existuje dokonca aj moznost’ tieto rozsirenia vypnut' (mozno by to
bolo dobre, kedZze DIRAC ma byt multiplatformovy), ale podl'a dokumenticie potom
existuje riziko, Ze pri istej konfiguracii by nastalo nepredvidatel'né spravanie [116].

Pre pouzitie matematickych konStant sa definuje USE MATH DEFINES, vid
[117]. MoZeme to urobit’ dvomi sposobmi, a to zadefinovat' ju v kazdom zdrojovom
subore, kde sa pouzivaju matematické konsStanty (vklada sa math.h alebo cmath.h). Toto je
dobré urobit’ pred vkladanych akychkol'vek inych hlavickovych suborov. Pripadne, ako
sme to urobili my pri svojom pokuse, pridat’ ju medzi definicie v CMakeLists.txt prikazom
add_definitions(-D_USE _MATH DEFINES).

Podarilo sa ndm odhalit’ (a vyriesit) i1 jeden celkom zaujimavy rozdiel medzi
MinGW|[41][47][25] Fortran kompildtorom a Intel[107] Fortran kompilatorom na
Windows. Rozdiel spociva v tom, Ze MinGW Fortran kompilator hl'ada pouZzivatel'ské (nie
systémové, ale tie uvedené v tivodzovkach) hlavickové stbory na adresach relativne k
umiestneniu aktualneho zdrojového suboru. Avsak, Intel Fortran ich takto nehlada.
Pravdepodobne skuSa umiestnenia relativne ku hlavnému zdrojovému adresaru. Pri
adaptécii s tymto taktieZ nastali problémy. Existuje jednoduché rieSenie, a to pridat’ medzi
moznosti Fortran kompildtora (flags) na systétme Windows tito moznost:

/assume:source_include podla zdroja [118].
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Keby sa niekomu v budtcnosti podarilo prekonat’ spominané problémy s mieSanim
kodu v C a vo Fortran-e, pravdepodobne by este ¢elil tomu, Ze by bolo potrebné prepisat’
moznosti pre kompiladtory v module PCMSolver[39]. Taktiez by preii bolo potrebné
skompilovat’ pozadované kniznice Boost[96][97], a zrejme aj kniznicu zlib[98] pouZzitim
Intel[ 18] kompilatorov.

Je Skoda, ze sa momentéalne nepodarilo adaptovat’ DIRACJ[1] pre Intel kompilatory
na Windows, lebo by sa tym otvorila cesta k vysSej optimalizacii kodu[107][106], vyuzitiu
MKL kniznice[119], a v neposlednom rade aj k nativnej implementacii MPI[4] vd’aka
moznosti pouzit’ kniznicu Intel MPI[12].

Zmeny, ktoré boli nesSkodné pre inu funkcionalitu boli povyberané do hlavnej vetvy
DIRAC-u. Ide najmid o prepisaniec moznosti pre kompiladtory v tychto suboroch:

cmake/compilers/CFlags.cmake

cmake/compilers/CXXFlags.cmake

cmake/compilers/FortranFlags.cmake.

Moznosti pre kompildtory bolo eSte potrebné prepisat’ aj pre podprojekt xcfun.
Mal4 zmena bola potrebna aj v skripte sefup, konkrétne ohl'adom (budtceho) pridavania
MKL nastaveni: mkl flag (command +="-DMKL FLAG="/Omkl:%s"" % args.mkl). Bolo
prenesen¢ aj definovanie matematickych konStant a pouzitie kI'icového slova & &.

Pri instalacii Intel kompilatorov na Windows sme ocenili predoslé skiusenosti s nimi

ziskané sice v Linuxovom prostredi, ale predsa na UMB HPCC[54].

4.10 Cygwin

Cygwin je distribticia, ktora umoznuje mnohym zndmym programom (nastroje
GNU, BSD, X Server) z prostredia Unix-ovych opera¢nych systémov pracovat aj na
opera¢nom systéme Windows. Je to zabezpefené Cygwin kniznicou (cygwinl.dll), ktora
poskytuje tymto programom moznost POSIX systémovych volani a prostredie, ktoré
potrebuju, aby mohli spravne fungovat’. [24][120]

Cygwin je mozné v Case pisania prace prevadzkovat na operacnych systémoch
Windows zacinajuc verziou Windows XP SP3 a konciac Windows 8.1 alebo serverovou
ediciou Windows Server 2012 R2. Podporované su 32-bitové aj 64-bitové verzie tychto
systémov. Takisto aj Cygwin je dostupny vo verzii 32-bitovej i 64-bitove;j. [24][120]

Ak chceme v prostredi Cygwin pouzivat’ program, ktory je adaptovany na systém
Linux, musime ho znova skompilovat’ zo zdrojovych suborov na Cygwin-e. [24][120]

My sme pouzili Cygwin na skompilovanie DIRAC-u[1] na 32-bitovom Windows 7,
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aj na 64-bitovych systémoch Windows Server 2012 a Windows Server 2012 R2.
Cygwin[24] nés zacal zaujimat’ najmi preto, lebo preni je podporované Open MPI[11].
Naproti tomu na nativnom Windows Open MPI podporované uz nie je [15].

Adaptovanie pre prostredie Cygwin bolo vykonané pridanim definicie pre toto
prostredie tak, aby sa pokladalo za Linux v subore cmake/ConfigArchitecture.cmake. Bez
tejto definicie nebolo mozné DIRAC[1] skompilovat. Na serveri ,,Chémia“ prebiehaji
pravidelné testy na Cygwin-e. Je to zabezpeCené pomocou nami vytvoren¢ho testovacieho
davkového stiboru (.bat), ktory sa nachadza v maintenance/cdash/cdash.cygwin.bat. Avsak,
pre chybu pravdepodobne mimo DIRAC-u je relativne vel’a testov netispesSnych.

Subor je sice je ureny pre pracu v prostredi Cygwin, ale vlastne je vykonavany v
nativnom prostredi Windows. Cygwin prikazy voldme pomocou spuStania programu
C:\cygwin64\bin\sh(.exe), ktory spusti Cygwin bash[76] a umoZiluje ndm vykonavat
prikazy, ako keby sme boli v Cygwin-e. Parameter --login (potrebny je aj na to, aby bolo
mozné vyuzivat’ vSetky prikazy) nam slizi na prihlasenie sa a parameter -c¢ na vykonanie
prikazu uvedeného v uvodzovkach za nim.

Tento skript je prisposobeny pre pouzitie doc. M. IliaSom, ale jeho adaptacia pre
inych pouzivatelov je vel'mi jednoducha. Sta¢i hromadne nahradit’ /home/milias a prikaz
na stiahnutie zdrojovych kodov pre Git[37] (ak pouzivame iny repozitar).

Pre Gispesnost’ vykonania sa predpoklada existencia umiestnenia v Cygwin prostredi
/home/milias/test. Tu sa bude vykonavat' stiahnutie zdrojovych stborov i kompilécia.
Skontrolovat’, ako prebehli jednotlivé kroky a pozriet’ si informécie o priebehu testovania
je mozné v subore /home/milias/cdash-testing.log.

Pravidelné spustenie tohto davkového suboru je mozné napldnovat v Planovaci
uloh systému Windows (Zask Scheduler). Teraz si jeho obsah trochu pribliZime.

Prva vec, ktora sa v skripte uskutociiuje je ,,vymazanie“ premennej prostredia z
Windows GIT SSH. Tato premenna je uzito¢nd pre nastavenie PUTTY Pageant[121], ale
sposobuje konflikty s programom Git v Cygwin-e, ¢im znemoziiuje pomocou neho uspesne
stiahnut’ zdrojové kody DIRAC-u.

Dalej vymazivame logovaci subor z predchadzajiceho spustenia testovania
Parameter -f je pouzity pre pripad, ze by subor eSte neexistoval. Nasleduje vymazanie
starych zdrojovych suborov vratane skompilovaného programu. Robime to preto, lebo je o
nieco istejSie otestovat’ Cisté zdrojové subory tak, ako st stiahnuté priamo z repozitara. Na
riadku, ktory nasleduje, si ich stiahneme nové. Hned’ za tym stiahneme aj externé Git

moduly. Potom nemusi byt’ tymto krokom zdrZiavana kompilacia programu.
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Ked uz mame pripravené zdrojové subory, mézeme pokracovat’ s konfiguraciou
DIRAC-u[1]. Nastavujeme, ze sa vykona 64-bitova kompilacia (s podporou 64-bitového
typu integer). Bude sa vyuzivat BLAS[42] z kniZznice OpenBLAS[48] a program bude
schopny pracovat paralelne s vyuzitim Open MPI[11]. LAPACKJ43] sa pouZzije ten, ktory
je zabudovany v DIRAC-u (builtin), lebo OpenBLAS na Cygwin-e[24] ho neobsahuje.
ZLIB ROOT nastavujeme preto, lebo konfiguracia je obCas pomylend a stava sa jej, ze
chce pouzit’ zIib[98] kniZnicu pritomni v nativnom Windows, Co ale nie je dobre. Pre
zrychlenie kompilacie sme predom skompilovali kniznice Boost[96]. To z toho dovodu,
lebo PCMSolver[39], ktory ich pozaduje, by si ich inak chcel skompilovat sdm. Na
Cygwin-e¢ je tato jeho funkcionalita dostupnd, ¢o je ¢asovo narocné a zbyto¢né opakovat’ to
pre kazdy test. Kniznice Boost, ktoré je mozné nainstalovat’ do Cygwin-u konfiguracia
PCMSolver-a nevie rozoznat’ (je to tak nastavené). Konfiguracii poméhame s najdenim
nami pripravenych kniznic = zadanim premennych BOOST INCLUDEDIR a
BOOST LIBRARYDIR. Pri konfigurdcii nastavujeme aj hodnotu pre premennu
CMAKE LEGACY CYGWIN WIN32 na 0 (false). Znamena to, Ze sme uzrozumeni s tym,
ze Cygwin nie je Windows, €o ale systém CMake[2] takto vyhodnocoval az do verzie 2.8.5
(vid CMake dokumentéciu[63]). Problémy by s tymto mohli nastat’ v tom pripade, keby
bola niekde v CMake konfiguracnych skriptoch pouzitd premenna WIN32 s timyslom, ze
Cygwin je Windows. Ale podla naSich zisteni (vyhl'adavania) nie je pouzita ani takto, ani
nijak inak ¢i v DIRAC-u, alebo v jeho moduloch.

Po uskutoCneni prvotnej konfiguracie je spustend experimentilna konfiguracia,
kompilécia a testovanie so zaznamendvanim vysledkov a ich odoslanim na cdash web[85].
Toto je vykonané suhrnnym prikazom ctest -D Experimental, ktory vykona vsetky
spomenuté kroky.

Je mozné si v§imnut, ze Standardny vystup a Standardny chybovy vystup kazdého z
prikazov je presmerovany do logovacieho stiboru pomocou prikazu 2>&1 | tee -a
/home/milias/cdash-testing.log. Prikaz tee je zaujimavy tym, Ze vystup bude nielen
presmerovany do stiboru, ale stale i tak zobrazeny na obrazovke. Aby bola v logovacom
subore zabezpecena prehl'adnost’, je vzdy pri vykonavani d’alSej Casti skriptu zobrazené na
obrazovku (aj presmerované do suboru) hlasenie o tom, €o sa ide robit. VyuZity je prikaz
echo -e. Parameter -e znamena, Ze sa zapne interpretacia escape sekvencii, napr. \n.

Je tu aj iny detail, a to ten, ze pouzivame |” napr. na to, aby sme mali pre prikaz
echo hlasku, ktori ma zobrazit uvedeni v uvodzovkéch, ale aby tieto Uvodzovky

neukoncili retazec urceny ako prikaz pre sh program.
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Pred spustenim testovania si exportujeme premennu DIRAC MPI COMMAND,
ktora sluzi na to, aby bol pocas neho program vykonavany paralelne. Ma to svoju vyhodu,
7ze sa to robi takto, lebo keby bola premennd sucastou prostredia neustile (napr. vo
Windows premennych alebo v .bashrc), tak by boli verzie programu, ktoré neboli
skompilované s podporou MPI[4], nefunkéné. Zaroven exportovanie premennej musi byt
spojené s testovacim prikazom, aby mohlo byt v jednom prikaze pre zavolanie programu
sh s parametrom --login. Keby bolo exportovanie premennej urobené v samostatnom
(alebo v inom) prikaze, tak by premenna uz v d’alSich prikazoch (prihlaseniach) nebola
dostupnd. Exportujeme aj premenni OPENBLAS NUM THREADS, pomocou ktorej sa
urcuje pocet paralelnych vlakien, na ktorych pracuje OpenBLAS[48].

Na konci suboru je momentalne nepouzivana moznost’ nezavriet' okno, v ktorom sa

skript vykonéval, ale pockat’ na stlaCenie klavesy pouzivatelom.

4.11 DalSia praca

Vykonali sme aj niektoré mensie Gpravy, alebo sme skusali niektort funkcionalitu.
Teraz tieto Cinnosti zhrnieme. Podrobnosti (Git log) k ¢islam zmien su v prilohe.

Isty ¢as sme sa zaujimali o profilovanie [122]-[124]. Dopisali sme profilovacie
moznosti aj pre C a C++ kompilatory (okrem Clang[45][46]), pretoze predtym profilovanie
bolo zapnuté iba pre jazyk Fortran. Odskusali sme profilovanie na Windows s pouzitim
MinGW-w64[25] kompilatorov. Upravy boli potrebné v nasledujiicich konfiguraénych
CMake[2] suboroch pre nastavovanie kompildtorov cmake/compilers/CFlags.cmake a
cmake/compilers/CXXFlags.cmake. Cisla zmien: 0cd2500, abf015a, 1de8eal.

Podarilo sa nam vyriesSit problém s tym, Ze sa nedal priamo volat’” Git[37] na
Windows z prikazového riadku, a teda ani vyuzivat z DIRAC[1] konfiguracie. Bolo to
spOsobené tym, Ze sa nesmel pridat’ adresar s Git bindrnymi stibormi do PATH, pretoZe sa v
tomto umiestneni nachadzal aj program sh.exe. Tento sposobuje konflikty pri pouziti
CMake (mame problém pouzit’ generator "MinGW Makefiles"). Vyriesili sme to tak, Ze
sme pridali do PATH nie adresar bin ale cmd, odkial’ sa tiez da Git spustit, ale v cmd uz nie
je program sh.exe. Upravili sme aj skript v cmake/FindGit.cmake, aby sa na Windows
neuprednostiioval skript git.cmd, ale aby sa jednoducho hl'adal git.exe, pretoze raz sme s
tym mali problémy. Cisla zmien: 85a30ea, bb7¢95b.

Upravovali sme dokumentaciu, ktora sa tykala vyuzivania programu DIRAC na
systéme Windows. Ci uz i§lo o navody pre pouzivatelov (ako si program skompilovat,

vyuzitie Cygwin[24]), alebo pre vyvojarov (inStaldcia Git, generovanie dokumentacie).
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Casto menené subory dokumentacie su:

doc/installation/windows.rst

doc/programmers/windows.rst.

Testovacie skripty, ktoré pouzival doc. M. Ilia§ na Windows si obcas vyzadovali
zasah z naSej strany, aby sa upravila (alebo opravila) ich funkénost. Napriklad stbor
maintenance/cdash/cdash. WinS12-Miro.bat.

Pri pokuse o pouzitie kompilatorov LLVM Clang[45] sa nam podarilo zistit, Ze
setup nereaguje na nasu poziadavku pouzit nami zadané C a C+ kompilatory. Preto sme
tento skript (setup) upravili. Urobili sme vyberanie si kompildtorov pouZzivatel'om
univerzalnym spdsobom, pretoze povodné rieSenie bolo funkéné iba na niektorych
systétmoch [55]. Tato tuprava dokonca priniesla zjednodusenie spracovania, lebo sa
nasledne mohli zjednotit’ vetvenia pre Windows a Linux. Cisla zmien: 263147c, f9510c2.

Ked sme nasli chybu v CMake[2] konfiguraénych skriptoch alebo v pripade, ze
sme boli o nej informovani, tak sme ju opravili. Prikladom je oprava chyby v nastavovani
moznosti pre C kompilator (flags) alebo vyrieSenie problému, ze sa zobrazovalo dvakrat za
sebou pridanie definicii pri konfiguracii:

USE_BUILTIN_BLAS;USE _BUILTIN_LAPACK;USE_BUILTIN_BLAS;USE BUILTIN_LAPACK
Vyskytovalo sa to v tom pripade, ze boli BLAS[42]/LAPACK[43] kniznice vyhladavané
automaticky, ale neboli najdené. Problém sa nachadzal v sibore CMakeLists.txt. V tom
istom subore sme vyrieSili aj zistovanie verzie interpretera Python[3] pre CMake starSej
verzie ako 2.8.6 (vid CMake dokumentaciu[63]). Cisla zmien: fdcalf7, 9841260, 45d2b37.

Pomohli sme i pri opravovani testov. Jednalo sa o testy stex a xyz_input. V prvom
bolo potrebné na Windows pouzit' namiesto prikazu mv, ktory bol volany z Fortran
zdrojovych kédov prikaz move. Oprava sa urobila v subore src/prp/pamstex.F. V pripade
druhého testu sa prislo na to, Ze je potrebné znizit’" optimalizaciu jedného zdrojového
stiboru, ked’ sa kompilovanie vykonava na Windows pri pouzity 64-bitového typu integer
kompilatormi MinGW-w64[25] pri zvolenom profile release. Oprava bola uskutocnena
pomocou zmeny CMake konfiguracie v CMakelLists.txt. 1dea opravy bola dohodnuta po
tom, ako sme uskuto¢nili s vedliicim préce viacero testov. Cisla zmien: fd712e3, 769b38f.

Pokusili sme sa adaptovat pouzitie debugger-u[125] na Windows pomocou
Windows PowerShell-u[95], ale jeho spravanie sa lisi od Linux-ovej verzie, preto sme ho
nakoniec urobili neinteraktivnym spdsobom. Mézu sa navyse vyskytnut’ problémy, ked’ sa
pouzity debugger nachddza v ceste, kde sa nachadzaju medzery. Vykonand zmena je v

stbore pam(.in). Cisla zmien: 61dff48.
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Pri spusteni DIRAC-u[1] sa zobrazuje ¢as spustenia a nadzov pocitaca hostname.
Adaptovali sme tato funkcionalitu 1 pre systétmy Windows. So zistovanim hostname boli
vSak problémy na niektorych inych systémoch. Vtedy, ked’ na nich nebola dostupna
premenna prostredia HOSTNAME. My sme preto upravili spdsob zistovania nazvu
pocitaca tak, ze ked nie je k dispozicii premenna prostredia, pouZzije sa eSte Fortran funkcia
(zistovanie je vykondvané vo Fortran-e¢). Zmeny boli vykonané v suboroch:

src/gp/gptrygve.F a src/gp/time.F. Cisla zmien: 37ae876, 66alda3.

5. Priebezna integracia

Projekt DIRAC[1] zacal s vyuzivanim CI sluzieb. Velkym prinosom je to, ze
niektoré zo sluzieb testuju paralelné vykonavanie programu s vyuzitim kniznic, ktoré
implementuju Specifikaciu MPI[4] (vid’ kapitola o MPI). VSeobecne sa ofakava to, Ze
vyuzivanie tychto sluzieb pomoéze s odhal'ovanim chyb v kode.

Priebeznd integracia (Continuous Integration) je praktika pouZivand pri vyvoji
softvéru. Jej principom je to, ze Clenovia timu integruji svoju pracu Casto (kazdy z nich
minimalne raz denne — povedzme, zZe pri DIRAC-u to nie je nevyhnutné). Kazda integracia
je overovana automatizovanou kompilaciou programu vratane uskutoc¢nenia testov. Tymto
spdsobom sa vlastne tim vyvojarov snazi najst’ chyby v integracii ¢o najskor. Tato metdda
pomaha vyvijat’ sidrzny softvér rychlejsSim spdsobom. [126]

Vyzaduje sa ale, aby projekt obsahoval dostatok testov, ktoré mozu chyby najst’. Ak
sa najde nejaky problém, mal by byt’ Co najskor odstraneny. Dévodom je, ze nahromadené
chyby sa odstranuju tazsie. Navyse cely proces automatickej kompildcie a testovania by

nemal trvat’ prili§ dlho (Co je v pripade DIRAC-u niekedy t'azké dosiahnut’). [126]

Sluzby CI, ktor¢ sa momentidlne naplno pouzivaju st Shippable[22][127],
CircleCI[16][128], Codeship[17][129], Magnum CI[130][131], Wercker[132][133] a
Semaphore[23][134]. My sme sa pri€inili najma o konfiguracie pre Shippable, CircleCI a
Codeship, ktorych skripty v d’alSom texte aj opiSeme. Priddme aj opis skriptu, ktory bol
experimentalne uréeny pre sluzbu AppVeyor[135][136], ktord ako jedind podporuje
testovanie v prostredi operacného systému Windows. Autormi d’alSich skriptov su Student

J. Bubniak alebo doc. M. Ilias.

Pre systém Windows sice momentalne nemame (vyhovujicu) CI sluzbu, ktord by
vykonavala kompilovanie a otestovanie DIRAC-u po kazdej zmene kédu (commit), ale

namiesto toho na serveri Katedry chémie prebiehaju kazd noc intenzivne testy v nativnhom
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prostredi Windows a taktiez v prostredi Cygwin[24] (vid’ kapitolu o Cygwin). V nativhom
prostredi sa kompiluje a testuje DIRAC[1] pouzitim MinGW-w64[25] kompilatorov. Pre
zabezpeCenie paralelizmu sa vyuziva optimalizovand matematicka  kniznica
OpenBLAS[48], ktora je schopna paralelne pracovat’ na viacerych vlaknach. Netspechom
kon¢i iba malé mnozstvo testov. V prostredi Cygwin je mozné skompilovat DIRAC
kompildtormi GNU[81] nielen s kniznicou OpenBLAS, ale i s vyuzitim paralelizmu
zalozeného na vyuzivani Standardu MPI[4]. Konkrétne sa v Cygwin-e vyuziva kniznica
Open MPI[11]. Su vSak isté problémy, ktoré by mohli byt spdsobené chybou v

kompilatoroch alebo v Open MPI kniznici.

Niektoré zo sluzieb vykonavaju aj nasadenie (deploy) dokumentacie na server
UMB. Toto sa uskutocnuje na sluzbach Magnum CI[130], Semaphore[23] a
Codeship[17] zé&sluhou Studenta J. Bubniaka.

5.1 YAML

Vo vicsine pripadov CI sluzby vyuzivaju pre svoju konfiguraciu subory s priponou
.yml. Tieto subory su napisané¢ v jazyku YAML. Nie vSak vSetky sluzby su na tomto
zalozené, napr. Codeship[17] je vynimka a takisto aj Semaphore[23]. Ich skripty napisané
v Bash[76] maji v ndzvoch uvedent skratku ym/ z toho dovodu, aby sa vedelo, ze tiez

patria medzi subory pouzivané pri testovani CI sluzbami.

YAML je jazyk urceny primarne pre serializaciu idajov. Bol navrhnuty tak, aby bol
pre l'udi 'ahko Citateny a spolupracoval s modernymi programovacimi jazykmi (najmi s
jazykmi Perl, Python, PHP, Ruby a Javascript). Je v fiom vel'mi dobre zrealizovana
podpora pre pouzitie a vel'mi ¢asto sa vyuziva: v konfiguraénych a logovacich suboroch,
na zasielanie sprav medzi procesmi, na zdielanie udajov pri pouziti viacerych
programovacich jazykov, na perzistenciu objektov a na ladenie (debugging) komplexnych

détovych struktar. [137][138]

5.2 Shippable
Konfiguraény skript pre CI sluzbu Shippable[22] sa nachddza v stbore

shippable.yml. Slizi na to, aby dana sluzba vedela, aké kroky ma vykonat pre

uskutoCnenie kompilécie a testovania programu DIRAC[ 1] podl'a naSich poziadaviek.
Tento skript je zaujimavy tym, Ze testuje paralelny beh programu pri vyuziti MPI[4]

implementacie MPICH[13]. Téato je sice dostupna iba vo verzii, v ktorej poskytuje

32-bitovu velkost’ typu integer (i4) pre Fortran, ale aj napriek tomu testy prechadzaju v
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poriadku. Skusali sme skompilovat’ vlastni verziu MPICH[13] so 64-bitovou velkostou
typu integer (i8) pre Fortran, ale bolo to netspesné. Nepodarilo sa ndm to preto, lebo
MPICH nieco také ani nepodporuje. O tom sme sa dozvedeli uz pocas konfiguracie, ktora
bola nésledne ukoncéena.

Pozrime sa teraz na to, ¢o skript v sebe obsahuje. Na zaciatku sa nachadza
obmedzenie vyvojovych vetiev, pre ktoré sa bude testovanie vykonavat’. Tento skript sa
bude spustat’ iba pre hlavnl vetvu master.

Nasleduje nastavenie premennej prostredia DIRAC MPI COMMAND. Premenna
je urend na definovanie MPI[4] prikazu, ktory bude vyuzivany na spustanie
DIRAC-u[1] pocas jeho prace alebo testovania. Nastavuje sa i pocet pouzitych procesorov.

Dalej sme ur¢ili, aby Shippable[22] pripravilo prostredie pre jazyk Python[3]. To z
toho dovodu, Ze Python sa v DIRAC-u ¢asto pouziva. Je pomocou neho konfigurovany, a
dokonca aj niektoré Casti jeho kompilacie su na nom zavislé.

Pomocou znaciek git: submodules: true je vyjadrené, ze projekt pouziva
podprojekty (konkrétne st dva: PCMSolver[39] a unit-tests), ktoré su stahované pomocou
programu Git[37]. Takto sa zabezpeci, Ze ich Shippable stiahne a inicializuje eSte pred
spustenim konfiguracie a kompilacie. Dalej je skript rozdeleny pomocou znadiek install,
before_script a script na tri Casti.

V Casti install prebieha instaldcia alebo aktualizacia balikov, ktoré potrebujeme na
pracu s projektom. InStalujeme kompilatory programovacich jazykov C, C++ a Fortran.
Dalej balik s programom make. Nasleduje cmake na vykonanie konfiguracie a generovania
Makefile suborov. Pre PCMSolver je dolezité, aby sa nainStalovala aj kniznica zlib[98],
ktora je nim pozadovana. Snazime sa odinStalovat pripadné sucasti inStalacie
Open MPI[11], pretoze tito implementiciu nechceme pouzivat a namiesto nej
nainsStalujeme implementaciu MPICH.

V dalSej Casti before script nechavame zobrazit'® informacie o pocte a type
pouzitych procesorov (jadier), volnom diskovom mieste a dostupnej operacnej pamati.
Najma informdcia o procesoroch moze byt celkom zaujimava. VSetky vypisané informacie
si je mozné prezriet vo vystupe spracovania skriptu na stranke Shippable.

Nasleduje cast’ oznacend ako script, kde sa uz vykonava samotna konfiguracia,
kompilacia a testovanie. Spustame konfiguracné skripty DIRAC-u pamadm a setup.
Nastavujeme ndzov pre adreséar build, d’alej meno, pod ktorym budu vysledky zobrazené
na cdash webe[85] - BUILDNAME, vyberame, ze chceme pouzit’ 64-bitovy typ integer a
MPI. Hodnotu DART TESTING TIMEOUT nastavujeme na vysoké Cislo, a to z toho
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dovodu, ze nemame zaujem, aby boli procesy testu zastavované (kill) programom CTest
(sucast’ systétmu CMake[2]) predcasne. To by bolo aj zbyto¢né, lebo vykonanie skriptu je
na Shippable[22] obmedzené na Cas jednej hodiny. Urobili sme vSetko preto, aby cely
skript prebehol v danom limite. Mdze sa vSak stat’, Ze sa to obCas nepodari, vtedy je este
moznost’ spustit’ cely proces testovania znova.

Po vykonani zakladnej konfiguracie sa presivame do premenovaného adresara
build (build shippableci mpi). Tu spustime testovaci prikaz ctest pre experimentalnu
konfiguraciu (ExperimentalConfigure). Vtedy sa informécie o konfiguracii zaznamenaju
do vysledkov pre cdash web[85]. Nasleduje spustenie testovacich prikazov pre vykonanie
kompilacie a zaznamenanie jej priebehu (ExperimentalBuild) a samotné vykonanie testov
so zaznamenanim vysledkov (ExperimentalTest). Vysledky z konfiguracie, kompilacie a
testovania su odoslané na cdash web ctest prikazom ExperimentalSubmit.

Vysledky budu na webe zobrazené v skupine ,,Miro“. Vyber skupiny je ovladany
pomocou parametra --track Miro. Medzi tu uz spomenutymi prikazmi sa nachddza aj
prikaz Ildd dirac.x. Nim si nechavame pre overenie vypisat, aké zdielané¢ dynamické
kniznice bude prave skompilovany program DIRAC[1] vyuZivat.

Pouzili sme malé triky na dosiahnutie pozadovanej funkc¢nosti. Prvym je, ze za
testovacim prikazom (Experimentallest) nasleduje este || true. Takto si zabezpeCime, aby
bol vykonany prikaz vzdy pokladany za Gspesne skonceny, aj ked’ to tak nie je. Robime to
z toho dovodu, ze sa mdze stat’ a Casto sa stava, ze niektoré testy skoncia netspesne. V tom
pripade sa ale pokladé cely testovaci prikaz ctest za netspeSny (nema navratova hodnotu
nula). Shippable pri vyskyte takéhoto prikazu ukoncuje spracovanie skriptu, takze by sa
nam nepodarilo odoslat’ vysledky testov na web. Tymto sa dosiahne aj to, ze cely priebeh
skriptu bude pokladany za uspesny, teda dostaneme od Shippable zeleny ramcek na
DIRAC[1] readme stranke. Druhym trikom je, ze kompilaciu a testovanie spustame s
vyuzivanim vSetkych dostupnych jadier procesoru, ¢o je zabezpecené tak, ze si ich pocet
zistujeme zo systémového suboru /proc/cpuinfo.

Na tplnom konci skriptu sa eSte nachddza vypnutie emailovych ozndmeni o stave
spracovania skriptu (¢i prebehol uspesne, alebo zlyhal, pripadne nestihol limit) pomocou
znacky notifications: email: false.

Pre casové obmedzenie sa na Shippable nevykonava vytvéaranie (kompilacia)
dokumentéacie. To preto, lebo najmé inStalacia vSetkych potrebnych kniznic za istych

okolnosti trva vel'mi dlho.
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5.3 CircleCI

Skript pre CI sluzbu CircleCI[16] je vynimocny z dovodu, Ze tu vyuzivame pre
zabezpecenie paralelnej prace programu kniznicu Open MPI[11], ktord podporuje
64-bitovy typ integer (i8). Dalej tym, Ze mame k dispozicii kniznicu ATLAS[139] s
optimalizovanymi funkciami BLAS[42]. Kniznicu Open MPI si musime na dosiahnutie
nasho ciela (podpory 64-bitového typu integer) skompilovat’ vlastnu. Kniznicu ATLAS
vyuzivame tu, ktord je na systéme uz pritomna.

V tomto skripte, tak ako aj v inych, obmedzujeme jeho vykonavanie iba na vetvu
master. Na CircleCI vSak existuje moznost’ predsa len spustit’ skript i na inej vetve, ked’ze
po poslani zmien na nu (commit, push) sa zobrazi status aj pre tato vetvu pre dané¢ zmeny.
Status je ,,Not Run“ a my mame moZnost’ manudlne spustit’ otestovanie aj v tejto vetve.

V opac¢nom pripade sa ndm moze stat, ze na vetve master, ktord je automaticky
testovand, nemame zaujem niektoré zo zmien testovat, pretoze nie su az také vyznamné
(iba tUprava dokumentacie a pod.). Teraz mame moznost spracovanie nevykonat
(preskocit’). Urobit to mdézeme takym sposobom, Ze do spravy, ktora opisuje zmeny
(commit message) pridame ,,ci skip“. Vtedy bude status zobrazeny na CircleCI stranke pre
tieto zmeny ,,Skipped“. Opdt ale madme moznost' testovanie manualne spustit.
Preskakovanie vykonavania testov pre niektoré zmeny podporujt aj iné CI sluzby, je vSak
potrebné overit’ si prisluSné kl'aicové slovo v dokumentéciach, ktoré su pre ne urcené, vid
[128][127], [129][131][133][134][136].

Dalej nasleduje nastavenie prostredia, v ktorom bude testovanie prebiehat.
Testovacie prostredie ovplyviiujeme tym, Ze definujeme premenné prostredia. Premenna
DIRAC MPI COMMAND slizi na Specifikovanie spustaca, ktory bude pouzity pri
paralelnom behu DIRAC-u[l]. V tejto premennej je nastaveny i pocet pouzitych
procesorov. Premenné PATH a LD LIBRARY PATH su prisposobené pre spravnu funkciu
Open MPI kniznice. Do PATH priddvame umiestnenie binarnych suborov (mpirun, MPI[4]
kompilatory) nami skompilovanej verzie Open MPI a do LD LIBRARY PATH umiestnenie
jej kniznic. Premenné FC, CC, CXX st vyuzivané pre konfiguraciu, ako sa ma nasa MPI
kniznica skompilovat. Definuja, ktoré kompildtory sa maji na tento ucel pouzit
(GNU[81][140]: gfortran, gcc, g++). Pre kompildtory je potrebné nastavit spravne
moznosti na prikazovom riadku (flags) tak, aby sme dosiahli Zelané vysledné kniZnice. Na
to nastavujeme premenné FCFLAGS, CFLAGS a CXXFLAGS. NajdolezitejSie je
nastavenie pre Fortran kompilator, kde okrem toho, Ze sa maju vytvorit’ 64-bitové objekty
(-m64), sa nastavuje, Zze sa ma pouzivat 64-bitovy typ integer (-fdefault-integer-§).
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Premenné N PROC a TEST N PROC nastavuju pocet jadier CPU pre kompilovanie a
testovanie. Tieto dve premenné je potrebné nastavovat’ opatrne, lebo pri vysokom cisle sa
moze stat’, Ze nevystaci operatnad pamét’ vo virtualnom stroji na CircleCI[16].

V Ccasti skriptu, ktord je oznacena znackou checkout sa vykondva inicializdcia a
stiahnutie externych Git[37] modulov (PCMSolver[39] a unit-tests).

Preberieme si eSte zvySné Casti dependencies a test. V Casti dependencies je
vykonané stiahnutie, rozbalenie a skompilovanie Open MPI[11] kniznice verzie 1.8.4. Po
skompilovani st vSetky jej sicasti nainStalované na umiestnenie $HOME/open_mpi, kde
odkazuju aj predom exportované premenné prostredia PATH a LD LIBRARY PATH.
Overujeme, €1 naozaj vyhovuje typ integer, a to tak, Zze si nechdvame vypisat’ nastavenie,
ktoré je obsiahnuté v Open MPI a dostupné pomocou prikazu ompi info -a | grep
'Fort integer size'. OCakdvame vysledok rovny osem. Pre istotu sa v tejto Casti eSte na
zacCiatku pokusame odinstalovat’ vSetky sucasti pripadnych MPI[4] implementécii, ktoré by
sa mohli na systéme nachadzat’ (¢i uz ide o Open MPI, alebo MPICH[13]).

V Casti oznacenej ako test sa uz venujeme samotnej konfiguracii, kompilovaniu a
testovaniu DIRAC-u[1]. AvSak, najskor si nechdme vypisat’ niektoré zaujimavé informacie
(budu zobrazené vo vystupe na CircleCI). Zaujima nas pocet jadier, ktoré budi pouzité na
kompilovanie a testovanie, dalej ¢i libblas.so.3gf ma spravne nastavené alternativy a
ukazuje na nami zelanu kniznicu ATLAS[139] nachddzajicu sa v umiestneni
/usr/lib/atlas- base/atlas/libblas.so.3gf. V neposlednom rade aj informacia o pocte jadier
procesora, ktoré su celkovo dostupné na testovacom stroji (/scpu), je uzito¢na. Spustenim
prikazu echo -e "--mb=256\n--aw=256" > SHOME/.diracrc nastavujeme pomocou
konfiguraéného suboru .diracrc, aby DIRAC pouzival viac pamaite. Je to kvoli tomu, aby
sme sa vyhli chybam spdsobenych jej nedostatkom. Nasleduje spustenie konfiguracnych
skriptov pamadm a setup. Tu nastavujeme ndzov pre adresar build, kde prebehne
kompilacia programu. Meno, ktoré bude pouzité pre oznacenie vysledkov testov v tabul'ke
na cdash webe[85] - BUILDNAME. Casovy limit pre testy, ktory interne pouZiva
CTest[2] (DART TESTING TIMEOUT) mé nastavenu vysoki hodnotu, pretoze na
CircleClI je limitov, ktorym musi test vyhoviet’ dostatok. Navyse doc. M. Ilias referoval, ze
ukoncovanie pomocou CTest nie je dobré. Vtedy vraj nie je zrejmé, preco bol test
neuspesny ¢i pre chybu, alebo pre zastavenie po casovom limite. Nastavujeme, ze sa ma
pouzivat’ 64-bitovy typ integer (--int64) a Ze je potrebné pouzit MPI kompildtory a
kniznice, lebo beh bude paralelny (--mpi). Pouzivame matematicki kniznicu BLAS[42],
ktora je dostupnd v ATLAS-e (--blas) a v DIRAC-u zabudovany LAPACK[43] (--lapack).
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Kompiléciu vykondvame prikazom make namiesto vyuzitia testovacieho prikazu ctest.
Takto sice prideme o zaznamenanie vystupu kompilovania na cdash web[85], ale umozni
nam to rozdelit’ d’alSie testovacie prikazy, ktoré sluzia na vykonanie testov, do viacerych
mensich, a pritom mat’ vysledky z nich na cdash webe zhrnuté do jedného zaznamu. Toto
by sa ndm inak docielit’ nepodarilo.

Prikaz ldd dirac.x umoziuje skontrolovat’, ktoré¢ kniznice DIRAC[1] pouZziva (bude
pouzivat) pocas svojho behu. Nastavenia, ktoré boli zapisané do konfiguracného stiboru
.diracrc si moézeme zobrazit’ pomocou pam --show. Pri kompilovani sme pouzili pocet
jadier procesora definovany v premennej prostredia N PROC a pri testovani sme sucasne
spustili TEST N _PROC testov sucasne.

Co sa tyka zvlastnosti skriptu, tak ide o prikaz || frue umiestiiovany za kazdym
testovacim prikazom, ktory spusta testy (Experimentallest). Tymto sme dosiahli to, Ze
status celého spracovania tohto skriptu na CircleCI[16] bude oznaceny ako ,,Success®. Tu
sa sice nezastavuje beh skriptu po prikaze, ktory skonci s neuspechom (ind navratova
hodnota ako nula), ¢im sa CircleCI 1i8i od inych sluzieb, napr. Shippable[22]. Ale aj
napriek tomu, Ze sa tu skript vykonal cely, bol jeho priebeh ako jediny oznaceny na
DIRAC[1] readme stranke ako netspesny. Nie je ale pravda, Zze by inde nepadali testy.
Preto sme pouzili tento trik, aby sa vedelo, ze prebehol v poriadku cely skript. O testoch,
ktoré nepresli tspesne, sa daji informacie ziskat' zo cdash web stranky, tak ako je to aj pri
inych sluzbach CI, ktoré pouzZivame.

Druhé jeho zvlastnost’ je, ze kazdy prikaz je vzdy spusteny v ,,novom terminali“ a
je nastaveny do adresdra so zdrojovymi kdédmi. To znamend, Zze pouzitie prikazu cd na
zmenu adresara nestaci. Je to iba jeden prikaz, ktory sa vykona a prikaz nasledujici za nim
bude opét spusteny z vychodiskového adresara. Tento problém sa na CircleClI riesi tak, ze
za prikazom sa uvedie dvojbodka a v zlozenych zatvorkdch sa napiSe
pwd.: build circleci_mpi (ked sa chceme prepnut’ do build adreséara). Tento spdsob rieSenia
poradila podpora CircleCI doc. M. Iliasovi. Na prekonanie tohto vSak existuje aj iny
spdsob, a to taky, Ze moézeme za prikazom cd pospdjat’ vykonanie d’alSich prikazov, napr.
pouzitim &&. Takto je to urobené pri kompilacii Open MPI[11] kniznice.

Pokladame za potrebné zmienit’ sa o ¢asovych obmedzeniach, ktor¢ na CircleCI
platia pre vykonavanie skriptov. Stretli sme sa s dvomi typmi obmedzeni.

Prvy je, Ze kazdy prikaz musi zobrazit’ nejaky vystup v priebehu desiatich minat od
posledného. Tento limit nam, samozrejme, pri dlho trvajicich vypoctoch, ktoré

DIRAC vykonava, robil problémy. Hodnota tohto ¢asového obmedzenia sa vSak da zmenit’
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pomocou kl'iCového slova timeout. Napr. timeout: 2000 v zlozenych zatvorkdch za
dvojbodkou nasledujicou po prikaze. Presne tam, kde je nastaveny i pracovny adresar.

Dalsie ¢asové obmedzenie je, e kazdy prikaz ma celkovo 120 minat na svoje
dokoncenie. Nepodarilo sa ndm n4jst’ sposob, ako tento limit zmenit’ alebo inak prekonat’,
okrem rozdelenia dlho trvajucich prikazov na mensie casti. To je dovod, preco sa v skripte
pre CircleCI[16] rozdelil prikaz vykonavajuci testovanie (ExperimentalTest) do Styroch
prikazov. Kazdy z nich vykonava iba istu cast’ testov.

Pomoc, ako skompilovat’ kniznicu Open MPI[11] s podporou 64-bitového typu
integer sme ziskali zo skriptu, ktorého autorom je Dr. R. Bast[67] a je dostupny na [141].

Z doévodu konfliktov pri inStaldcii medzi kniznicou BLAS[42] poskytovanou
ATLAS-om[139] a (inou) kniznicou BLAS pozadovanou Python[3] kniznicou
matplotlib[142] bolo vynechané vytvaranie (generovanie) dokumentacie. AvSak, na druhej
strane sme ziskali testovaci server, kde mame k dispozicii ATLAS.

Nastavenie notifikacii o stave vykonania skriptov je mozné si upravit v
nastaveniach na CircleCI. Je mozné ich aj Gplne vypnut.

Namiesto konfigura¢ného skriptu (circle.yml) je mozné vyuzit aj webové rozhranie
poskytované na stranke sluzby, ¢o je jednoduchsie. Pre u¢ely DIRAC-u[l] je vSak asi

lepsie, ked’ existuje nieco, ¢o je mozné pridat’ do zdrojovych kodov, aby to vSetci videli.

5.4 Codeship

Pre CI sluzbu Codeship[17] mame pripravené dva testovacie skripty. Jeden je
ureny pre testovanie sériového vykondvania vypoctov, druhy sluzi na otestovanie ich
paralelného vykonavania pri vyuzity Open MPI[11]. Po zavedeni paralelného testovacieho
skriptu sa ten pre sériové testovanie prakticky prestal pouzivat’, ale predstavime obidva.

Prvy z nich, ktory je ureny pre testovanie sériovej prace programu, sa nachadza v
stubore maintenance/cdash/codeship.yml.sh. Su v iom zapisané prikazy, ktoré skompilujt a
otestuju DIRACJ1], a to dvakrat. Raz bez pouzitia 64-bitového typu integer a raz s jeho
vyuzitim. Presko¢me komentare, ktoré sa nachadzaji na zacCiatku stiboru (budeme sa im
venovat’ neskor) a pod'me d’alej na obsah skriptu.

Pre ucely kompilovania a testovania si exportujeme premennu prostredia N_PROC,
ktort sme naplnili hodnotou obsahujicou pocet dostupnych jadier procesora precitanim
systémového suboru /proc/cpuinfo. Nasledne si hodnotu tejto premennej nechdme vypisat
na vystup pre pripad, Ze by sme si ju chceli overit. Dalej pokradujeme so zobrazenim

niektorych zaujimavejSich parametrov o systéme, na ktorom je skript spusteny. Konkrétne
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nas zaujimaju Statistiky o procesoroch (pocet jadier by mal byt’ tu i v premennej prostredia
N _PROC, ktorta sme si exportovali zhodny), informéacie o vol'nom diskovom mieste a o
vel'kosti vol'nej operacnej pamdte.

Po zobrazeni informdcii o systéme, Python[3] inStaldtorom pip[73] inStalujeme
kniznice potrebné k tomu, aby sme boli schopni vygenerovat dokumentaciu. Je dolezité
pripomenuat, ze 1 ked mdézeme inStalovat’ Python kniznice, napr. pomocou pip, tak na
Codeship[17] nie je mozn¢ inStalovat nové baliky do systému (apt-get install). V pripade,
ze nam nejaky chyba, je mozZnost' napisat’ spravu na podporu Codeship a oni ho
nains$taluju. Tak, ako to uz pre nas urobili s balikom programu doxygen.

Na dalSich riadkoch sa nachadzaji prikazy, ktoré maji za ciel zistit’ umiestnenie a
verziu pouzitého programu Git[37], generatora Sphinx[75] a doxygen[78].

Nasleduje 32-bitova kompildcia DIRAC-u[l]. Prebieha pomerne Standardnym
postupom (podobne ako na Shippable[22] alebo na CircleCI[16]). Postupne je vykonana
konfiguracia skriptami pamadm a setup, Co je nasledované presunutim sa do build
adresara. V fiom sa vykonaju vsetky kroky Experimental testovania (okrem kroku
ExperimentalUpdate), a to v poradi konfiguracia (ExperimentalConfigure), kompilovanie
(ExperimentalBuild), testovanie (ExperimentalTest) a odoslanie vysledkov na
cdash web[85] (ExperimentalSubmit).

Posledny krok, odoslanie vysledkov, je vynechany v pripade, Ze pracujeme na ingj
nez master vetve. Toto robime preto, lebo na Codeship neexistuje ziadny sposob, ako
obmedzit’ testovanie iba na niektoré konkrétne vetvy. Takto aspoi nezaplnime cdash web
vysledkami d’alSich sériovych testov.

Konfiguracia, kompilovanie a testovanie 64-bitovej verzie programu prebicha
takmer rovnakym sposobom. Rozdiel je, Ze tu musime nastavit, ze sa mad pouZivat
64-bitova verzia typu integer. Urobené je to pomocou parametra --int64 pri spusteni
konfigura¢ného skriptu setup.

Na konci tohto skriptu nasleduje esSte vytvaranie dokumentécie. Ked’ze v DIRAC-u
najdeme tri druhy dokumentacie, tak tu mame tri prikazy. Prikaz make html pre vytvorenie
html dokumentacie pre pouzivatel'ov, make slides pre vytvorenie html prezentacie a make
doxygen pre vytvorenie dokumentécie pre vyvojarov.

Vytvaranie posledne zmienenej dokumentacie sa tu nepodari. Preto je aj prislusny
prikaz obaleny v prikaze echo, aby bola ,,pohltend* jeho navratovd hodnota, ale stale bol
zobrazeny vystup. Pozn.: Toto robime z rovnakych dovodov aj s testovacim prikazom ctest

pre krok ExperimentalTest.
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Problémy s vytvaranim doxygen[78] dokumenticie sme objavili aj v prostredi
32-bitového Cygwin[24], kde sa ndm ju nepodarilo vygenerovat s najnovSou dostupnou
verziou doxygen (1.8.9). Pri pouziti starSej verzie (1.8.8) prebehlo vSetko v poriadku.
Generovanie dokumentacie s doxygen-om nie je témou nasej prace.

Pozrime sa teraz aj na druhy skript, ktory sa pre zmenu venuje paralelnému
testovaniu. Vyuzivame na Codeship[17] uz nainStalovanu kniznicu Open MPI[11]. Tato
verzia sice nepodporuje 64-bitovy typ integer, ale 1 napriek tomu testy predchadzaji dobre.
Skript sa nachadza v subore maintenance/cdash/codeship _open_mpi.yml.sh.

Prvym prikazom exportujeme premennu prostredia DIRAC MPI COMMAND,
ktora zabezpecuje paralelny beh programu pocas testovania tym, ze definuje spustaci
MPI[4] program aj s poCtom procesorov, ktoré sa maju pouzit. Nasleduje vypis
zaujimavych informdcii o pouzZitom systéme. Takisto ako v sériovom skripte o procesoroch
(pocte jadier), vol'nom diskovom mieste a o vel'kosti vol'nej operacnej pamite. Navyse je
tu 1 zobrazenie informadcii o inStalacii Open MPI, ktora sa na tomto systéme nachadza.
Informacie o nej su zobrazené spustenim programu ompi_info.

Taktiez, podobne ako v skripte, ktory bol opisany vysSie, nasleduje instalacia
Python[3] kniZnic, ktoré su potrebné pre vytvorenie dokumentacie. Dalej sa nachadza
zistovanie umiestnenia a verzie programu Git[37], verzie generdtora Sphinx[75] a verzie
programu na generovanie dokumentacie doxygen[78].

Teraz vykonavame kompilovanie a testovanie programu DIRAC[1] iba raz.
Zasadny rozdiel je v tom, ze pri spusteni konfiguraéného skriptu setup nastavujeme, ze sa
ma pouzivat’ 64-bitovy typ integer (--int64) pre jazyk Fortran a zaroven, ze sa ma program
skompilovat’ s podporou MPI (--mpi).

Tu sme pokladali za uZitocné vypisanie, s ktorymi kniZnicami je program
linkovany pomocou prikazu ldd dirac.x. Vyznam pouzitia || echo "CTest end.” za
testovacim prikazom je ten, Ze kone¢na navratova hodnota takto zlozeného prikazu bude
vzdy nula. Nechceme, aby sa spracovanie skriptu zastavilo len preto, ze niektoré z testov
boli neuspesné. Kompilovanie je spustené za pouzitia maximalneho poctu jadier, pre
vykonanie testov pouzivame ich $tvorndsobne mensi pocet.

Zaverom prebieha vytvaranie dokumentéacie prikazmi make html, make slides a
make doxygen. Uz sme sa zmienili vysSie, ze make doxygen je problematicky.

Ako sme sl'ubili, eSte sa zmienime o komentaroch, ktoré sa nachddzaju na zaciatku
obidvoch suborov. Tykaji sa najma toho, ako by sa mali oba skripty spustat’ (nastavit na

Codeship). Su k dispozicii dve moznosti.
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Prvda moznost' je, ze si obsah jedného z tychto dvoch skriptov skopirujeme,
pripadne upravime podla vlastnych potrieb, a vlozime do testovacich nastaveni svojho
projektu na Codeship[17]. Tento scenar je podl'a nasho nazoru o nieco vhodnejsi pre ucely
ladenia. Jednotlivé prikazy tak, ako su zapisané v skriptoch (v nastaveniach projektu) sa
potom zobrazuji oddelene vo vystupe testovania, ¢o je prehladnejSie. Je tu eSte jeden
rozdiel oproti sposobu spustenia, ktory bude eSte len uvedeny. V tomto pripade, ked’ jeden
z prikazov skonci neuspechom, bude celé testovanie (spustenie skriptu) oznacené za
neuspesné. Dokonca sa danym prikazom aj zastavi. Ak sa chceme tomu vyhnat, musime
pouzivat’ niektory z trikov na zabranenie tomuto stavu, napr. mozeme uviest' prikaz do
prikazu echo, dat’ za nim || echo "Command end.", atd’.

Druhd moznost’ spustenia skriptov je takd, ze sa do testovacich nastaveni na

Codeship zada tento jeden prikaz (pripadne dva):
chmod a+x maintenance/cdash/<skript>.yml.sh &&

./maintenance/cdash/<skript>.yml.sh
Pouzitim tohto spdsobu bude ale vSetok vystup z prikazov, ktoré su obsiahnuté v skripte,
zhrnuty pod jeden prikaz (alebo druhy z nich). Toto nie je az také prehladné ako bola prva
moznost. Povedzme ale, Ze to prindsa vyhodu toho, Ze aj akykol'vek neuspesny prikaz
nema vplyv na status celého testovania. Dokonca sa spracovanie pri iom nezastavi. Pritom

nemusime pouzivat’ ziadny zo skor uvedenych trikov, aby sme zastaveniu zabranili.

5.5 AppVeyor

Dlho sme hl'adali CI sluzbu, ktord poskytuje testovanie v prostredi operaéného
systtmu Windows. VSetky predchadzajice CI sluzby (Shippable[22], CircleCI[16],
Codeship[17] a iné) vykonavaju testovanie na systémoch Linux. Nakoniec sme nasli iba
jednu taku, ale pre obmedzenia, ktoré na nej st, sa nam nepodarilo urobit’ testovanie podla
naSich predstav. AvSak, aspon sme ziskali s iou nejaké skusenosti.

Jedna sa o sluzbu AppVeyor[135]. Této sluzba je vSak zadarmo iba pre open source
projekty, co DIRAC[1] nie je. Pre iné projekty je mozné vyuzit’ skiSobni dobu. Rozhodli
sme sa, ze najprv sa pokusime na AppVeyor otestovat PCMSolver[39], ktory je v
DIRAC-u vyuZzivany ako jeden z externych modulov. Tento projekt je open source, takze

sme sa nemuseli zaujimat’ o plynutie skuSobnej doby CI sluzby.

Konfigura¢ny skript, ktory sme pouzivali je appveyor.yml. Nachadza sa medzi
zdrojovymi koédmi DIRAC-u v adresari maintenance/cdash. Téato sluzba ma privetivy

spdsob konfigurdcie. Mame moznost’ najprv konfiguracné prikazy pisat’ v pouzivatel'skom
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prostredi, ktoré nam AppVeyor[135] poskytuje, a potom si moézeme z nich vygenerovat
spominany konfigura¢ny skript. Tento postup je vyhodny, pretoze nemusime neustale

prispievat’ zmenami do projektu (commit) kvoli nastavovaniu CI servera.

Preberme si v kratkosti, ¢o sa nachadza v konfiguraénom skripte, ktorym sme

skuasali testovat’ projekt PCMSolver[39].

Na jeho zaciatku sa nachadza znacka version: 1.0.{build}, ktord sluzi na urCenie
formatu, v akom sa buda oznacovat’ jednotlivé spustenia skriptu (build version format),
napr. 1.0.1, 1.0.2 atd’. Pre vybratie prostredia (verzie systému) je mozné za touto znackou

uviest’ znacku os, napr. os: Windows Server 2012 R2.

Nasleduje cast’ oznacCend ako init. Tu inStalujeme softvér, ktory budeme neskor
potrebovat. Znacka ps znamena, Ze nasledujuce prikazy bude namiesto ,klasického*
prikazového riadku - cmd.exe vykondvat Windows PowerShell[95]. Zmieneny Windows
PowerShell ma v porovnani s prikazovym riadkom vylepsené moznosti i viacej prikazov.
Je v niom mozné najst’ aj mnoho takych prikazov, ktoré sa podobaju na prikazy, ktoré su
zname zo systémov Linux. AvSak, nie su uplne také isté. Vykonavaju vSak podobnu

¢innost’, preto dostali aj rovnaké alternativne meno (alias), 1 ked’ maju aj svoje vlastné.

Prvé prikazy v tejto Casti su mkdir pre vytvorenie adresdra pre softvér, ktory
potrebujeme na systém nainStalovat’ a cd, aby sme sa do neho nastavili. Nechame si
zobrazit' hlasSku o tom, ¢o ideme dalej robit’ - inStalovat” kompilatory. Podobné hlasky

pouzivame aj na oddelenie nasledujtcich €innosti, ¢o zvySuje prehl'adnost’ skriptu.

Kompilatory nainStalujeme 64-bitové z MinGW-w64[25], pretoze s nimi sme
nemali problém PCMSolver skompilovat’. Pre vysvetlenie vid’ kapitolu o adaptacii modulu
PCMSolver. Predinstalované 32-bitové kompilatory z MinGW|[41] st nam momentalne
zbyto€né. Na stiahnutie z internetu pouZivame prikaz wget, o je alias pre Windows
PowerShell prikaz Invoke-WebRequest. Stiahnuty .7z archiv si rozbalime pomocou

programu 7Zip[143], ktory sa uz nachddza v pracovnom prostredi.

Pokracujeme insStalaciou C++ kniznic Boost[96]. Kompilovanie Boost kniznic,
ktoré sa nachadzaju v projekte PCMSolver nebolo adaptované pre Windows. Opét’ si ich
stiahneme a rozbalime. Nésledne je ich eSte potrebné skompilovat’ a nainStalovat’ na
niektoré zo Standardnych umiestneni, ktoré¢ st systémom CMake[2] prehladavané.
Instalovat’ ich mo6zeme napr. i do prednastaven¢ho C:\Boost. Postup vykonania kompilacie

a inStalovania kniznic Boost na systéme Windows sme opisali v pouzivatel'skej
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dokumentacii DIRAC-u[l] na jeho domovskej stranke. Tu mozeme iba zhrnut, ze v
principe ndm na to stacia dva prikazy. Prvy rozbali Boost[96] kompilacny systém pre

zvolené kompilatory (bootstrap.bat) a druhy vykona kompilovanie a instalaciu (52).

Zostava poslednd kniZnica, ktora je potrebnd pre PCMSolver[39], a to je kniZnica
zIlib[98]. Stiahneme si uz jej skompilovani 64-bitovl verziu, rozbalime a presunieme do
C:\Program Files. Na tomto umiestneni by ju systém CMake[2] nemal mat’ problémy

pocas konfiguracie najst.

Poslednym prikazom v Casti init sa nastavime do adresara, kde sa nachadzaji (buda

do neho stiahnuté) zdrojové sibory PCMSolver-a.

V Casti environment nastavujeme premennu prostredia path. Vlastne vyuzivame uz
ta povodnu, ktora tam bola (v predchadzajucich spusteniach sme si ju nechali vypisat).
Avsak, odstranime z nej umiestnenie kompildtorov MinGW[41] a inStalacie MSYS[51],
lebo tato sposobuje konflikty s "MinGW Makefiles” generatorom. Nasledne pridame

umiestnenia novych 64-bitovych MinGW-w64[25] kompilatorov a kniZnice zlib:
C:\software\mingw64\bin;C:\Program Files\zl1ib

Pokracujeme Castou konfiguracného skriptu oznacenou ako build script. Tu nie je
pouzitd znacka ps, takze sa tu nepouziva Windows PowerShell[95], ale prikazovy riadok.
V tejto Casti spustime konfiguraciu projektu PCMSolver. Parameter --fest zabezpecuje
dostupnost’ testov na overenie funk¢nosti skompilovaného programu. Po konfiguracii sa

presunieme do build adresara, kde spustime kompilovanie programu.

V Ccasti test script sme mali v pldne vykonat otestovanie v predoslom kroku
skompilovaného programu prikazom mingw32-make test (to isté ako samostatny prikaz

ctest). Tu sa taktiez ako v Casti build script pracuje v Standardnom prikazovom riadku.

Hlavnym problémom testovania na AppVeyor[135] je to, ze vykonanie skriptu je
obmedzené na ¢as 40 minut. Je sice pravda, Ze 1 niektoré iné sluzby maji podobné limity
(napr. Magnum CI[130] iba 30 minut), ale tam je aspon k dispozicii viac procesorovych
jadier. Tu je k dispozicii iba jedno (za viac sa plati), ¢im sa vylu¢uje moznost’ veci trochu
zrychlit. Najd’alej sme sa dostali pri kompilovani projektu PCMSolver na 70%. Pre tento

neuspech sme sa rozhodli AppVeyor nateraz zanechat’.

Uvidi sa, ¢o prinesie do buducnosti. Mozno v pripade, ak bude DIRAC open source

by bolo prinosné urobit' aspon jeho skompilovanie bez PCMSolver-a (ten ma vela
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zavislosti). Vtedy by sa dali pouzit’ uz predinstalované 32-bitové kompiladtory MinGW [41],
¢o by tiez spracovanie zrychlilo. Mdme ale pochybnosti, ¢i by bolo mozné uskutocnit’ aj
nejaké testy. NavysSe by nebolo mozné vyuzivat 64-bitovy typ integer. Ak by sa o to niekto

pokusal, verime, Ze naSe sktsenosti z tohto skriptu by mu boli ndpomocné.

Na AppVeyor[135] je predinstalované celkom slusné mnozstvo softvéru. Vratane
tych nastrojov, ktoré aj my pouzivame, ked’ pracujeme s programom DIRAC[1]. Mézeme
tu ngjst napr. Git[37], Python[3], MinGW (kompilatory, ktoré nevyhovuji pre
PCMSolver[39]), a dokonca aj systém CMake[2].

Na tejto CI sluzbe sme mali moznost’ na testovanie vyuzivat’ prostredie operacného
systtmu Windows Server 2012 R2. Zoznam nainStalovanych programov a moZnych

prostredi spolu s ich verziami je mozné najst’ v dokumentacii sluzby na [136].

Este predvedieme, ako sa uskutocni vypis poctu procesorov (jadier) a premennej
path v prostredi Windows PowerShell[95] (v prikazovom riadku je to trochu jednoduchsie,
napr. echo %path%):

echo $env:NUMBER_OF_PROCESSORS
echo $env:PATH
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ZAVER

Vysledkom nasej prace na programe DIRAC[1] je zachovanie a vylepSenie jeho
pouzitel'nosti na 32-bitovych 1 64-bitovych syst¢émoch Windows. Dokonca sa podarilo
odskusat’” paralelny ,,vysokovykonny“ beh programu s vyuzitim optimalizovanej
matematickej kniznice OpenBLAS[48]. Tu sme takisto odskusali DIRAC na 32-bitovom aj
na 64-bitovom systéme Windows s prisluSnymi verziami kniznic.

Preskiimali sme moZnosti 1 pre vyuZivanie paralelizmu zaloZeného na MPI[4]. Tu je
vsak situacia komplikovana. Implementacie Open MPI[11] a MPICH[13] uz ista dobu
neponukaji podporu (nové verzie) pre systém Windows. Hl'adali sme teda iné alternativy.

Nastupcom MPICH na Windows je kniznica Microsoft MPI[14]. Tu nastal ale
problém, 7e momentalne madme mozZnost’ DIRAC na Windows skompilovat’ iba s vol'ne
dostupnymi kompilatormi MinGW-w64[25], alebo pripadne s kompilatormi LLVM
Clang[45] (tieto su iba pre jazyky C a C++). S MinGW-w64 vsak nie je jednoduché
skompilovat’ ani cvi¢né priklady s vyuzitim kniznice Microsoft MPI. Najmi s podporou
pre Fortran kompilator to vypada byt beznadejné.

Ako sme slubovali v uvode, tak sme aspon hladali moznosti, ktoré by mohli
niekedy v budiicnosti pomdct’ problém vyriesit. Nasli sme projekt PToolsWin[26], ktory sa
snazi o spolupracu medzi Specidlne upravenymi verziami MinGW-w64 kompilatorov a
kniznicou Microsoft MPI.

Kvoli problémom MinGW-w64 kompilatorov s podporovanymi a modernymi MPI
kniznicami na Windows sme skimali moznosti adapticie DIRAC-u pre iné kompilatory.
Mali sme v plane pouzit' kompilatory Intel[18]. Ich vyuzitim by sa otvorila cesta k
paralelizacii pomocou kniznice Intel MPI[12]. Nezanedbatelnym prinosom by bola 1
moznost’ pouzitia matematickej kniznice Intel MKL[119].

V tomto pripade sme ale narazili na problém, Ze adaptacia pre iné kompilatory by si
vyzadovala relativne rozsiahle zasahy do zdrojového kodu programu. Najmi ide o Casti
zalozené na mieSani jazykov Fortran a C (pozaduje sa ISO_C BINDING[110]). Takato
praca je mimo nd$ dosah, pretoZe si vyZaduje programatora v jazyku Fortran.

Nativna podpora pre MPI na Windows je nateraz teda otazkou budicnosti, ale uz
teraz je mozné vyuzivat (momentalne obmedzene, zrejme kvoli chybe v kompilatore alebo
v MPI kniZnici) MPI v prostredi Cygwin[24]. Podarilo sa ndm vyuZit' pravdepodobne uz
davnejsie nepouzivanli moznost’ prace na systéme Windows aj v tomto prostredi.

Priebeznd integracia sa momentalne vykonava iba na sluzbach, ktoré su urcené pre

systémy Linux (Shippable[22], CircleCI[16], Codeship[17] a iné). Podarilo sa ndm vSak
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najst’ aj sluzbu, ktora poskytuje testovanie na systéme Windows - AppVeyor[135]. S jej
pouzitim je to ale kvoli jej obmedzeniam nateraz komplikované. Napriek tomu je na
Windows zabezpecené priebezné testovanie programu DIRAC[1] pomocou pravidelne
vykonéavanych testov ¢i uz v nativnom prostredi Windows, alebo v prostredi Cygwin[24].

Pri vSetkych uskuto¢nenych testoch sa zobrazuju rozsirené informadcie o prostredi,

v ktorom sa testovanie uskutoc¢nilo, o napomaha rieSeniu zistenych problémov.
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Veduci prace a oponent maju pristup k zdrojovému kédu programu DIRAC. Tento program
nema otvoreny zdrojovy kod. V pripade zdujmu je potrebné ziskat’ bezplatnu licenciu:

http://diracprogram.org/doku.php

Program PCMSolver ma otvoreny zdrojovy kod a je dostupny na GitHub:
https://github.com/PCMSolver/pcmsolver
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1. Nativna verzia pre Windows s OpenBLAS
a) konfiguracia
C:\Dirac\my-dirac> python setup --generator="MinGW Makefiles" *
--int64 ~
--blas="C:/OpenBLAS/libopenblas.d1ll"” »
--lapack="C:/OpenBLAS/libopenblas.d11" »
-D ZLIB_ROOT="C:\Program Files\zlib" »
-D BOOST_INCLUDEDIR="C:\Boost\include" *
-D BOOST_LIBRARYDIR="C:\Boost\1lib" ~
build
b) kompilovanie
C:\Dirac\my-dirac> cd build
C:\Dirac\my-dirac\build> mingw32-make
c) rychly test
C:\Dirac\my-dirac\build> ctest -L short
d) prvy vypocet
C:\Dirac\my-dirac\build> python pam --mol=methanol.xyz --inp=hf.inp

e) vysledok je v subore hf methanol.out, pracovné sibory su v archive hf  methanol.tgz

2. Verzia v prostredi Cygwin s OpenBLAS
a) konfiguracia
/home/user/Dirac/my-dirac$ python setup -D CMAKE_LEGACY_CYGWIN_ WIN32=0 \
--int6e4 \
--blas=/usr/bin/cygblas-0.d11 \
--lapack=builtin \
-D ZLIB_ROOT=/usr/lib \
build
b) kompilovanie
/home/user/Dirac/my-dirac$ cd build
/home/user/Dirac/my-dirac/build$ make
c) rychly test
/home/user/Dirac/my-dirac/build$ ctest -L short
d) prvy vypocet

/home/user/Dirac/my-dirac/build$ python pam --mol=methanol.xyz --inp=hf.inp

e) vysledok je v subore hf methanol.out, pracovné subory su v archive 4f methanol.tgz
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Obsah suboru Af.inp:

**DIRAC

.WAVE FUNCTION
**WAVE FUNCTION
.SCF

**MOLECULE
*BASIS

.DEFAULT
cc-pvDZ

*END OF INPUT

Obsah suboru methanol.xyz:

6

my first DIRAC calculation # anything can be in this line

C 0.000000000000 0.138569980000 0.355570700000
0 0.000000000000 0.187935770000 -1.074466460000
H 0.882876920000 -0.383123830000 0.697839450000
H -0.882876940000 -0.383123830000 0.697839450000
H 0.000000000000 1.145042790000 0.750208830000
H 0.000000000000 -0.705300580000 -1.426986340000

Zobrazenie vsetkych moznosti konfiguracie: python setup --help

Na 32-bitovych systémoch nie je mozné pouzit’ 64-bitovy typ integer, preto je potrebné
vynechat --int64 zo setup prikazu.

Najmaé na 64-bitovych nativnych systémoch si treba dat’ pozor na pouzitie spravnej verzie
OpenBLAS, lebo pre tieto systémy su k dispozicii dve verzie. Jedna podporuje 32-bitovy
typ integer a druha 64-bitovy (potrebné, ak je zvolené --int64).

Profilovanie je mozné uskutocnit’ tak, Ze sa pri konfiguracii zvoli setup --type=profile,
program sa skompiluje a otestuje. Vypocet sa potom uskutocni takto:

python pam --mol=methanol.xyz --inp=hf.inp --keep_scratch

Nasledne sa vyhl'add umiestnenie, kde prebiehal vypocet (scratch), napr.:

C:\Users\<pouzivatel>\DIRAC_scratch_directory\<pouzivatel>\DIRAC_hf_methanol_4044

Tu sa spusti v prikazovom riadku (odporac¢ame vystup presmerovat’ do suboru):

gprof dirac.x.exe gmon.out > subor.txt

Priklad prevzaty z http://diracprogram.org/doc/master/tutorials/getting_started.html.

Pre viac informacii vid® aktualnu dokumentaciu na: http://diracprogram.org/doku.php

(odporucané) alebo dokumentaciu na CD.
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1. Nativna verzia pre Windows s OpenBLAS (potrebny softvér)

CMake

o <http://www.cmake.org/>

MinGW-w64

o 32-bitovd verzia: <http:/sourceforge.net/projects/mingw-w64/files/Toolchains
%20targetting%20Win32/Personal%20Builds/mingw-builds/>

o 64-bitovd verzia: <http://sourceforge.net/projects/mingw-w64/files/Toolchains

%20targetting%20Win64/Personal%20Builds/mingw-builds/>
Python

© verzia minimalne 2.7 (ale nie 3)
o pre 32-bitové systémy x86 a pre 64-bitoveé x86-64

o <https://www.python.org/>

Kniznica zlib

o 32-bitova verzia: <http://www.zlib.net/>

©  64-bitova verzia: <http://sourceforge.net/projects/mingw-w64/files/External
%20binary%20packages%20%28 Win64%20hosted%29/Binaries%20%2864-

bit%29/>
Boost

© potrebné komponenty: system, filesystem, test, chrono, timer
o konfiguracia (bootstrap) pre mingw

o kompilovanie (b2) s gcc

o <http://www.boost.org/>

OpenBLAS

o pre 32-bitové systémy 32-bitova verziu (Win32)

o pre 64-bitové systémy 64-bitova verziu (dalej sa deli podla podpory
64-bitového typu integer na Win64-int32 a Win64-int64)

© je potrebné overit’ si mikroarchitektiru procesora (napr. NEHALEM), moze byt
potrebné skompilovat’ si vlastnu kniZnicu

o <http://www.openblas.net/>

Git (podl'a potreby)

o <http://git-scm.com/>
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Pre kompatibilitu s ,,PouZivatel’ska prirucka* odporucame nainstalovat’:
* kniznicu OpenBLAS do C:\OpenBLAS
* kniznicu zlib do C:\Program Files\zlib
* Boost do C:\Boost

PATH

CMake, MinGW-w64 kompilatory, Python, kniznicu zlib a OpenBLAS (a pripadne Git) je
potrebné pridat’ do PATH, napr:

C:\cmake-3.0.2-win32-x86\bin,; C:\mingw64\bin, C:\Python27;C:\Python27\Scripts
C:\Program Files\zlib, C:\OpenBLAS,; C:\Git\cmd

Upozornenie: volitelné Unix nastroje dostupné v insStalacii Git sa nesmi nachadzat v

premennej prostredia PATH.

OPENBLAS_NUM_THREADS

Na nastavenie poctu paralelnych vlékien vyuzivanych kniznicou OpenBLAS sa pouziva
premenna prostredia OPENBLAS NUM THREADS, napr. s hodnotou 2 (az do
maximalneho poctu, ktory danda verzia podporuje). Viac informacii na:

https://github.com/xianyi/OpenBLAS/wiki

Pre viac informdcii (napr. aké ndstroje je potrebné nainStalovat’ pre generovanie

dokumentacie) vid® aktudlnu dokumentaciu na: http:/diracprogram.org/doku.php

(odporucané) alebo dokumentaciu na CD.
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2. Verzia v prostredi Cygwin s OpenBLAS (potrebny softvér)
* Cygwin

o <https://www.cygwin.com/>

* Kompilatory

o baliky: gcc-core, gcc-fortran, gcc-g++, gec-ada, gcc-objc, gecc-objc++
* Make a CMake

o baliky: make, cmake
* Python

o balik: python
* KhniZnica zlib

o baliky: z/ib0, zlib-devel
*  OpenBLAS

o balik: libopenblas
* Git (podrla potreby)

o balik: git

Na nastavenie poctu paralelnych vldkien vyuzivanych kniznocou OpenBLAS sa pouziva
premennd prostredia OPENBLAS NUM_THREADS. Pre viac informaécii vid”:
https://github.com/xianyi/OpenBLAS/wiki

Pre viac informdcii (napr. aké baliky je potrebné nainstalovat pre generovanie
dokumentécie) a pripadné rieSenie problémov, napr. ak st v Cygwin ndjdené kniznice z

Windows, vid’ aktualnu dokumentaciu na: http://diracprogram.org/doku.php (odporucané)

alebo dokumentaciu na CD.
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Obr. priloha 1: DIRAC readme stranka

The DIRAC program suite build results

Nightly CDash testing

DIRAC on testboard.org

The Cl workers build status badges

* circle-ci

* magnum-ci

build [passing

* codeship

|| CODESHIP_

o wercker

wercker
Bl - ozys ago
L

* shippable

build

* semaphoreci

Deployment summary

Documentation deployments summary

DIRAC ,readme® stranka zobrazend v repozitari na GitHub. Tu sa zobrazuji vysledky z

pouzivanych sluzieb priebeznej integracie.
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Obr. priloha 2: DIRAC na Windows 7
T

[ DA\Diracimy-dirac\build_mingw\hf_methanol.out - Notepad + = @ Pemdore T (- =) [t
File Edit Search View Encoding Language Settings Macro Run Plugi dow ?
- c - DFCOEF.BEST 0.394 06/11/2015 08:2 -

= sl 4 Ml 2eltial s BRIE | = = Ol o DFCYCL 0.001 06;11;2015 08:2
[l H_methanclout | DFDENS 1.073 06/11/2015 08:2
205 Execution time and host DFDIIS 0.001 06/11/2015 08:2
206 DFEVEC 1.296 06/11/2015 08:2=
zj- DFFCK1 1.073 06/11/2015 08:2
DFFCK2 1.073 06/11/2015 08:2
- . . DFFCKT 1.073 06/11/2015 08:2
209 Date and time (Windows): Thu Jun 11 20:22:24 2015 DFFOCK 1.296 06/11/2015 08:2
210 HOST name : WINDOWS-7 DIRAC. INP 0.000 06/11/2015 03:3
211 dirac.x.exe 64.289 06/11/2015 08:2
212 dirac.xml 0.003 06/11/2015 08:2
213 Contents of the input file interface_ao 0.012 06/11/2015 08:2
214 interface_mo 0.001 06/11/2015 08:2
215 LOWDMAT 0.495 06/11/2015 08:2
i — MNF. INP 0.001  06/11/2015 08:2
s A | MOLECULE.XYz __ 0:000 96/11/2015 03:3
" TUTAVE FONGTION Total size of all files : 75.831 MB

B - CF Disk info: used available capacity [GB]

e "+ MOLECTLE 164.699 30.518 195.217

221 *BASIS

222 .DEFAULT going to delete the scratch directory ... done

2PE) cc-pvVDa

224 *END OF INPUT exit date : 2015-06-11 20:24:52.632000

225 elapsed time : 00h02m32s

p— exit : normal

ii: contents of the molecule file D:\D'i rac\my-d'i rac\bu"l1d_m'ingw>

230 6

231 my first DIRAC calculation # anything can be in this line o
232 cC 0.000000000000 0.138565980000 0.355570700048 ¢ I ’
Normal text file length : 56: ines : 1150 Tnel Coli1 Sel0[0 indows as

Program DIRAC uspesne vykonal vypocet uvedeny v ,Pouzivatel'skd prirucka™ na

32-bitovom systéme Windows 7.

Obr. priloha 3: DIRA
&

C na Windows

Server 2012

C\Users\ihrasko\Desktop\my-dirac\build| Command Prompt - I:l-
File Edit Search Wiew Encoding Language Settings Macro Run  Plugins  Window 7 -
- . e . CAPINT.inp 0.013 06/11/2015 07:1~
o5 s & &y & & @G [H= @) == DFCMOS 0.144  06/11/2015 07:1
[l _mesharolou 3] DFCOEF 0.395 06/11/2015 07:1
“0F Ewecution time and host DFCOEF.BEST 0.395 06/11/2015 07:1
. DFCYCL 0.001 06/11/2015 07:1
20 DFDENS 1.073 06/11/2015 07:1
. DFDIIS 0.001  06/11/2015 07:1
X DFEVEC 1.296 06/11/2015 07:1
21z Date and time (Windows): Thu Jun 11 19:13:13 2015 DFFCK1 1.073 06/11/2015 07:1
213 Host name i CHEMIA DFFCK2 1.073 06/11/2015 07:1
214 DFFCKT 1.073 06/11/2015 07:1
Rl DFFOCK 1.296 06/11/2015 07:1
216 contents of the input file DIRAC.INP 0.000 06/11/2015 07:0
217 - dirac.x.exe 88.094 06/11/2015 07:1
218 dirac.xml 0.003 06/11/2015 07:1
- [— interface_ao 0.012 06/11/2015 07:1
S .. c runcoIon interface_mo 0.001 06/11/2015 07:1
. .k FuncIIoN LOWDMAT 0.495 06/11/2015 07:1
MNF . INP 0.001  06/11/2015 07:1
222 e MOLECULE.XYZ 0.000  08/11/2015 07:0
223 F*FMOLECULE e — e ———_—_—_————_—————— o
224 *BASIS Total size of all files : 99.640 MB
225 . DEFAULT Disk info: used available capacity [GB]
226 ce-pvDEz 229.903 69.753 299.655
227 *END OF INPUT
228 going to delete the scratch directory ... done
229
: exit date 1 2015-06-11 19:15:08.514000
223 fontents of the molecule fl%e e1apsed time . 00hO1lmS5s
exit : normal
232
233 6 C:\Users\ihrasko\Desktop\my-dirac\build_mingw84>_
234 my first DIRAC calculation # anything can be in this line -
235 ¢ 0.000000000000 0.138569980000 0.35557070000 < [ >
Mormal text file length : 56574 lines : 1154 Ln:206 Col:59 Sel:0]0 Dos\Windows UITF-8 w0 BOM NS
| B | build_mingwsd ‘ C |anmmandPrnmpt ‘ | CAUsersihraskohDes... « @ NG e23

Program DIRAC uspesne vykonal vypocet uvedeny v ,Pouzivatel'skd prirucka™ na

64-bitovom systéme Windows Server 2012 - Server ,,Chémia®.
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riloha 4: DIRAC v C

L C\cygwin\home\USER\my-dirac\build\hf_methanol out - Notepad + +

File Edit Search View Encoding Language Settings Macro Run Plugins Window ?

3l B | | & % 2 f‘-‘“ﬁlia !EL

&=

=t _methanol ot |

Execution time and host

04

Date
Host

: Thu Jun 11 23:27:24 2015
: windows-7

and time (Linux)
name

contents of the input file

**DIRAC

-WAVE FUNCTION

**WAVE FUNCTION

-8CF

**MOLECULE

*BASIS

-DEFAULT
cc—pvVDZ

*END OF INPUT

Contents of the molecule file

6
my first DIRAC calculation # anything can be in this line
0.000000000000 0.138569980000

ORI RN RN RN NN RDNRDNRD DD DN D

Mormal text file length : 5

0.35557070004|§

owin (32-bit)

[REENSTEE———
AOMOSLR 0.393 06/11/2015 12 -
AOPROPER 1.625 06/11/2015
CAPDIR.inp 0.004  06/11/2015
CAPINT.inp 0.011  06/11/2015
DFCMOS 0.144  06/11/2015
DFCOEF 0.394 06/11/2015
DFCOEF.BEST 0.394 06/11/2015
DFCYCL 0.001  06/11/2015
DFDENS 1.073 06/11/2015
DFDIIS 0.001  06/11/2015
DFEVEC 1.296 06/11/2015
DFFCK1 1.073  06/11/2015
DFFCK2 1.073  06/11/2015
DFFCKT 1.073  06/11/2015
DFFOCK 1.296  06/11/2015
DIRAC.INP 0.000 06/11/2015
dirac.x 80.540 06/11/2015
dirac.xml 0.002  06/11/2015
interface_ao 0.011 06/11/2015
interface_mo 0.000 06/11/2015
LOWDMAT 0.495  06/11/2015
MNF . INP 0.001 06/11/2015
MOLECULE.XYZ 0.000 06/11/2015
Total size of all files : 92.081 M™B
Disk info: used available capacity [GB]
165.602 29.615 195.217
going to delete the scratch directory ... done
exit date : 2015-06-11 23:29:37.968688
elapsed time : 00h02ml5s =
exit : normal
USER@windows-7

c +

Program DIRAC uspesne vykonal vypocet uvedeny v ,Pouzivatel'ska prirucka™ v

32-bitovej verzii prostredia Cygwin.

v Cygwin (64-bit)

Obr. priloha 5: DIRAC
&

Ccygwiné4\nomelihrasko\my-dirac] £ ~/my-dirac/build
File Edit Search View Encoding Language Settings Macre Run  Flugins Window 7
- o S - AOMOSLR 0.393 06/11/2015
o5 s e B el x5 EE FzEp == AOPROPER 1.625 06/11/2015
I wethondloat | CAPDIR.inp 0.004 06/11/2015
205 Execution time and host CAFIgI&;gg g'g}z gg;%i;gg%g
2nd DFCOEF 0.395  06/11/2015
208 DFCOEF.BEST 0.395 06/11/2015
206 DFCYCL 0.001  06/11/2015
207 Date and time (Linux)  Thu Jun 11 23:00:36 2015 DFDENS %-853 gg;ii;ggig
. : DFDIIS .
o Aost nans | hemad DFEVEC 1.296  06/11/2015
DFFCK1 1.073 06/11/2015
ai DFFCK2 1.073  06/11/2015
211 contents of the input file DFFCKT 1.073 06/11/2015
212 DFFOCK 1.296 0671172015
213 DIRAC.INP 0.000 06/11/2015
214 **DIRAC q dirac.§ 101.992 06;11;2015
Hirac.xm 0.002 06/11/2015
S interface_ao 0.011 06/11/2015
WAVE FUNCTION interface_mo 0.000  06/11/2015
217 .8cF LOWDMAT 0.495 06/11/2015
218 **MOLECULE MNF . INP 0.001  06/11/2015
215 *BASIS MOLECULE.XYZ 0.000 06/11/2015
220 .DEFAULT T ﬁ"?"";";ﬁ';?ﬁ """"" ii;';;; """"""""
_ Total size of a qles : . MB
22; *:;DPEEZINPUT Disk info: used available capacity [GB]
s 230,563 69.093 299.655
224 going to delete the scratch directory ... done
225 Contents of the molecule file
226 exit date 1 2015-06-11 23:04:19.780647
227 elapsed time : 00hO3m44s
—— exit : normal
229 my first DIRAC calculation # anything can be in this line ihrasko@chermia
230 ¢ 0.000000000000 0.138569980000 0.35557070000 §
Mormal text file length : 54 v
| B X | build HE~/my-d\rac/buMd | B | [ Gicygwinehometi.. - T3 EenG 2312

Program DIRAC ftspeSne vykonal vypocet uvedeny v ,Pouzivatel'skd prirucka® v

64-bitovej verzii prostredia Cygwin - Server ,,Chémia® (pozn.: je pouzity profil debug).
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Obr. priloha 6: Generovanie dokumenticie na Windows 7

DIRAC on Windows — DIRAC1... x

< my-dirac ¢ build_docs » html »
€ @ file//D:/Dirac/my-dirac/build_docs/html/installstion/windows.htrl Elv & || Q Hia *8 ¥+ A& =
Usporiadat ~ @ Otvorit ~ Mapalit Ny —
/¢ Obliibené polazky KniZnica: Dirac # DIRA B
html Docs » DIRAC on Windows View page source i
& KniZrice | doctrees.
- . _downloads ,,‘!:.
1% Pocitad . & g
B st () imges ~ DIRAC on Windows
= b _sources
s DATA (D) -
;XE,USES We offer native support for Microsoft Windows 7/8 and for Cygwin.
& 3
W St getting_help
. installation Dependencies
. manual
Ll s 1. The CMake system (http://www.cmake.org). Add path to CMake executables into
am
thes your PATH environment variable. Example of path to add: “C:\cmake-3.0.2-win32-
progammess XB6\bin”
tutorials 2. Fortran, C and C++ compilers. We recommend to use compilers from http:/mingw-
. workshop-slides wiéd.sourceforge.net/ for both 32/64 bit Windows. You can download 32-bit version
&] genindechtml from here And 64-bit version from here In both cases we recommend to download
(8] gsearch.html archive file instead of installer and then just unpack it somewhere. Add path to
L] mda:‘::‘ ' compilers into your PATH environment variable. Example of path to add:
& search.htm o
@) zreferences.html CAmingw64\bin
| buildinfo 3.The Python interpreter of version at least 2.7 (http://www.python.org). Install 32-bit
| objects.inv version of Python on 32-bit Windows and 64- Python on 64-bit Windows. Into
[Blsearchindex js PATH variable add paths to both Python and its scripts. Example of paths to add:
“C:\Python27;C:\Python27\Scripts”
4. Zlib library (http://www.zlib.net/)
indexhtml Ditum tpr:
Firefox HTML Document Velkost: For 32-bit Windows (if you place zlib libraries at the same place as we do then CMake il
h e

Vygenerovana dokumentacia pre pouzivatel'ov na 32-bitovom systéme Windows 7.

Obr. priloha 7: Generovanie dokumentacie na Windows Server 2012 R

| [ =1 htn = -
Home  smare  view &« @ £] Ci\Users\DiracUsen\Desktop\my-di program © ~ € || (& DIRAC on Windows - devel... ‘ ‘ th & TH
© v [ my-dirc » build » html A
Docs » DIRAC on Windows - developers section View page source
't Favorites «doctrees
B Deskiop _downloads
& Downloads _images
S| _sources 3 -
8 Recent places o DIRAC on Windows - developers section
{8 This PC exercises
o getting_help After completing the explanation of DIRAC installation and first steps on the
€ Network installation Microsoft (MS) Windows (shortly Windows) platform for users (see DIRAC on
manual Windows) we continue this manual for the developers.
molecule_and_basis
pam o q
Motivation
patches
programmers o . . o .
tutorials DIRAC is being developed and works mainly on machines with Linux/Unix/Mac
waorkshop-slides operating systems. Since many desktop computers are sold with preinstalled
|| buildinfo Windows operating system, it is worth, we believe, to adapt the DIRAC software for
&) genindechtm the Windows environment. Also, the Windows operating system has great potential
£gsestch.htmi for the high-performance computing. This is the motivation for investing efforts in
i the code's adaptation for the Windows platform.
|| objects.inv
£search.html
[Blsearchindexjs Thanks to the modern, platform-universal CMake buildup system and related
& zreferences.html Windows supported software you can fully set up the DIRAC software under the
Windows operating system.
We have tested the DIRAC downloading from its git-repositories, configuration,
compilation and tests running, all in the framework of the Windows 7/8 operating
systems.
v
23items  1item selected 199 KB - A
tH | (2 DIRAC on Windows - " html | mo B = ¢ 2 A ‘ ) | ~ ™ sk 2240

Vygenerovana dokumentacia pre pouzivatelov na 64-bitovom systéme Windows Server

2012 R2 - nainstalovany vo VirtualBox.
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© Docs © Support £¥ Settings @ IvanHrasko v

Build Details
Console @
pull | Project s e
setup_jdk ] ds @® Started Yesterday at 4:05 AM
@ Duration :
o : false
maste
fbcs33
PLLCOMMA
upload artifacts
E ‘f‘ Committer miroslav_ilias
11 PullRequest .

Pomocou sluzby priebeznej integracie Shippable je program DIRAC pravidelne testovany

s vyuzitim paralelizmu dostupného v kniznici MPICH.

Obr. priloha 9: CircleClI testovanie

'Y

Your Branch Activitv ¥ DIRAC / master / build 18 % Project Settings

B ihrasko/DIRAC

Author Trond Saue Started 2 days ago T

v Trigger GitHub push by miroi  Duration 3:08:47
5 Previous 186 Status ( Report \3
00:04 waiting + 00:03 : -
Queued .
naste Ve in queue
Parallelism 1x PR #1
Commit Log circle.ym Queue (00:07 Debug via SSH Test Results Artifacts

compare €}

tsaue: update to element 118 2a4440d ©
Merge branch 'release-14' 635dd1f €)

infrastructure

I Starting the build 00:00

I & Start container

I & Ennhla €EL

Pomocou sluzby priebeznej integracie CircleCI je program DIRAC pravidelne testovany s

vyuzitim matematickej kniznice ATLAS a paralelizacie dostupnej v kniZznici Open MPI.
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miroslav_ilias/My Dirac

miroslav_ilias/My Dirac: Merge branch ‘release-14" Build options
mirosla 1 3G maser @ Co n32minS6sec  9.6201512:05

Preparing Virtual Machine 0 min 6 sec Try Paralleld

0 min 8 sec Split uy

ov
in para

e e Notify your project owner to activate <
Pomocou sluzby priebeznej integracie Codeship je program DIRAC pravidelne testovany s

vyuzitim paralelizacie dostupnej v kniznici Open MPI.

Obr. priloha 11: AppVeyor testovanie

@ ApPpPVeyor  PROJKECTS  ENVIRONMENTS 0 SUPPORT = vaN HRAsKO

/* pcmsolver_copyright_start */

Linking CXX executable input.x.e»

Linking CXX executable gepol C2H4_D2h.x.exe

[ 65%] Linking CXX executable gepol C6H6.x.exe

Built target surface_function.x

Scanning dependencies of target gepol CH3+ Cs.x

[ 66%] Building CXX object tests/gepol/CMakeFiles/gepol CH3+ Cs.x.dir/gepol CH3 s.cpp.obj
C:\projects\pcmsolver\t: s\gepol\gepol CH3+ Cs.cpp:1:@: warning: -fPIC ignored for target (all code is position independent)
/* pcmsolver_copyright_start */

Linking CXX executable gepol Cl

[ 66%] Built target input.x

Scanning dependencies of target gepol 02 symme x

[ 67%] [ ©7%] Building CXX object tests/gepol/CMakeFiles/gepol_C02_symmetry.x.dir/gepol_C02_symmetry.cpp.obj

Built target gepol_C2H4_D2h.x
C:\projects\pcmsolver\tests\gepol\gepol C02_symmetry.cpp:1:0: warning: -fPIC ignored for target (all code is position independent)
/* pcmsolver_copyright_start */

canning dependencies of target gepol H3+.x
bS%] Building CXX object tests/gepol/CMakeFiles/gepol | .dir/gepol_H3 pp.obj
68%] Built target gepol C6H6.x
C:\projects\pcmsolver\tests\gepol\gepol H3+.cpp:1:08: warning: -fPIC ignored for target (all code is position independent)
/* pcmsolver_copyright_start */

Scanning dependencies of target gepol H3+ C2v.x

[ 70%] Building CXX object tests/gepol/CMakeFiles/gepol H3+_ C2v.x.dir/gepol_H3+_C2v.cpp.obj
C:\projects\pcmsolver\tests\gepol\gepol H3+ C2v.cpp:1 warning: -fPIC ignored for target (all code is position independent)
/* pcmsolver_copyright_start */

Linking CXX executable gepol C mmetry.x.exe

Linking CXX executable gepol H

Jedind ndm zndma sluzba priebeznej integracie, ktora podporuje testovanie na systéme
Windows je AppVeyor. Tato je vSak znaCne vykonnostne obmedzend, preto ju
nevyuzivame. Na obrdzku je pokus o testovanie projektu PCMSolver (stcast’ programu

DIRAC). Pre obmedzenia sa kompilovanie programu nepodarilo dokon¢it’.
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Obr. Briloha 12: CDash Vz'sledkz testovania

Match any ~ of the following rules:

Site ~ contains ~ chemia B
Build Name ~ contains ~ shippable B
Build Name ~ contains ~ circle B
Build Name - contains ~ codeship B

Limit results to 0 rows (0 for unlimited)

Apply || Clear || Create Hyperlink

Experimental

Site Build Name

Build Time
Jun 02, 2015 - 11:54 UTC

box1062 A open_mpi.gnu.i8.atlas-circle-ci

railsonfire_e2d7b610-
eb3c-0132-6¢5d-
0e2b155fd751_ee80ca132bd4

CHEMIA

Q open_mpi.gnu.i8-codeship-ci & Jun 02, 2015 - 10:07 UTC

m

WinS12-cygwin-i8-openmpi-openblas & Jun 02, 2015 - 00:34 UTC

Test

Site [Build Name
Fail Build Time

Jun 02, 2015 - 2106
CHEMIA 2 WinS12_MinGW64_i8_OpenBLAS_parallel MU e

Jun 02, 2015 - 21°55
CHEMIA WinS12_MinGW64_i8_OpenBLAS_parallel_cloned un o, uTe

Jun 02,2015 - 1008
d0c00eaas93e A mpich? gnu i8-shippable-ci & s

utc

Zobrazenie vysledkov testovania uskuto¢neného na serveri ,,Chémia“ a v sluzbach
priebeznej integracie Shippable, CircleCI a Codeship na cdash web stranke urCenej pre

program DIRAC.

Obr. priloha 13: Git graf zmien do DIRAC

u ihrasko #2
238 commits / 3,876 ++ / 2,526 -

A . _anl M

July 2014 July 2015

Zmeny do projektu DIRAC, ako boli zaznamenané na GitHub. Cely vypis sa nachadza v
prilohe na CD.

97



UNIVERZITA MATEJA BELA V BANSKEJ BYSTRICI
FAKULTA PRIRODNYCH VIED

DIRAC V PROSTREDI MICROSOFT WINDOWS: ADAPTACIA
A VYSOKOVYKONNE POCITANIE

Git log ku kapitole 4.11 DalSia praca

Banska Bystrica 2015 Bc. Ivan Hrasko



Uplny Git log ku vSetkym pricam vykonanym na programe DIRAC alebo
PCMSolver je prilozeny na sprievodnom CD.

commit ©cd250042cf6d291a3faa2f1e88b440933b8bfle
Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Mon Jul 7 22:55:31 2014 +0200

ihrasko:add profiling flags for C and C++
cmake/compilers/CFlags.cmake | 7 ++++++-
cmake/compilers/CXXFlags.cmake | 5 +++++

2 files changed, 11 insertions(+), 1 deletion(-)

commit abf@15a8e73f61a902ac77280da9cf1lbad0713c5

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Sun Aug 3 18:38:14 2014 +0200

ihrasko: profiling flags for ¢ and c++ are not tested (become commented)
cmake/compilers/CFlags.cmake | 10 +++++-----
cmake/compilers/CXXFlags.cmake | 10 +++++-----

2 files changed, 10 insertions(+), 10 deletions(-)

commit lde8eal2bl46ff{8e2cb@O653fb50c76b22ff19¢c

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Sun Sep 28 20:28:02 2014 +0200

ihrasko: profiling flags for c and c++
cmake/compilers/CFlags.cmake | 29 ++++++ttttttttdt------momomnn
cmake/compilers/CXXFlags.cmake | 26 ++++++++ttttttdt-----------
cmake/compilers/FortranFlags.cmake | 22 +++++++ttttttttt------
3 files changed, 47 insertions(+), 30 deletions(-)

commit 85a30@ea546e9abc5269d6dd98528a369cbf74886

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Fri Jan 2 22:27:47 2015 +0100

ihrasko: we need git.exe (see programmers docs for windows how to install
git)

cmake/FindGit.cmake | 9 ---------

1 file changed, 9 deletions(-)

commit bb7e95blcea5335510aa64577db44c2feb5ecd81
Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Tue Jan 6 21:03:36 2015 +0100

ihrasko: notes about FindGit.cmake
cmake/FindGit.cmake | 5 +++++

1 file changed, 5 insertions(+)

commit 263147c4a462957cle@l63a9e57acbeaSbbefa’3

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Wed Nov 12 ©9:13:52 2014 +0100

ihrasko: specify custom compilers in setup

note: previous way was not working everywhere

see: http://www.cmake.org/Wiki/CMake_FAQ#How_do_I_use_a_different_compiler.3F
setup | 12 ++++++------

1 file changed, 6 insertions(+), 6 deletions(-)

commit £9510c2084203dal3b709d37f0039e3032374dec

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Wed Nov 12 10:34:33 2014 +0100

ihrasko: we dont need different processing for windows and linux anymore
setup | 6 +-----

1 file changed, 1 insertion(+), 5 deletions(-)
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commit fdcalf7eed4f7a3352aa4e89d6aect9cd87be80ab
Author: IvanHrasko <***hrasko***@*** com>

Date: Wed Nov 12 10:30:53 2014 +0100

ihrasko: bugfix

cmake/compilers/CFlags.cmake | 2 +-

1 file changed, 1 insertion(+), 1 deletion(-)

commit 98412602f40a36dbd47b46cd049907e4caa3962f

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Fri Nov 28 18:49:29 2014 +0100

ihrasko: avoid to have definitions for builtin blas/lapack twice in
definitions when type is auto and (but) libary is not found (like this):
USE_BUILTIN_BLAS;USE_BUILTIN_LAPACK;USE_BUILTIN_BLAS;USE_BUILTIN_LAPACK
CMakeLists.txt | 4 ++--

1 file changed, 2 insertions(+), 2 deletions(-)

commit 45d2b375c8a386e28240d3911leea7241ead2972c
Author: IvanHrasko <***hrasko***@***, com>

Date: Sun Nov 30 18:02:48 2014 +0100

ihrasko: find python version string for older cmake
CMakeLists.txt | 13 +++++++ttttt+

1 file changed, 13 insertions(+)

commit fd712e3a309694087bf6cc423ba8fbblbdflfc6l
Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Fri Nov 14 17:41:13 2014 +0100

ihrasko: fix for stex

src/prp/pamstex.F | 8 ++++++--

1 file changed, 6 insertions(+), 2 deletions(-)

commit 769b38f74d65bc58d8785a9bdc14603371c2182F

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Fri Nov 21 22:03:57 2014 +0100

ihrasko: fix for gfortran on windows with 64bit integers
CMakeLists.txt | 14 +++++++ttttt+-

1 file changed, 13 insertions(+), 1 deletion(-)

commit 61dff4893dc3ab5916dcObd92b967329b8c59602
Author: IvanHrasko <***hrasko***@***_ com>

Date: Sat Nov 22 21:58:21 2014 +0100

ihrasko: non-interactive debugger for windows
pam | 7 ++++---

1 file changed, 4 insertions(+), 3 deletions(-)

commit 372e87693e84437f566f61498262a8ed7dc420d3

Author: IvanHrasko <***hrasko***@***, com>

Date: Mon Dec 15 22:04:19 2014 +0100

ihrasko: time and hostname for windows in program output
src/gp/gptrygve.F | 5 +++++

src/gp/time.F | 7 +++++--

2 files changed, 10 insertions(+), 2 deletions(-)

commit 66alda3ec8f32ddcc307ad629d51f37f91fc2e31

Author: IvanHrasko <***hrasko***@*** com>

Date: Wed Jan 7 18:47:43 2015 +0100

ihrasko: hostname for program output first try to get from environment variable
if it is not set then from fortran function, if it is blank then not found
src/gp/time.F | 39 ++tttttttttttttttttt oo oo e e oo

1 file changed, 21 insertions(+), 18 deletions(-)
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CD (obsah suborov):

DIRAC on Windows - developers section - DIRAC 14.0 documentation.pdf

*  html dokumentécia pre vyvojarov na Windows vytlacena z diracprogram.org
DIRAC on Windows - DIRAC 14.0 documentation.pdf

* html dokumentacia pre pouzivatelov na Windows vytlacend z diracprogram.org
Git Log Dirac.txt

* Uplny Git zdznam o vykonanych zmenach v programe DIRAC
Git Log PCMSolver.txt

* Uplny Git zaznam o vykonanych zmenach v programe PCMSolver
index.html

* spustenie celej html dokumentécie (bola vygenerovana na systéme Windows)
ivan_hrasko_diplomova_praca_dirac.pdf

* clektronicka verzia diplomovej prace

V adresari testovanie sa nachadzaji stbory, v ktorych bol zaznamenany priebeh
kompilovania a testovania (pripadne generovania dokumentacie) programu DIRAC na
32-bitovom systéme Windows 7 (nainstalovany 32-bitovy Cygwin) a 64-bitovych
systétmoch Windows Server 2012 (server ,,Chémia“) a Windows Server 2012 R2 (na oboch

nainsStalovany 64-bitovy Cygwin).

Pocas testovania sa potvrdila doleZitost potreby priebeznej integracie 1 na systéme
Windows, pretoze sa objavili problémy s profilom release (vySSia optimalizacia), ktory
sme pri vyvoji az tak ¢asto nepouzivali. Toto sa tyka najmé problému s PCMSolver-om na
Windows 7. Tu bolo pouzité riesenie, ze sa PCMSolver vypol alebo sa pouzil profil debug.
Kde nie je uvedené, bol zapnuty profil release. PouZivatel by mohol taktiez pouzit
rieSenie, ze odskusa moznosti pre kompilatory pomocou funkcionality zad4avania vlastnych
moznosti (custom flags), ktor sme do konfigurdcie programu DIRAC pridali (kap. 4.3).

Vsetky subory st textové s priponou ./og, ktort je mozné zamenit’ za .txt.
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testovanie\windows-12-chemia

* testovanie uskutocnené na Windows Server 2012 - server ,,Chémia‘“
* cygwin-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v 64-bitovej verzii prostredia Cygwin

vratane modulu PCMSolver s vyuzitim kniznice OpenBLAS
* cygwin-openmpi-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v 64-bitovej verzii prostredia Cygwin

vratane modulu PCMSolver s vyuzitim kniznic Open MPI a OpenBLAS

o pravdepodobne pre chybu kompilatora alebo v kniznici Open MPI konci

neuspesne relativne vel'a testov
* mingw-nativne-openblas32.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativhom 64-bitovom prostredi
Windows s vyuzitim 32-bitovej kniznice OpenBLAS (vratane modulu
PCMSolver)

* mingw-nativne-openblas64.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativhom 64-bitovom prostredi
Windows s vyuzitim 64-bitovej kniznice OpenBLAS (vratane modulu
PCMSolver)

testovanie\windows-12-r2-dokumentacia

* testovanie uskutocnené na Windows Server 2012 R2
e cygwin.log

o vytvaranie dokumentacie v 64-bitovej verzii prostredia Cygwin
* nativne.log

o vytvaranie dokumentéacie v 64-bitovom nativnom prostredi Windows
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testovanie\windows-7

* testovanie uskuto¢nené na Windows 7
* clang-nativne-nopcm-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativhom 32-bitovom prostredi
Windows s C a C++ kompilatormi LLVM Clang (a MinGW-w64 Fortran
kompilatorom) s vyuZitim kniznice OpenBLAS (bez modulu PCMSolver)

* cygwin-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v 32-bitovej verzii prostredia Cygwin

vratane modulu PCMSolver s vyuzitim kniznice OpenBLAS
* dokumentacia-cygwin.log
o vytvorenie dokumentacie v 32-bitovej verzii prostredia Cygwin
* dokumentacia-nativne.log
o vytvorenie dokumentacie v 32-bitovom nativnom prostredi Windows
* mingw-nativne-nopcm-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativnom 32-bitovom prostredi
Windows s kompilatormi MinGW-w64 s vyuzitim kniZnice OpenBLAS (bez
modulu PCMSolver)

* mingw-nativne-pcmsolver-netlib.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativnom 32-bitovom prostredi
Windows s kompildtormi MinGW-w64 s vyuzitim kniznic Netlib (vratane
modulu PCMSolver, zapnuty profil debug)

* mingw-nativne-profile-nopcm-openblas.log

o skompilovanie a otestovanie programu v nativnom 32-bitovom prostredi
Windows s kompilatormi MinGW-w64 s vyuzitim kniZnice OpenBLAS (bez

PCMSolver), zapnutd moznost’ pre profilovanie (vid’ ,,Pouzivatel'ska prirucka*)
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CD (hierarchia suborov)

|—diracprogram.org

| DIRAC on Windows - developers section - DIRAC 14.0 documentation.pdf
| DIRAC on Windows - DIRAC 14.0 documentation.pdf

——Git Log
| Git Log Dirac.txt
| Git Log PCMSolver.txt

|
——nhtmI

| index.html

——PDF verzia

| ivan_hrasko diplomova praca dirac.pdf
|
L testovanie
|—wind0ws-12-chemia
| cygwin-openblas.log
| cygwin-openmpi-openblas.log
| mingw-nativne-openblas32.log
| mingw-nativne-openblas64.log
|
|—wind0ws-12-r2-d0kumentacia
| cygwin.log
| nativne.log
|
L—windows-7
clang-nativne-nopcm-openblas.log
cygwin-openblas.log
dokumentacia-cygwin.log
dokumentacia-nativne.log
mingw-nativne-nopcm-openblas.log
mingw-nativne-pcmsolver-netlib.log

mingw-nativne-profile-nopcm-openblas.log
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