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Аннотация. Грид-технологии стали незамени-

мым инструментом во многих областях науки. Пол-

ноценное их использование специалистами в решении

своих прикладных задач предполагает адаптацию со-

ответствующих приложений для работы в конкрет-

ной грид-среде. В этой связи является актуальным

разработка методов “гридификации” приложений. В

данной статье описаны факторы, которые необходи-

мо учитывать при адаптации пакета для работы в

той или иной грид-среде, а также методы гридифика-

ции приложений для грид-сред на базе промежуточ-

ного программного обеспечения EMI и Российской

национальной грид-сети.

Процедура адаптации конкретного прикладно-

го программного пакета (ППП) для использова-

ния в той или иной грид-инфраструктуре зави-

сит от нескольких факторов, среди которых клю-

чевыми можно назвать следующие:

1. средства взаимодействия пользователя с

грид-средой для запуска задач;

2. тип вычислительных ресурсов, пригодных

для работы адаптируемого ППП и представ-

ленных в конкретной грид-инфраструктуре.

Оба фактора зависят от ППО, на базе которого

построена конкретная грид-инфраструктура.

На данный момент существует достаточно

много ППО, реализующего концепцию Грид. Оно

различается по используемым языкам програм-

мирования, по набору сервисов и предоставля-

емой функциональности, типу вычислительных

ресурсов и элементов хранения данных, под-

держиваемым операционным системам, услови-

ям распространения и использования и т. д.

Для работы пользователя в грид-среде ему

предоставляется один или несколько интер-

фейсов. Например, интерфейс командной стро-

ки, где взаимодействие пользователя с грид-

инфраструктурой осуществляется путем вызова

команд с определнным набором параметров. Для

запуска задачи посредством такого интерфей-

са, как правило, пользователь должен предвари-

тельно составить файл еҷ описания на понятном
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данной грид-среде языке. В качестве примеров

таких интерфейсов можно привести интерфейс

командной строки ГридННС – ПИКС, интер-

фейс командной строки EMI, Globus Toolkit или

Российской национальной грид-сети (РГС). Дру-

гим возможным способом взаимодействия поль-

зователя с грид-средой является веб-интерфейс,

как например ВИГ (веб-интерфейс ГридННС и

РГС). Также есть разработки, предоставляющие

пользователям единый веб-интерфейс к различ-

ным грид-средами. В качестве примера таково-

го можно привести упоминавшийся ранее портал

WS-PGRADE.

Помимо этого, грид-сервисы различных ППО

имеют интерфейсы программирования приложе-

ний (application programming interface, API), ис-

пользуя которые можно создать собственные ин-

терфейсы, обеспечивающие необходимую конеч-

ным пользователям функциональность для вза-

имодействия с грид-средой.

Что же касается вычислительных ресурсов,

представленных в грид-инфраструктурах, то в

них можно условно выделить следующие типы:

1. суперкомпьютеры – высокопроизводитель-

ные вычислительные комплексы для реше-

ния сильносвязанных параллельных задач;

2. кластеры – вычислительные системы для об-

работки независимых последовательных за-

дач;

3. гетерогенные среды, в качестве вычисли-

тельных ресурсов которых выступают пер-

сональные компьютеры (т. н. “DesktopGrid”).

В конкретной грид-инфраструктуре могут быть

представлены как один, так и несколько или да-

же все из перечисленных выше типов вычисли-

тельных ресурсов.

Подходящий тип вычислительных ресурсов (a

значит и процедура его интеграции в грид-среду)

для конкретного приложения зависит от возмож-

ных режимов его работы, а именно:

1. параллельный, когда выполняющие одну за-

дачу процессоры могут обмениваться между

собой сообщениями, например, посредством

библиотек MPI;
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2. последовательный, когда каждый процессор

выполняет независимую часть задачи.

Для использования приложений в параллельном

режиме подходят суперкомпьютеры и кластеры

с поддержкой счҷта параллельных задач, тогда

как для последовательных задач возможно ис-

пользование всех типов вычислительных ресур-

сов, хотя некоторые из них не всегда оптималь-

ны.

Действия по адаптации приложений для рабо-

ты в среде грид зависят как от режима работы

пакета, так и от способа запуска задач.

На учебно-исследовательской и тестовой грид-

инфраструктуре ЛИТ ОИЯИ [1] были выпол-

нены работы по разработке методов адаптации

приложений для грид-сред на базе промежуточ-

ного программного обеспечения (ППО) EMI и

РГС [2]. Разработанные методы адаптации при-

кладных программных пакетов (ППП) для грид-

сред на базе ППО EMI и РГС предполагают, что

приложения удовлетворяют следующим требова-

ниям:

1. совместимость прикладного пакета с опе-

рационной системой (ОС) семейства Linux,

т. к. ОС этого типа установлены на рабочих

узлах ресурсных центров соответствующих

грид-инфраструктур;

2. возможность вызова приложения из команд-

ной строки, т. к. непосредственный его вызов

на рабочих узлах осуществляется из скрип-

тов;

3. отсутствие необходимости интерактивного

ввода какой-либо информации, т. к. у поль-

зователя нет возможность еҷ предоставить

при таком способе запуска;

4. возможность передачи параметров вызова

приложения и входных данных через аргу-

менты в командной строке и (или) в одном

или нескольких отдельных файлах.

Общую процедуру адаптации ППП для обоих

грид-сред можно сформулировать следующим

образом:

1. проверка приложения на соответствие ука-

занным выше требованиям;

2. создание вспомогательного скрипта, осу-

ществляющего запуск приложения с нужны-

ми параметрами, а также при необходимости

выполняющего набор операций до и после

вызова прикладного пакета;

3. разработка файла описания задания на соот-

ветствующем языке конкретной грид-среды;

4. размещение приложения на рабочих узлах

кластера, как минимум, одного грид-сайта;

5. внесение соответствующей информации об

установленном пакете в информационную

систему грид-сайта.

Однако, каждая из грид-сред имеет свою специ-

фику, в связи с чем есть некоторые отличия в

методах адаптации приложений для каждой из

них.

Методы адаптации приложений для

грид-среды EMI. Методы адаптации приложе-

ний для грид-сред на базе ППО EMI различается

в зависимости от режима работы портируемого

пакета.

Если приложение работает в последователь-

ном режиме, то в общем случае необходимо вы-

полнить следующие шаги.

1. Создать скрипт, предназначенный для ис-

полнения непосредственно на рабочих узлах

кластера ВЭ и осуществляющий такие дей-

ствия, как

• предварительную подготовку (при

необходимости) до вызова приложения

(например, извлечение файлов со вход-

ными данными из архива, проверку

соблюдения обязательных для работы

пакета условий и т. п.);
• запуск приложения с необходимыми па-

раметрами;
• пост-обработку (упаковка результатов в

архив и т. п.).

2. Создать файл описания задачи на языке

JDL, где указать в атрибуте Executable имя

файла скрипта, сформированного на первом

шаге, и его же в атрибуте InputSandbox для

передачи на рабочие узлы. Кроме того, в

этом же атрибуте необходимо перечислить

набор файлов со входными данными либо их

архив.

3. Сделать доступным на рабочих узлах адап-

тируемое приложение (обычно, его разме-

щают в сетевой директории, смонтирован-

ной на всех рабочих узлах). Как правило,

его устанавливает пользователь, являющий-

ся членом конкретной ВО и имеющий в

ней роль менеджера программной группы

(software group manager, sgm). У него есть

необходимые права доступа в данную дирек-

торию, в том числе и на запись.

4. Также этот sgm-пользователь ответственен

за внесение соответствующих данных об

установленных пакетах, которая затем пуб-

лично доступна из информационной систе-

мы грид-сайта. Для этих целей использу-

ются специальные утилиты lcg-tags и lcg-

ManageVOTag.
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Чтобы не перечислять имена всех файлов со

входными данными в файле описания задачи

(jdl-файле) удобно их поместить в архив. Ис-

пользование одного и того же имени архива для

разных наборов файлов со входными данными

позволяет избавиться от необходимости менять

его имя в атрибуте InputSandbox. Если же файл

со входными данными для данного приложения

один и он относительного небольшого объҷма, то-

гда нет необходимости его архивировать, хотя по-

прежнему удобно использовать одно и то же имя,

чтобы не редактировать jdl-файл при изменении

имени входного файла.

Процедура гридификации параллельных при-

ложений несколько отличается.

Если приложение поддерживает работу в па-

раллельном режиме (например, с помощью биб-

лиотеки MPI), тогда для его запуска в сре-

де EMI удобно использовать пакет mpi-start.

Он представляет собой набор вспомогательных

скриптов, предоставляющих единый интерфейс

для запуска параллельных задач в различных

средах выполнения и позволяющий пользовате-

лю облегчить запуск MPI-приложений в грид-

инфраструктурах на базе ППО EMI.

Обычно данный пакет предустановлен на ра-

бочих узлах грид-сайтов EMI, поддерживающий

возможность запуска параллельных задач. Одна-

ко в случае его отсутствия, пользователь может

переслать архив с ним на рабочие узлы вместе со

входными файлами для своей параллельной за-

дачи и соответствующим образом задействовать

этот пакет.

Использование mpi-start предъявляет опре-

делҷнные требования к составлению файла опи-

сания задачи и предполагает применение одного

или двух вспомогательных скриптов. Они уста-

навливают соответствующие переменные среды

окружения и обеспечивают вызов mpi-start с

параметрами для корректного запуска пользо-

вательского приложения (как правило, данный

функционал реализуют в скрипте с именем mpi-

start-wrapper.sh, хотя имя жҷстко не фиксиро-

вано и может быть любым). Также эти скрип-

ты указывают необходимые к выполнению до и

после непосредственного вызова приложения ко-

манды с нужными параметрами (обычно задают-

ся в файле с именем mpi-hooks.sh).

Скрипт mpi-start-wrapper.sh подходит для за-

пуска большинства параллельных приложений

и, как правило, нет необходимости его моди-

фицировать. В файле mpi-hooks.sh в функциях

pre_run_hook и post_run_hook указывают на-

бор команд, которые должны быть выполнены

до и после запуска приложения соответственно.

С помощью разработанных методов адаптации

параллельных приложений для грид-среды на

базе EMI были портированы следующие пакеты:

DL_POLY, Elmer, Molpro, MEEP и FDS. Запуск

задач, использующих эти приложения на рабо-

чих узлах, осуществляется из командной строки

интерфейса пользователя.

Методы адаптации приложений для

грид-среды РГС . Одной из задач в проек-

те создания российской грид-сети для высо-

копроизводительных вычислений с целью об-

легчения работы пользователей в этой ин-

фраструктуре являлась разработка специали-

зированных проблемно-ориентированных веб-

интерфейсов (ПОИ) для набора прикладных па-

кетов, которые бы позволяли упростить форми-

рование и запуск счëтных заданий, использую-

щие конкретный ППП, контроль хода их выпол-

нения и получение результатов вычислений.

В инфраструктуре РГС в качестве вычисли-

тельных ресурсов используются суперкомпьюте-

ры и кластеры с поддержкой счëта параллель-

ных задач.

Использование ППП в данной среде возмож-

но посредством запуска задач как из интерфей-

са командной строки, так и с помощью веб-

интерфейса либо специальных модулей расшире-

ния (плагинов) к нему, специфичных для каждо-

го конкретного прикладного пакета.

Набор действий при адаптации последователь-

ного приложения для работы в РГС аналогичен.

Однако есть некоторые отличия, которые пред-

ставлены ниже.

В РГС различают понятия “задание” и “зада-

ча”. Задание — это совокупность задач, представ-

ленная в виде направленного ациклического гра-

фа. Задачи в рамках одного задания могут быть

иметь различные взаимозависимости.

Для составления файлов описания заданий и

задач в РГС используется формат JSON, из-за

чего их содержимое имеет другой вид.

Так в качестве значения атрибута executable

рекомендуется указать абсолютный путь к ис-

полняемому файлу вызова оболочки, для кото-

рой написан вспомогательный скрипт. Это свя-

зано с тем, что все входящие файлы, указан-

ные в атрибуте input_files, скачиваются ВЭ с

помощью соответствующих утилит по протоко-

лу gsiftp. Полученные таким способом файлы

не имеют прав на исполнение (соответствую-

щий бит установлен в 0). В значении атрибу-

та arguments указывается имя вспомогательно-

го файла-скрипта, которое также перечисляется

в атрибуте input_files среди всех входных фай-

лов, включая файлы с данными. Все эти фай-

лы (вспомогательный скрипт, а также файлы со

входными данными) должны быть доступны ВЭ
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по сети по протоколу gsiftp, а путь к директории

с ним необходимо указать либо в значении ат-

рибута default_storage_base, либо для каждого

файла отдельно в атрибуте input_files.

В атрибуте output_files нужно перечислить

имена всех файлов, которые необходимо сохра-

нить по результатам работы приложения.

Требования к установленному на вычисли-

тельном элементе ПО необходимо задать с по-

мощью вложенного атрибута software основного

атрибута requirements.

Помимо этого, прикладное ПО на рабочих уз-

лах ВЭ устанавливает системный администратор

соответствующего грид-сайта, а также прописы-

вает профили окружения для этого ПО и заносит

необходимую о нëм информацию в информаци-

онную систему.

Файлы со входными и выходными данными

также удобно размещать в архивах, соответству-

ющие операции над которыми выполняет вспо-

могательный скрипт.

Для запуска MPI-задач в среде РГС преду-

смотрен атрибут count, в качестве значения ко-

торого указывается целое число, равное необхо-

димому для работы данного приложения коли-

честву процессоров. Однако в силу того, что в

ППО РГС не предусмотрено отдельное выполне-

ние набора команд до и после вызова приложе-

ния, то указание в качестве исполняемого фай-

ла имени вспомогательного скрипта приводит к

одновременному запуску N его копий, где N —

количество процессоров, указанных в атрибуте

count. Т.е. если скрипт выполняет распаковку ар-

хива, то эта операция будет запущена на N про-

цессорах одновременно, что не является коррект-

ным поведением. Для избежания этого вспомо-

гательный скрипт должен быть написан таким

образом, чтобы команды предварительной под-

готовки и последующей обработки выполнялись

одним процессором, а непосредственная работа

параллельного приложения — на заданном поль-

зователем их количестве.

Как было упомянуто ранее, помимо запуска за-

даний из командной строки, РГС предоставля-

ет пользователям возможность взаимодействия

с этой средой посредством графического веб-

интерфейса. Для удобства работы пользовате-

лей с конкретными прикладными пакетами раз-

работчики предусмотрели возможность созда-

ния специализированных веб-интерфейсов в ви-

де плагинов к ВИГ, что позволяет использовать

его готовые модули по работе с сертификатами и

входными/выходными файлами. Такие плагины

принято называть ПОИ.

Отличие методов адаптации приложений в ви-

де ПОИ состоит в следующем. На основании

данных, заданных пользователем в проблемно-

ориентированном веб-интерфейсе, этот ПОИ

формирует вспомогательный скрипт, сохраняет

его в отдельный файл на сервере GridFTP, а

файл с описанием задания создаëтся в виде объ-

екта и при отправке задания на счëт соответству-

ющей функцией передаëтся необходимой компо-

ненте.

Для данной среды с помощью описанных выше

методов был адаптирован набор приложений [3],

информация о которых представлена в табли-

це 1.

Таблица 1. Информация об адаптированных для

РГС прикладных пакетах

Название

пакета

Интерфейс

запуска

Режим ра-

боты

Описание

области

применения

пакета

DL_POLY командная
строка,
ПОИ

параллель-
ный

молекулярная
динамика

Elmer ПОИ параллель-
ный

инженерные
расчëты

FDS ПОИ параллель-
ный

моделирование
задымлений
и пожаров

GEANT4-
DNA

командная
строка,
ПОИ

последова-
тельный

моделирование
биологиче-
ских по-
вреждений,
вызванных
ионизи-
рующей
радиацией на
клеточном
или суб-
клеточном
уровне

ZondGeoStat ПОИ последова-
тельный

обработка
геофизи-
ческих,
геохимиче-
ских полей и
данных ди-
станционных
зондирова-
ний

Разработанные ПОИ (снимки экранов некото-

рых из них представлены на рис. 1) позволяют

пользователю выполнять следующие действия:

• указать название задания (по умолчанию

ПОИ автоматически генерирует в соответ-

ствующем поле название, состоящее из име-

ни пакета, текущей даты и времени);

• выбрать требуемое окружение на вычисли-

тельных узлах;

• задать необходимое количество процессоров

(только для DL_POLY, Elmer и FDS, спо-

собных работать в параллельном режиме)

либо начальный размер сканирующего окна,

шаг его изменения, количество окон и функ-

цию статистики (для ППП ZondGeoStat);
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• выбрать архив входных данных, которые

должны быть подготовлены теми же сред-

ствами, что и при работе с пакетом вне грид-

среды;

• указать имя файла для архива с выходными

данными (если имя в поле “Архив выходных

данных” пользователем не задано, тогда бу-

дет использоваться имя output.tar.gz);

• запускать задания на счëт путëм нажатия на

кнопку ПОИ “Запустить” (обязательные по-

ля должны быть заполнены);

• просматривать результаты операций в окне

“Журнал работы”.

В пункте “Запуск и контроль” основного меню

ВИГ можно отслеживать статус отправленных

заданий.

Рисунок 1. Снимки экрана ПОИ адаптированных для РГС приложений

Т.к. ППП DL_POLY, Elmer и FDS имеют оди-

наковый набор входных параметров, то и ПОИ

для этих пакетов тоже имеют одинаковый вид, а

также код модуля расширения ВИГ.

Пакет GEANT4-DNA может работать только в

последовательном режиме. Поэтому его ПОИ не

имеет поля “Количество процессоров”, т. к. оно

всегда равно единице.

ПОИ ZondGeoStat несколько отличается от

ПОИ предыдущих ППП, адаптированных для

работы в РГС, в силу специфики самого паке-

та. Она заключается в том, что входные данные

должны обрабатываться одним и тем же выбран-

ным алгоритмом, но с меняющимся параметром

(размером сканирующего окна), диапазон изме-

нения которого задаëтся пользователем в соот-

ветствующих полях ПОИ: “Сторона первого (на-

чального) окна”, “Шаг изменения стороны окна”,

“Количество окон”. По этой причине ПОИ фор-

мирует задание, состоящее из определëнного чис-

ла задач, соответствующего указанному в поле

“Количество окон” значению. В отличие от па-

раллельных приложений, эти задачи не взаимо-

действуют между собой во время вычислений, а

каждая из них обрабатывает входные данные со-

гласно заданным параметрам алгоритма и фор-

мирует свой набор файлов с результатами.

Заключение

На учебно-исследовательской и тестовой

грид-инфраструктуре ЛИТ ОИЯИ были выпол-

нены работы по разработке методов адаптации

приложений для грид-сред на базе ППО EMI и

РГС. С использованием разработанных методов

был адаптирован набор приложений для обоих

грид-сред.
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