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Verteiltes Rechnen mit UNICORE -
Gegenwart und Zukunft

Dr. Bernd Schuller

Federated Systems and Data division
Julich Supercomputer Centre
Forschungszentrum Jalich GmbH
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Uberblick

= Verteilte Ressourcen
= Cluster, Clouds, Grid-Infrastrukturen ...
= Was ist UNICORE?
= Jobs und Daten, Anwendungen, Workflows, Sicherheit
= Anwendungsbeispiele
= Aktuelle Entwicklungen
= Daten, Metadaten und Datentransfer
= Virtuelle Systeme und Clouds

s Kollaboratives Arbeiten
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Verteiltes Rechnen ...

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 3




23. Juni 2011, ZIH, Dresden

Login/Passwort
gsub, gstat, mpirun, ...

/usr/local/apps/myapp/bin/myapp, ...
~/mydata/2011/job123/ergebnisse.txt, ...

Lokales Batch-System LoadLeveller

— = W e

ssh / scp

>

#) J0LICH

FORSCHUNGSZENTRUM
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Wie kann ich ...

® ... mehrere, verschiedene Systeme moglichst einfach nutzen,
® .. meine Eingabedaten und Ergebnisse verwalten?

® ... und dies auch System-ubergreifend? Workflows?

m Dies war die ursprungliche Motivation fur UNICORE (1997)

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 5
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Anwender-spezifische Umgebungen

Q Hoch-skalierte Anwendung
>

Speziell konfiguriertes
System inklusive
Anwendung und Basisdaten
(VM Image)

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 6
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... hicht schlecht, aber

@
Wie kann ich als Anwender ...
® ... meine Eingabedaten und Ergebnisse

verwalten?

= ... meine Anwendungen unabhangig vom Provider
gestalten?

Als moglicher Provider solcher Dienste ... }

= ... meinen Kunden die Verwendung moglichst einfach
machen?

= ... mein Angebot unabhangig von der Technologie gestalten?

® .. wie geht z.B. Sicherheit, Accounting, Logging, Monitoring?

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 7
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. und was ist mit Workflows?

Desktop-Grid

dmazony . a

N “

HPC System

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 8




#) )0LICH

FORSCHUNGSZENTRUM

UNIC#RE
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... ist eine integrierte Middleware fur sicheren Zugang zu
Rechenressourcen und Daten

®m Einfache Integration in existierende Umgebungen
® [mplementiert in Java und Perl

= UNIXe, MacOS X, Windows
m Unterstutzt Torque, LoadLeveller, LSF, SGE, ...

m Effizienter Support, regelmassige Releases

= Open source unter BSD Lizenz, siehe http://www.unicore.eu

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 10
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l_J NIC&RE Architektur #) JULICH

(fomma"d' ' ' | § Eclipse- - scientific clients
Ilr?e e bﬁsed - and applications
client — client

i
m++++++++++++++mm+++m+++++++++m
RIther:cHents

authentication,
firewall transversal

Service
Registry

UNICORE
U":,Iggiﬁs UNICORE basic services UNICORE basic services services
env.

Local RMS (e.g. Torque, LL, LSF, etc.) Local RMS (e g Torque LL, LSF, etc)

access to data and
management of
computational jobs
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Clients
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UNIC

Der URC — UNICORE Rich client

UNICORE Rich Client

File Edit Window Help

m Erstellen und Verwalten von slosne s@efom Y]

UNICORE|

Jobs und Workflows =0 anasottouton -5
% | sin Show~ (= Tools © ]
<~ (@ Grid [+ Select
. = .2 VSGC Registry Control Flow
. I n te g rl e rte S D ate n — @ Workflow engine at zam025s02.zam.kfa-juelich.de = Applications P
P =4 VsSGC “;'\3 Blender v0.2 Start

b = VSGC-2

l I I a n ag e l I I e nt P [ Global storage at zam025s02.zam.kfa-juelich.de @ Generic v1.0 o

P |4 Storage factory at zam025s02.zam.kfa-juelich.de
@ POVRay v3.51

m Basiert auf dem Eclipse e

= B || & Structures k)
—, I-Statement i
= Ve (g scriptl

Name Workflow engine at zam025502.zam.kfa-juelich.d

Framework

CurrentTime 2010-03-15 12:16:39 L

Type WorkflowFactory | s Gr-oup
. Version 210l (= Variables ®
[ | E rwe Ite rb a r' TerminationTime 2020-03-11 15:20:05 === Declaration Script2 H
Dialects http://www.cheromentum.org/workflow/simple, h 0 3

(<

i = ] B

Details | Low Level Information

e
! Modifier %

[
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UNIC

Der UCC - UNICORE Commandline Client

m Bietet Zugang zur vollen UNICORE Funktionalitat
m  Batch-Modus" fur high-throughput Szenarien
m Erweiterbar durch

= neue Kommandos

= selbstprogrammierte Skripten

schuller@zam994-t400: ~

File Edit View Terminal Help

schuller@zam994-t400:~% ucc shell -c ~/.ucc/preferences.vsgc [~]
Welcome to the UCC shell. Enter 'help' for a list of commands. Enter 'exit' to quit.
ucc=connect

You can access 2 target system(s).

ucc>fj

:

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 14
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Sicherheit
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Sicherheit - Uberblick

Basiert auf offenen Industrie-Standards
m X.509 Zertifikate fur Benutzer und Server

m SSL fur die Kommunikation

m Signierte SAML-Dokumente (Security assertion markup language)

= Sichere Delegation

® Verschiedene Quellen fur Benutzerattribute zur Autorisierung

® Autorisierung basierend auf XACML 2.0 Policies

®m Erweiterbar, z.B. optionale, eingeschrankte Unterstutzung von Proxy-
Zertifikaten
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Datenmanagement
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Anbindung von Speichersystemen

= Der UNICORE Storage Management Service
(,SMS*) ist die zentrale Abstraktion: eine 8
Filesystem-artige Sicht auf Daten
m Typische Operationen i
= mkdir, delete, Is, etc SMS
® Erlaubt das Anstossen von File-Transfers L

= Import/Export von Daten von/zu
lokaler Maschine

= Senden/Empfangen von Daten
anderer Server Backend

= Verschiedene Protokolle moglich

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 18
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Existierende SMS-Implementierungen

= Filesystem 8

0 Apache HDFS (Hadoop distributed file system) SMS

#RE 4) J0LICH
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¢

= RODS (Prototyp)
Backend

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 19




UNICéRE

Integriertes Datenmanagement im
UNICORE Rich Client

® Files erzeugen

= Drag & drop
vom/zum Desktop

® Copy & paste

23. Juni 2011, ZIH, Dresden
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File Edit Window Help
H @&

&

UNICORE|

Grid Browser 3

|+ @ Grid
b s5 Chemomentum
¥ o VSGC
Workflow engine at zam025502.zam.kfa-juelich.de
b =] VSGC
- = VSGC-2
+ =i VSGC-2_TargetSystem
« |1 VSGC-2_TargetSystem Home
& .bash_histary
[=] .bashrc
(= .dbus
[H .dvipsrc
[= .emacs
I .emacs.d
& .exrc
[ .fontconfig
[z .fonts

@

forward

[ .gconf

[ .gconfd

=) .gnome2

=1 .gnome2_private

.‘?5, Navigator 2
'3 Blenderl
|~  Blender2
= input files
(= jobs
(= submitted
_project
L} Blender2.flow

[ Faomon ol A e

68M OF 15IM | |

v v v

2 | s Show~

Fﬁi add Registry

o create file
L details
[_g create directory

% configure Credentials

@ destroy

i set termination time

2 refresh

[

m—— ] o

| L] *Blender2.flow 52
(= Tools #|

[; select
Control Flow

= Applications L

@Blender v0.2
@ Generic v1.0

@ POVRay v3.51
Script v2.0

E} Stmctures_ #*

FurEa(.r.l-Luup.
For
i

£ IF-Statement
I

g While-Loop

e

Group

kagiianatles 2|

=" Declaration
s

=i
j Modifier

Start Declarationl

=

0=

o

|

iy

ForEachl

( F_S\

|

Y

Iteration:

Modifierl

Blenderl

BCC,

Scriptl
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Jobs
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Anbindung von Compute-Ressourcen

m  Target system service” (TSS) und ,Job management service® (JMS)
als Abstraktion

® Submission (TSS) und Management (JMS) von Einzeljobs

= Anwendung, oder direkt das Executable

= Argumente, Environment-Variablen, stderr, stdout, ...
= Eingabedaten und Resultate

= Angeforderte Ressourcen (Cores, Speicher, ...)

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 22
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Job-Ausfuhrung

]

Local
Filespace

Client

1. submit

12 return job address

3. start

4. wait until done
-

2. import data

23. Juni 2011, ZIH, Dresden

-4
5a. export data

#) )0LICH
Target
System
Service
£.1 create
+"a
y © TW
L el
Job
2. stage-in data
[ i
USpace ob. stage-out data Remote
Storage
Spaces
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Storages, Jobs und Daten

]

Local
Filespace

Client

Import

Export

23. Juni 2011, ZIH, Dresden

(-

HOME, TMP, ...

(-

Job
directories

UNICORE Server

< >

Server-to-server
data movement

<>

Job data
staging

#) JOLICH
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(-

HOME, TMP, ...
UNICORE Server

HTTP
FTP
GridFTP
UNICORE

Slide 24
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Anwendungs-integration
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Anwendungs-integration

= Anwendung = Software-Paket, das im Batch-Betrieb ausfuhrbar ist
m |nstallation auf dem Cluster durch einen Administrator

m Konfiguration im UNICORE-Server

® Unterstlitzung im grafischen Klienten

= Anwendungs-spezifisches Plugin (ev. Entwicklungsaufwand)
= ,Generic” Plugin (eingebaut)
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Beispiel: MOPAC

=RE M) J0LICH
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® Molecular Orbital PACkage
® Ein semi-empirisches Quantenchemie-Programm.
® Typische Anwendung: Optimierung von 3D — Molekulstrukturen
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Beispiel: MOPAC - 2

[EHGOwme~-C

Anwe n d u n g s - Job Preparation for MOPAC calculation

Job narne: |m|:||:ua|:_test |

spezifisches
. Input File: |in|:|ut.5|F |
P I U g | n Cukput File: ||:|L|t|:|l_|t.sIF |

[/Keywurds rStructures |

|F'.I'~'11 EF GMORM=0.01 MOIMTER,

[ ] Define custom keyword set

Predefined keyword sets

AML Opk EF GHNORM=0.01 | »

add Femove

q Input I}iles | Yariables I Resu:uurn:esl
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Beispiel: MOPAC -3

Anzeige der Ergebnisse (Anwendungs-spezifisches Plugin)

15

Wi

View

Calculation summary  Yisualise struckures IStu:IcluI: I Skderr I Log

23. Juni 2011, ZIH, Dresden

T Mavigator | i Grid Browser | Output For Job MOPACT 53 = B |
Save as Expart structures # StiucEnEs {I=1 1)
3£ Showing results 1-24 of 24

Strouckure Id 30 skructure MOP&C ol
2 Vg View
3 Vigw View
4 Wign View
& Wienm View
7 Wienm View
o Wig Vg
o Wig View
1a Vg View
11 Vigta View
12 Vigw View
14 Wign View
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Beispiel: MOPAC -4

Anzeige der Ergebnisse (Anwendungs-spezifisches Plugin)

T Mavigator | Grid Browser | 5 Oubput for Job MOPACT 53 ] = E]
£ MOPAC Output {ID=11) -0 x|
Save as Expoart struckures File Edit
|: a0 H 2.2234 S.2809 0.0368 -
Structure Id 3 ATOMIC OFEITAL ELECTROIN POPULATIONS
2
& 1. 52289 1.115594 l.114a5 1.733435 1.21520 0.802a5 0.858922 0.7317%5
Z 1.21915 0.58319 0.50871 0.731%s 1.55355 1.56205 1.19455 0.943:20
- 1.20254 0.83959 0.8177a 1.05352 1.91230 1. 58278 1.355a7 1.39098
= 1.20254 0.9z150 0.93591 1.05350 1.91231 1.1a021 1.7581235 1.39099
g 1.306871 . 20877 0.9z045 1.03339 1.21a827 0.95751 0.94315 0.94235
10 1.216827 0. 279787 0.92282 0.94234 1.98658 1.74545 1. 52852 l.76269
11 1.95661 l.63304 1.386581 1.9495946 1.95657 1.3535382 1.582554 1.76130
17 1.22319 0. 95552 0.925831 0.97330 l.22318 0.91479 l.00205 0.97329
14 0.53746 0.53%744 0.55233 0.55255
15
Calculation surmmary  isualise struckures [
TOTAL CPFU TIME: 1.22 ZECONDE
== MOPAC DONE AT Fri Jul 3 le:00:24 2009 == =
-
IIMICOREpro TextEditor
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Workflows
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L_J NIC&RE workflow system J JULICH

qommand- i - | | Eclipse- @ scientific clients
Ilr?e e bifsed == and applications
client L client -

authentication

UNICORE UNICORE workflow

Tracing Service h“g:\? execution

Service
Registry

. brokering and
UNICORE Resource Information job management

Service Orchestrator Service UNICORE
hosting env.

v v v v
job execution

and data storage
UNICORE basic services 9

e, LL, LSF, etc.)

UNICORE
hosting
env.

Local RMS (e.g. Torqu

a2
m—

parallel scientific jobs
of multiple end-users
> on target systems
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Workflow features

= Simple graphs (DAGSs)

= Workflow variables

® | oops and control constructs
= while, for-each, if-else

® Conditions

= EXxit code, file existence,
file size,
workflow variables

m Clients

= UNICORE Rich client
= Commandline client

23. Juni 2011, ZIH, Dresden

#) J0LICH

e v v v

FORSCHUNGSZENTRUM
Un
File Edit Window Help
H & B @&
B |-:5555UNICORE|
i Grid Browser 2 = 8 || L] *Blender2.flow 2 = ()

% | a5 show-~
~ @ Grid
@ Chemomentum
= ..a Registry
P =4 DEMO-SITE
i Global storage at localhost
@ VSGC

5 Navigator 2 E § ¥ T 0| gy ForEach-Loop
> Blenderl =t
B ('If\ If-Statement
E g;ggstﬁles @3“) While-Loop
P = submitted . Group
E .project
L[ Blender2 flow B\.'ariables
ExampleWorkflow f Declaration
Generic@VSGC _created at 2009-10-29 11-00-18 |

Script@TUDRESDEN_TargetSystem_created _at 2C
SimnleWnrk flow

44M of 155M [}

(= Tools

[3 Select

Control Flow

(= Applications
*\;\J Blender v0.2

h@ Generic v1.0

9 POVRay v3.51

Script v2.0

B (= Structures

jM odifier

b4

FFFFFFFF

eeeeeeeeeeeeeeee

Slide 33



#) JULICH

FORSCHUNGSZENTRU

Anwendungsbeispiel: =~ Fraunhofer
The grand patent challenge SCAl

= Annotation aller chemischen Struktur-Beschreibungen in
Patent-Dokumenten

m \erfahren

= |dentifikation von Molekulbeschreibungen in
Dokumenten

= SMILES: CC(C)CC(=0)
= 2D-Zeichnungen oder Bilder

= Molekiilname
= Eingabe: Mehrseitige Dokumente (pdf, tif, ...)

= Ausgabe: Datenbank

= High throughput Anwendung: Dieselbe Programm-Folge
bearbeitet viele Dokumente unabhangig voneinander
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Realisierung mittels UNICORE Workflows

= 16000 Dokumente von
durchschnittlich 14,5 Seiten

m 747000 Molekule rekonstruiert
m 100 Stunden Rechenzeit
m auf ,Juggle” Cluster (D-Grid)

23. Juni 2011, ZIH, Dresden
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UNICORE Rich Client 3 x|
File Edit ‘Window Help
5 > N ) CBmde
| aworkflows
T Mavigator | # Grid Browser 53 = O || Lf chemotR-Heu.flow £3 ]L UNICORE job editor =0

| oa show - {5 [~ Taals - ' . -
B \@ Grid - [% Select
[amn D-Grid Conitral Flaw
WarkFlow engine at dgrid-unic. Fz-juelich. de

F-E Fj-juvis

B8 Fzj-jurapa
B8 Fzj-juagle
-5 Fzj-saftcomp
BB SUGIKS

B84 udo-dgrar
B8 rrzn-aridcluster
B8 Fzk-opus
F-E Fek-gridka

+| | Global storage at dgrid-unic.fz-juelich.de
) CISInfoProvider

) CISInfoProvider =
4 | »

L |<5;5Eu | T |<5;5;K [EIP 23]-:555:-0 ‘ =0
=
E— [Forgach1 =]

Basic

Advanced  pp settings

ovEr! Files :

v of parallel tasks: | 50|

e | Source Type | Source File(s)
| 1 Other https: ffpackes-e0.scai.frau
Iterators

Warishle T
st | d
1 | 3

|~ Applications -
t Blender v0.2
=0 |

@ Generic v1.0

3 POYRay v3.51
Script v2.0

(= Structures *

1 IF-Skatement
e
If

Gt ‘hile-Loop
-
. faroup

Loy ForEach-Loop
)

|~ Wariables -

‘J— ‘fDE[laratiDl‘l
e

]

f Madifier

s

Ll

| | Fsmofzzm @
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Aktuelles BMBF-Projekt 7 Fraunhofer 4 )ULICH

SCAI FORSCHUNGSZENTRUM

UiM ‘—'HPC )|( scapos ’i

Orgmnination,
sssssss

Dokumenten- Zerlegung in Zerlegung in
kollektion Seiten Objekte

s

Text
<:| processing

Table Image

-
Strukturierte
Speicherung

analysis annotation
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Aktuelle Entwicklungen

=RE M) 0LICH

FORSCHUNGSZENTRUM

m Daten, Metadaten und Datentransfer
= Virtuelle Systeme

m Kollaboratives Arbeiten
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Skalierbare Speicherdienste
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Skalierbare Speicherdienste: Motivation

#HRE A JOLICH

FORSCHUNGSZENTRUM

m Zentrale Abstraktion in UNICORE ist der Storage management service
(SMS)

= Mogliche Engpasse bei grossen oder haufig benutzten
Speichersystemen

Storage

8 Backend
|
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Ein Ansatz: distributed SMS

® Distributed Storage management service (ASMS):
= Selbes Interface wie SMS, aber delegiert Operationen an “echte” SMS
= Ermaoglicht “beliebig viele” Zugangspunkte
= Datentransfer direkt von/zu den SMS
= Ahnliche Architektur wie z.B. Apache Hadoop

m File-Katalog(dCatalogue), verwaltet Dateien und angebundene SMS

d
l\s/| dCatalogue
thz>> i<<manage>>
data transfer S S s s = =
M M M M M M
S | S|/ S||S||S||S
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Alternative: XtreemFS und UNICORE

\
,r"F \ N
fo! \\ob(j?éd
\ / e
\J/ < o

Il'-.,)'lr T "

m XtreemFS

= Verteiltes Filesystem (WAN/Internet), lokal
gemountet (FUSE)

= Bietet globalen Namensraum
= Mehrere Einstiegspunkte uber mehrere SMS-Instanzen

S
- M -
S
S
- M >
8 S
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Metadaten
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Integriertes Metadaten-Management o dLols,

m Dezentral: Je ein ,metadata management service” (MMS) pro Speicher
(SMS)

m Schema-frei: Metadaten als Schllssel/\Wert-Paare
® Metadaten werden direkt ,neben” den Daten gespeichert

® Benutzer-definiert und (halb-)automatische Extraktion

schuller@zam994-t480: /% ucc-wvsgc 1s -1 u6://V5GC-2
- el - 1678781 2011-082-24 09:26 /Documents,/re’
{
"Content-Type": "application/pdf",
"Creation-Date": "2818-89-23T16:25:85Z",
"Last-Modified": "2018-89-23T16:25:112",
Storage "created": "Thu Sep 23 18:25:085 CEST 28180",
Metadata "creator”: "Adobe InDesign CS5 (7.8@)",
| "producer”: "Adobe PDF Library 9.9",
"resourceName": ",/Documents/refcard-hadoop.pdf”,
"trapped”": "False"

8
"xmpTPg H NPEQES" H "é"
index/search }
|
Index
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File-Transfer mit UFTP #) JULICH

Client

1. Create transfer

{ uftp-client}

3. Upload/download

Firewall

UNICORE/X

Site A Site B

\J

m - E uftp-client}

2. init
D

UNICORE/X

Storage Storage
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Kollaboratives Arbeiten
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Rechteverwaltung o dLols,

m Bisher:

= fur Dateien: meist Unix-artig (-rwxr--r--)

= fur Dienste: in UNICORE sind nur recht einfache Regeln moglich
(z.B. Zugriff fur alle Benutzer, nur fur eine Gruppe, oder gar nur fur
den Besitzer)

m |n ,traditionellen” Grids (EGEE / EGI, aber auch D-Grid)

= ,Grosse” virtuelle Organisationen (VOs), abgebildet auf Unix-
Gruppen. Hoher Erstellungsaufwand.

r,W,X r
I = -
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Ziel: flexible Kollaborationen, Vorbild: das Web 2.0!

m [ — Jon bacHind J,-" Available Resources
s !\ Warning (Filter #443):

Scientific Evaluation of an accurate measurements last year
MediaAnTube 300 V&0 = Aboswweren . STORAGE: {RZG] . STORAGE: {JUELICHl
[B] STORAGE: (RZG)

76% of your data in this
storage is unused since
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.... mit kleinen
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... wie schnell sind eigentlich Datentransfers?
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UFTP: ein hoch-performanter Datentransfer

® UNICORE FTP (durchaus auch als Gegenpol zu Globus GridFTP)
® Performant (mehrere parallele TCP-Verbindungen)

m Client-Server, Server-Server

m Sicher, einfach einzurichten und zu verwenden

= Offnen der bendtigten Ports in der Firewall (,FTP“ Protokol)

m Plattformunabhangig: Java
® Verfugbar mit UNICORE Version 6.4.1

m ... aber sicher werden Filetransfers ein Thema bleiben. Vielleicht sollte
man sie ganz vermeiden?
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® Aktuelle und zukunftige Anwendungen ...

= erfordern die Verwendung immer mehr diversifizierter Systeme
= verlangen ein ausgefeiltes Daten- und Rechte-Management

= realisieren neue Szenarien jenseits des traditionellen
Cluster- und Gridcomputing

m UNICORE bietet ...

= eine solide Grundlage mit gleichzeitig hoher Erweiterbarkeit

m Aktuelle Themen sind unter anderem...

= Verbesserungen und neue Funktionalitat im Datenmanagement
= Realisierung einer flexibleren Rechteverwaltung
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m Danke

= |[CM: Krzysztof Benedyczak, Tomas Rekawek, ...

= JSC: Sandra Bergmann, Jason Daivandy, Bastian Demuth, Bjorn
Hagemeier, Valentina Huber, Daniel Mallmann, Shiraz Memon,
Michael Rambadt, Morris Riedel, Mathilde Romberg, Jedrzey
Rybicki

= /|H: Richard Grunzke, Christian Loeschen

23. Juni 2011, ZIH, Dresden Slide 52




	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13
	Slide 14
	Slide 15
	Slide 16
	Slide 17
	Slide 18
	Slide 19
	Slide 20
	Slide 21
	Slide 22
	Slide 23
	Slide 24
	Slide 25
	Slide 26
	Slide 27
	Slide 28
	Slide 29
	Slide 30
	Slide 31
	Architecture: Focus on Workflow
	Slide 33
	Slide 34
	Slide 35
	Slide 36
	Slide 37
	Slide 38
	Slide 39
	Slide 40
	Slide 41
	Slide 42
	Slide 43
	Slide 44
	Slide 45
	Slide 46
	Slide 47
	Slide 48
	Slide 49
	Slide 50
	Slide 51
	Slide 52

