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Az MTA Cloud felhasznaldi szamara készilt
Flowbster — autodock vina bemutatd v1.0
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Attekintés

A Flowbster-rdél

A Flowbster egy Uj felhGorientdlt workflow-rendszer. Ugy tervezték, hogy hatékony pipeline-okat
hozzon létre a felh6kben, amellyel a nagyon nagy adathalmazok is hatékonyan feldolgozhatdk. A
Flowbster workflow-t |étre lehet hozni a célfelhében virtualis infrastruktiraként, amelyen keresztiil a
feldolgozandd adatok aramlani tudnak. A Flowbster workflow igény szerint telepithetd a célfelh6ben
(MTA Cloud) a telepités alapjaul szolgalé Occopus orkesztracios eszkdznek segitségével. A Flowbster
intuitiv grafikus felhasznaldi felliletet biztosit a végfelhasznalé kutatdk szamara. Ez a fellilet lefedi az
alacsony szint( felhGorientalt rétegeket, és igy a felhasznalék az adatfeldolgozd alkalmazdasuk Gzleti
logikajara koncentralhatnak anélkil, hogy részletes ismeretre lenne szilksége az alapul szolgdlé
felhGalapu infrastruktarardl.

Az AutoDock Vina alkalmazasrol

Ebben az esetben a Flowbstert hasznaljuk fel a Vina workflow feldolgozdsahoz sziikséges infrastruktura
|étrehozdsara. A telepités a kovetkez6: egy VM mikodik generatorként, 5 VM mikodik Vina feldolgozé
csomopontként, és végiil egy VM mikddik Collector csomdpontként. A workflow input fajljai magaban
foglalja a kovetkez6ket: egy receptor molekuldt, egy Vina konfiguracids fajlt és egy olyan
molekulakészletet, amely a receptor molekuldhoz kot6dik. A generator csomépont feladata, hogy a
molekuldk halmazat feldarabolja toébb részre. A Vina csomdpontok feladata, hogy ezeket a részeket
feldolgozzdk, az adott részen minden egyes molekuldn keresztil iteraljak, a dokkolasi szimulacio
végrehajtdsaként. A dokkolds eredménye magaban foglalja az energia szintjét, és a legkisebb
energiaszintl dokkolast. A Collector csomépont feladata, hogy az egyes molekuldak feldolgozasi
eredményét a Vina csomoépontok részérGl kapja meg, és ezek kozil kivalassza a legjobb 5
energiaszintet. A kisérlet futtatdsdhoz 3840 molekula molekula-készletet valasztottunk ki. Ezt a
készletet 240 részre osztottuk, igy mindegyik rész tartalmaz 16 molekulat a receptor molekula ellen.

Jellemzok:

e csomoépontok létrehozasa kontextualizacié altal

e nova er6forras hasznalata

o egészség ellendrzés haszndlata el6re definialt porttal és url-lel szemben (health check)
e skalazasi paraméterek hasznalata a worker csomdépontok szamdnak méretezéséhez

El6feltételek:

o felhd elérése valamilyen Occopus kompatibilis feltleten (pl. EC2, Nova, OCCI stb.)

o Az Occopus eszkdz képes az MTA Cloud-on virtualis gépeket inditani, ehhez a nova
interfész  haszndlatdt ajanljuk (ennek cime a felileten megtekinthetd:
Compute/Access & Security / APl Access / Identity )

o Fontos: az Occopus eszkoz hasznalata jelenleg csak az MTA Cloud SZTAKI agan
mikodik!

e acélfelhs tartalmaz egy felhGalapu tdmogatassal rendelkezé 14.04 alapu Ubuntu OS képfajlt

o Ez a képfijl a Compute/Images/Public/Ubuntu 14.04 LTS Cloud image alatt
megtaldlhato



Lépesek
Occopus telepitése

Az automatikusan felépiil6 Flowbster architektura kiépitése az Occopus eszkoz segitségével fog
megvaldsulni, ezért els6ként telepitenlink kell az Occopus eszkdzt. Az Occopus orkesztracids eszkdzt
csupan egyetlen parancs segitségével is telepiteni tudja. A telepitéshez sziikséges |épésekrdl, illetve az
Occopus-rél bévebben az aldbbi linken tdjékozédhat. Javasoljuk, hogy inditson el egy Ubuntu alapu
virtudlis gépet az MTA Cloud-ban, majd oda telepitse az Occopus eszkozt.

Letoltés

Az Occopus leirék alapjan mikodik. Ezen leirék alapjan fogja az Occopus felépiteni a cél felh6ben az
infrastruktirat. A Flowbster telepitéséhez sziikséges leirdkat elkészitettiik a felhasznaldk szamara.
Ezeket az aldbbi linkrél lehet letolteni: tutorial.examples.flowbster-autodock-vina. Az Occopus-t
futtatd virtudlis gépre telepitsiik a leirdkat.

Megjegyzés: Ebben bemutatoban nova felh6 eréforrasokat hasznalunk (az alap bemutatd részben
taldlhatd nova oktatdanyagok alapjan). Ugyanakkor nyugodtan hasznalhat barmilyen Occopus —
kompatibilis feln6 er6forrast a csomdpontok szamara, de javasoljuk, hogy az 6sszes csomdpontot
azonos felh6ében épitse fel.

1. Er6forras szekcio kitoltése

Nyissa meg a nodes/node_definitions.yaml fajlt és szerkessze a csomdpontok ,,node_def:”cimkével
ellatott eréforras szekcidjat:

e Vdlasszon ki egy Occopus kompatibilis er6forras plugin-t
o Ezaz MTA Cloud esetében a bemutatéban szerepl6 eréforras plugin-nal azonos, nova
er6forras lesz

e Meghatarozhatja a plugin attribdtumainak megfelel§ listat
e Kovetheti a b6vitmény attribdtumainak értékeinek 6sszegylijtésére vonatkozd segitséget
e A plugin-hez tartozo er6forras sablonokhoz taldlhat er6forras plugin bemutatdkat is

Fontos, hogy inditas el6tt a node definicios fajlt személyre kell szabnia a felhasznalénak. Ebben a
fajlban megadjuk azokat az er6forras azonositokat, amelyeket haszndlni fogunk, pld.: projekt ID,
virtualis gép mérete stb. Ezeket az azonositdkat nem tudjuk megadni a felhasznald helyett, azonban
azokat az MTA Cloud feliiletérél konnyedén Ossze lehet szedni. Ehhez részletes segitség ezen linken,
vagy az alabbi dokumentdcidban taldlhaté. A példaban taldlhatd letdltheté csomag a Nova plugin
er6forras sablont tartalmazza (ezt hasznaljuk az MTA Cloud hasznalatadhoz is).

2. Hitelesités

Az Occopus szamara szikség van az MTA Cloudban hasznalt felhasznalonév/jelszé péarosra, hogy az
hitelesiteni tudja magat és képes legyen virtudlis gépeket/infrastrukturakat létrehozni egy adott
projekt alatt. Kérjlk, ellenérizze, hogy az Occopus telepitése soran helyesen adta-e meg a hitelesitési
adatait! Az autentikacios adatok megaddsdhoz az alabbi linken taldl segitséget.


https://cloud.mta.hu/occopus-cloud-orchestrator-inditasa
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/examples/flowbster-autodock-vina.tgz
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/clouds.html
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/createinfra.html#resource
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/createinfra.html#collecting-resource-attributes
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/tutorial-resource-plugins.html
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/collect_resource_attributes/openstack_horizon
https://cloud.mta.hu/sites/default/files/2017-06/occopus_bemutato.pdf
http://www.lpds.sztaki.hu/occo/user/html/setup.html#authentication

3. T(zfalszabdly létrehozasa

Az infrastruktura komponensei egymashoz kapcsolédnak, ezért tobb port tartomanyt is ki kell nyitni a
virtudlis gépek szamdra. Jelentkezziink be az MTA Cloud OpenStack feliletére. A
,Compute/Access&Security” menilipont alatt Iétrehozhatunk Uj tlizfalszabalyt a ,Create Security
Group” gombra kattintva. Létrehozas utan szerkeszteni tudjuk a tlizfalszabalyt a ,,Manage Rules/Add
Rule” gombra kattintva. Az alabbi portokat adjuk hozza a t(izfalszabalyhoz:

e TCP 5000 receiverport. Ezt a portot a csomdbdépontok a bejové kérések
fogadadsara hasznéaljéak.

4. Gather szolgaltatas elinditasa

Felhivjuk a figyelmét arra, hogy az eredmények fogadasahoz el kell inditani egy Gather szolgaltatast.
(Flowbster része), amely 6sszegytijti az eredményeket (a legalacsonyabb energiaszint(i dokkolasi
szimulacidkat) a gydjt6bél (Collector — a munkafolyamat utolsé csomdpontja). Inditsa el a Gather
szolgdltatast a kovetkez8 parancs segitségével:

scripts/flowbster-gather.sh -s
Alapértelmezés szerint a Gather szolgaltatds az 5001-es porton figyel.

Megjegyzés: A ,,scripts” nevl mappaban talalhaté szkriptek futtatdsahoz sziikség van a Python 2.7-re.
Alternativaként aktivalja az Occopus virtualis kornyezetét (virtualenv)!

5. Valtozdk szerkesztése
Szerkessze a ,variables” szekciét az infra-autodock-vina.yaml fajlban. Allitsa be az aldbbi értékeket:

e gather_ip az ip cime annak a host-nak ahol a Gather szolgaltatas el lett inditva
e gather_port az a port hol a Gather szolgaltatas figyel

gather ip: &gatherip "<External IP of the host executing the Gather
service>"
gather port: &gatherport "5001"

6. Klaszter méretének bedllitasa

Ha sziikséges, frissitse a VINA csomdpontok szamat. Ehhez szerkessze az infra-autodock-vina.yaml fajlt
és modositsa a ,,min” paramétert a ,scaling” kulcsszo alatt. A skalazas az az intervallum, amelyben a
csomopontok szama megvaltozhat (min, max). Jelenleg a minimalis érték 5-re van allitva (ami az
inditaskor a kezdeti szam lesz).

- &VINA
name: VINA
type: flowbster node
scaling:
min: 5


https://sztaki.cloud.mta.hu/

7. Importalas

Importaljuk a személyre szabott leirdkat az Occopus adatbazisaba:
occopus—-import nodes/node definitions.yaml

7

Gy6z6djon meg réla, hogy a megfeleld virtualenv aktivalva van! Amennyiben ezt még nem tette volna
meg korabban, az aldbbi parancs segitségével aktivalhatd az Occopus virtualis kornyezete:

source occopus/bin/activate

Fontos: Az Occopus akkor veszi fel a csomdpont definiciékat az adatbdzisbdl, amikor felépiti az
infrastruktuirat, igy mindig importalasra van sziikség, ha a node definicids fajl, vagy barmelyik (pld.:
kontextualizacios) fajl megvaltozik!

8. Felépités
Inditsa el az infrastruktura felépitését az aldbbi paranccsal:

occopus-build infra-autodock-vina.yaml
9. Afelépultinfrastruktura

Sikeres lefutas utan a virtualis gépek IP cimei, node ID —jai, valamint az infrastruktira azonositéja
megijelenik a log Uzenetek aljan, listdba szedve. Az infrastruktira azonositdé elmenthetd, vagy
lekérdezhetG az occopus-maintain parancs segitségével:

List of nodes/ip addresses:
VINA:
<ip-address> (2f7d3d7e-c90c-4£33-831d-91e987e8e8b2)
<ip-address> (49bed8d2-94b0-4a7e-9672-744921dacacO0)
<ip-address> (10664026-0b31-4848-9f7a-98£880£98be7)
<ip-address> (a0f5d091-aecc-488c-94f2-34e546£87832)
<ip-address> (285d7efd-84a7-4ed5-a6fa-73db47bc2e87)
COLLECTOR:
<ip-address> (4callad3-a6ec-411b-89e6-d516169df9c7)
GENERATOR:
<ip-address> (9b8dc4fl-bed4-4dlc-ba%e-45cl8ee2523d)
30bc1d09-8ed5-4b7e-9e51-24ed881fcl66



10. Input fajlok kuldése

Miutan felépliilt az infrastruktdra az input fajlokat elkiildhetjiik a workflow Generator csomépontjara
(ellenGrizze a cimét a csomdpontnak az occopus-build parancs kimenetének végén). Az input fajlok
elkuldéséhez hasznalja az alabbi parancsot a flowbster-autodock-vina/inputs konyvtarban:

../scripts/flowbster-feeder.sh -h <ip of GENERATOR node> -i input-
description-for-vina.yaml -d input-ligands.zip -d input-receptor.pdbgt -
d vina-config.txt

A —h paraméter a Generator csomoépont cime, -i az input leird fajl és a —d kapcsoldéval pedig
megadhatjuk az adat f3jl(oka)t.

Megjegyzés: A szkriptek konyvtdrban taldlhatd szkriptek futtatdsahoz Python 2.7-re van szikség.
Alternativaként aktivalja az Occopus virtualis kornyezetét (virtalenv)!
Megjegyzés: Néhany percig eltarthat ameddig a folyamatok véget nem érnek. Kérjik, legyen

tirelemmel!

11. A folyamat ellenérzése

A 10. lépésnél megkezd6dott az adatfeldolgozas. Az egész feldolgozasi id6 a VINA csomdpontok
teljesitményétél fligg. A VINA csomdépontok 240 molekulacsomagot dolgoznak fel, amelyeket a
Collector csomépont gydjt 6ssze. A feldolgozas folyamatat a Collector csomdponton ellendrizheti a
/var/flowbster/jobs/<munkafolyamat azonosité>/inputs konyvtarban talalhaté fajlok szamaval.
Amikor a fajlok szdma elérte a 240-et, akkor a Collector csomdpont egyesiti Gket és egy csomagot kiild
a Gather csomdpontra, amely a /tmp/flowbster/results konyvtarban tarolodik.

12.Gather szolgaltatas ledllitasa

Miutan befejez6dott a molekuldk feldolgozdasa, a Gather szolgdltatas ledllithato:

scripts/flowbster-gather.sh -d

13. Infrastruktura torlése

Végiil, lebonthatja az infrastrukturat az occopus-build altal visszaadott infrastruktiraazonosito
hasznalataval:

occopus-destroy -i 30bcld09-8ed5-4b7e-9e51-24ed881fcl66
Hibak, illetve a projekttel kapcsolatos tovabbi igények bejelentése
Az MTA Cloud szolgaltatassal kapcsolatos kommunikacié és tdmogatas e-mail formajaban torténik. A

kozos e-mail cim: info@cloud.mta.hu. Az erre az e-mail cimre bejelentett hibakbdl, igényekbdl egy
bejelentési Grlap generalddik, melyet az MTA Cloud csapat kijel6lt tagja kezel.



