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Objetivo del proyecto

data processing

El estado del arte de diversos ambitos de la investigacion y desarrollo cientifico, estd marcado por la presencia
de instrumentos y metodologias que generan y requieren el procesado de enormes volimenes de datos. El
escenario hermético en el que un centro o un laboratorio es autosuficiente para las necesidades de
investigacion estd comenzando a presentar cierta obsolescencia, manifiesta ya en los grandes experimentos e
infraestructuras como LOFAR (Low Frequency ARray) o el LHC (Large Hadron Collider), que se expanden incluso en
ambitos multinacionales. Existen, por lo tanto, necesidades computacionales para algunos experimentos que

requieren de recursos externos para llevarlos a cabo.

En este nuevo escenario, en el que la computacion y
la explotacién de grandes volimenes de datos
alcanzan un gran protagonismo dentro del método
cientifico, se presentan necesidades de nuevas
herramientas y paradigmas. Atendiendo a estas
necesidades aparece uno de los instrumentos
emergentes para el desarrollo, reusabilidad y
divulgacién cientifica: los llamados flujos de trabajo
o workflows. Los flujos de trabajo se presentan como
poderosas herramientas para el manejo y anélisis de
datos. Este proyecto, siguiendo el principio SaaS
(Software como Servicio) tiene como objetivo dar
soporte al disefio y ejecucién de workflows
cientificos en infraestructuras de gran capacidad de
computacion.

Bajo estas premisas, se constituye FED4AMIGA con
el acometido de servir de nexo entre la comunidad
cientifica y los distintos recursos computacionales
existentes. Asi, la meta fundamental de FED4AMIGA
se sintetiza como el desarrollo de una "capa
integradora" para el desarrollo de workflows
cientificos sobre infraestructuras computacionales
de gran capacidad. Concretamente, FED4AAMIGA en
su estado actual, hace uso de un cluster HPC
ubicado en las propia
Supercomputacién de Castilla y Leén (SCAYLE).

instalaciones de la

Metodologia

En el emergente mercado de los flujos de trabajo,
nos encontramos con un escenario heterogéneo,

donde conviven numerosas tecnologias vy
paradigmas. En este escenario aparecen tanto
motores de workflows -herramientas de disefio y
gestiéon- (Taverna, Galaxy, Triana, Kepler,...) como
portales y gateways (WS-PGRADE, gUSE,..) o
proyectos de integracién de flujos de trabajo (ER-

FLOW, SCI-BUS,...).

En este proyecto, por las facilidades ofrecidas en la
experiencia de usuario, por su versatilidad y su
interfaz intuitiva, se ha optado inicialmente por usar
Taverna como herramienta para el disefio y
ejecucién de los workflows.

El modo mas estdndar, multiplataforma, versétil y
adaptable para proveer servicios computacionales
integrables dentro de herramientas de disefio y
gestion de flujos de trabajo, son los Servicios Web.
Su naturaleza autodescriptiva (a través del Lenguaje
de Definiciéon de Servicios Web, WSDL) hace de
estos una herramienta ideal para su acceso por
parte de usuarios y aplicaciones cliente.

Un reto importante para este proyecto era trazar un
camino entre los usuarios y los recursos
computacionales. Los usuarios interactuarian con su
motor de flujos de trabajo (v.g. Taverna) importando
servicios web. Esta interfaz supone un extremo de la
cuerda. En el otro extremo se encuentran los
elementos de computacién.

En el mapa de ruta del proyecto, el primer hito
importante ha sido el disefio y construccién de una
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arquitectura que permitiera el acceso de los
usuarios a los Servicios Web, y la conexién de estos
con el sistema de colas del cluster de SCAYLE. Esta
arquitectura se describe en secciones posteriores.

Para dar sentido a la arquitectura, se ha fijado, como
caso de uso inicial, el objetivo de disefar los
servicios web para llevar a cabo un anélisis de cubos
de datos de astronomia radiointerferométrica para
producir modelos cineméticos de galaxias aisladas.
Este es un caso de uso propuesto dentro del
proyecto AMIGA4GAS, en el que se orquestan
conjuntamente distintas tareas provistas por un
software de y modelado
desarrollado en el Kapteyn Astronomical Institute en
Groningen, Holanda: GIPSY (Groningen Image
Processing System).

analisis astrofisico

relacionadas entre si con sus
dependencias de informacion,
constituyen un workflows cientifico ideal para validar
la efectividad de la plataforma desarrollada en el
proyecto. Sin embargo, las tareas de andlisis
computacional a llevar a cabo en este flujo, son de
naturaleza secuencial aunque presentan, en base a
la repeticién de las mismas, la posibilidad de una
ejecucién paralela. La invocacion multiple de
servicios web individuales supone una solucién de
granularidad gruesa y sumamente ineficiente. Por
eso, se ha hecho uso de COMPSs[2], un entorno de
programacién  desarrollado por el Barcelona
Supercomputing Center (BSC), para potenciar el
paralelismo inherente en el flujo de anélisis
astrondmico propuesto.

Estas tareas,

consecuentes

Tras un éxito inicial, se plantea el crecimiento a
nuevos dmbitos cientificos, en concreto al &mbito de
la meteorologia, usando WRF (Weather Research
and Forecasting), un sistema de nueva generacién
de prediccién meteoroldgica
Aprovechando las sinergias existentes fruto de la
colaboracién continuada de SCAYLE con el Grupo
de Fisica de la Atmdsfera de la Universidad de Leén
(GFA), se plantea la adaptacion de FED4AMIGA
para mejorar los mecanismos de interaccién de los
investigadores del GFA con el
supercomputacién de SCAYLE.

numeérica.

cluster de

Arquitectura

Para recorrer el trayecto entre las interfaces de
usuario y los recursos de computacion, se ha ideado
e implantado una arquitectura de capas (Figura 1).
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Figura 1. Vista global de la arquitectura de FED4AMIGA. © SCAYLE

En la parte superior del sistema se encuentran las
herramientas de edicién y gestion de flujos de
trabajo o, potencialmente, cualquier sistema capaz
de consumir web. FED4AMIGA se
constituye propiamente en dos capas: una primera
con los servicios web ofrecidos y por debajo, la capa
encargada de la ejecucién y distribucion de tareas
sobre las infraestructuras de computacion.

servicios

Capa de Servicios Web

En la capa de Servicios Web, aparecen numerosas
tecnologias (Figura 2). Los servicios web se han
implementado en python, por lo que se requieren
tecnologias compatibles.
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Figura 2. Capa de Servicios Web. © SCAYLE
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Los servicios son descubiertos por medio de WSDL
y los mensajes con las aplicaciones clientes (ej:
Taverna), se transmiten por medio del protocolo
SOAP. Para escuchar y dar respuesta a estos
mensajes, se requiere un servidor web. Aunque en
un inicio, se usé Lighttpd como servidor web,
posteriormente se optdé por Nginx por sus
caracteristicas: Nginx es rapido, compatible con SSL
y LDAP (por medio de un mddulo adicional),
permite el uso de uwsgi y ofrece la posibilidad de
configurar de forma sencilla mdltiples servidores
para ofrecer balanceo de carga.

Como nexo de unién entre las aplicaciones en
python y el servidor web, se usa WSGI (Web Server
Gateway Interface), que define una interfaz simple e
universal entre servidores web y aplicaciones web o
frameworks para el lenguaje de programaciéon

python.

El control de acceso se lleva a cabo a través del
servidor web Nginx. En SCAYLE, un servidor LDAP
se usa para autorizar y autenticar usuarios. Los
credenciales de los usuarios se reciben usando
Basic HTTP authentication, por lo que la transmisién
de datos se ha protegido con encriptacién SSL. La
aplicacién de escritorio Taverna Workbench ofrece
la posibilidad de importar servicios web definidos
mediante WSDL y acceder a ellos usando Basic
HTTP authentication. También es capaz de gestionar
certificados para trabajar con encriptacion SSL.

Por medio de un socket, Nginx se comunica con un
servidor uWSGI usando el protocolo uwsgi (UWSGI
es un protocolo y un servidor para la construccion
de aplicaciones de web distribuidas -de hecho, el
servidor podria hacer las veces de servidor web-).

El servidor uWSGI permite servir aplicaciones que
cumplan con WSGI. Algunos tests[1]] afirman que
UWSGI ofrece un gran rendimiento y escalabilidad
con un gran desempefio incluso para numeros
elevados de conexiones simultaneas.

Para ofrecer una aplicaciéon compatible con la
WSGI, los
implementados usando Spyne y Ladon. Ambos son
toolkits para ofrecer servicios RPC (Remote
Procedure Call) accesibles por medio de diferentes
protocolos (entre ellos SOAP). Con estas dos
herramientas se consigue ofrecer como servicios
web algunos métodos, haciendo uso de
decoradores Python. Esta sintaxis permite conservar

interfaz servicios web han sido

un cédigo limpio; y la variedad de protocolos da la
posibilidad de reusar el cédigo de los servicios web
para la reutilizacion en otros escenarios.

La dualidad de toolkits obedece a cuestiones
cronoldgicas: Spyne la
seleccionada en el inicio de las implementaciones.
Spyne es un desarrollo més robusto y versétil, pero
la integraciéon con Taverna resulta mas verbosa,
dado que -por su forma de construir los servicios y
su descripcion WSDL- exige la inclusién de
elementos adicionales en los flujos de trabajo para
la asignacion de entradas y salidas de los servicios
web. Ladon, por su parte, permite una interaccion
mas limpia, pero presentaba algunos problemas
que han exigido correcciones en sus fuentes. A
medida que se han ido corrigiendo los defectos de
Ladon, se ha ido afianzando como el toolkit usado
para ofrecer una aplicaciéon compatible con WSGI.

siendo herramienta

Al final, la implementacién de los servicios web hace
uso de elementos la capa inferior de Ejecucién y
Distribucién de Tareas para delegar la ejecucién en
los elementos de célculo.

Paralelismo y distribucion de tareas.
COMPSs

Para entender la capa de Ejecucién y Distribucién de
Tareas, conviene describir primero una de las
herramientas empleadas en la misma: COMPSs.

COMP superscalar (COMPSs) [2], precedido por
GRID superscalar (GRIDSs) [3], es un modelo de
programacién que pretende facilitar el desarrollo de
aplicaciones para infraestructuras distribuidas, como
Clusters, Grids y Clouds. Es un desarrollo del BSC-
CNS 4] que permanece en continua evolucion.
Constituye una capa que se ubica sobre JavaGAT, e
incluye un entorno en tiempo de ejecucidon que
explota el paralelismo inherente en aplicaciones
secuenciales.

Este modelo de programacion provee los medios
para la paralelizacién automética de aplicaciones
ahorrando al programador la codificacion de los
mecanismos  de y distribucién
(creacidn de hilos, sincronizacién, paso de mensajes,
tolerancia a fallos,...). Permite el uso de Java y C/C++
como lenguaje de programacion de las aplicaciones
a paralelizar (soportar Python estd dentro del
roadmap previsto en el desarrollo). No obstante,
cabe la posibilidad de desarrollar pequefas

paralelizacién
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aplicaciones Java, que sirvan como envoltorio de
aplicaciones secuenciales codificadas en otro
lenguaje.

COMPSs ofrece una sintaxis para definir las tareas
que han de ser distribuidas y ejecutadas en los
distintos recursos computacionales. Esta
metodologia permite mantener el cédigo fuente
original intacto. Cuando una aplicacién se lanza
usando el entorno de COMPSs, éste detecta la
invocacion de las tareas seleccionadas y construye
un grafo de dependencias
invocadas, teniendo en cuenta los pardmetros que
de entrada y salida de las mismas. Si un parametro
se refiere a un archivo, COMPSs transmitird los
archivos al emplazamiento donde la ejecucion
tendré lugar (al recurso computacional encargado
de llevarla a cabo).

entre las tareas

Segln se menciona anteriormente, COMPSs usa
JavaGAT para el envio de tareas a los recursos asi
como para la gestién de archivos. De este modo, las
aplicaciones construidas por medio de COMPSs no
presentan cohesién con ninguna plataforma en
concreto (no especifican cdmo se hace la
transmision de datos ni reserva de recursos). Esto
abre la posibilidad a portar aplicaciones entre
infraestructuras de forma transparente.

Las posibilidades que ofrece para paralelizar
software secuencial hacen de COMPSs una
herramienta ideal para los objetivos de este
proyecto, en concreto para el caso de uso de anlisis
astrofisico; en el que se ejecutan aplicaciones
secuenciales barriendo un rango de pardmetros,
que conlleva la repeticidn de tareas. En este caso de
uso, COMPSs permite recoger toda esa
funcionalidad en una aplicacién Java donde cada
set de pardmetros determina la ejecucién de una
tarea que
computacionales escogidos.

serd distribuida entre los recursos

Capa de Ejecucion y Distribucion
de Tareas

La capa de Ejecucién y Distribucién de Tareas es la
responsable de distribuir los trabajos entre los
elementos de computacién (Figura 3).

En el estado actual del proyecto, la distribucién de
Tareas se centra Unicamente en distribucién sobre
un clister de supercomputacién (en concreto el
sistema de colas SGE que gobierna el clister de
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Figura 3. Capa de Ejecucién y Distribucién de Tareas. © SCAYLE

SCAYLE). No obstante, por completitud, en esta
figura se muestra un escenario en el que se
vislumbran diferentes infraestructuras y entornos de
computacion.

La Capa de Servicios Web delega la ejecuciéon en el
entorno de ejecucion de COMPSs. Normalmente,
COMPSs crearia grafos de tareas y distribuiria las
tareas a los entornos de computacién por medio de
diferentes adaptadores de JavaGAT. Aparte de la
versatilidad que ofrecen esos adaptadores de
JavaGAT (usados para el envio de trabajos y
transmisién de archivos), COMPSs incluye un
conector OCCl que permite el instanciado de
maquinas virtuales que servirian para recibir y
ejecutar las tareas.

Para el cluster SGE, se observan dos posibles
esquemas de uso:

e Directamente a través de un adaptador
JavaGAT. Este escenario se ha desestimado por
cuestiones de rendimiento: cada tarea
supondria la instanciacién de un trabajo en el
cluster, lo cual es sumamente ineficiente por el
tiempo de reserva y liberacion de recursos y una
causa potencial de saturacién del sistema de

colas.

* Mediante el envio al clister de un trabajo que
inicie una instancia completa del runtime de
COMPSs.

En este caso, el envio del trabajo conllevaria la
reserva de un numero fijo de nodos de trabajo
(working nodes) dentro del cluster SGE. El propio
trabajo se encargaria de descubrir de modo
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automético los nodos reservados para distribuirles
las tareas de COMPSs. En este esquema, se usa un
adaptador personalizado de JavaGAT para
transmitir las tareas y transferir los archivos entre los
nodos de trabajo del cluster SGE.

Casos de uso. Explotacion del
sistema

En un primer caso de uso que ha servido como hilo
conductor en el disefio e implementacién de
FED4AMIGA, se ha planteado llevar a cabo un flujo
de trabajo para el anélisis de cubos de datos de
astronomia radiointerferométrica para producir
modelos cineméticos de galaxias aisladas. Este es
un caso de uso propuesto dentro del proyecto
AMIGA4GAS, en el que se orquestan
conjuntamente distintas tareas provistas por el
software de anélisis y modelado astrofisico GIPSY
(Figura 4)
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Figura 4. Diagrama de flujo del modelado de cubos de datos para
astronomia radiointerferométrica. Imagen cedida por el Instituto
de Astrofisica de Andalucia (IIA)

En esta figura se observan distintas tareas (ROTCUR,
GALMOD, ..). Algunas de estas tareas se han
ofrecido como servicios web, que permiten su
ejecuciéon en el clister de SCAYLE. El usuario de
FED4AAMIGA podrd importar estos servicios web
para confeccionar el flujo de trabajo deseado. Se
requeriran las credenciales de usuario que seran
transmitidas de forma segura, de modo que el
acceso a los recursos de supercomputacion
permanece regido por las politicas de seguridad y
acceso de SCAYLE.

Algunas de estas tareas se ejecutan barriendo sobre
un rango de pardmetros, por lo que existe un
paralelismo presente en la repeticion de invocacién
de tareas. Alternativamente, se han ofrecido algunos

servicios web que comprenden la ejecucién de
varias tareas de forma conjunta (incluyendo el
consecuente postprocesado de datos entre ellas),
de modo que el paralelismo presente en la
repeticion de tareas pueda ser gestionado y
explotado directamente dentro de los servicios web,
permitiendo un paralelismo de granularidad mas
fina potenciado por el uso de COMPSs.

Tras el éxito del flujo realizado en primera instancia,
se ha planteado abarcar otras ramas de la ciencia.
En concreto en el dmbito meteoroldgico. El uso de
un sistema de prediccién como WRF plantea la
ejecucién de un flujo de trabajo.

FED4AMIGA plantea plasmar este diagrama dentro
de su arquitectura, de modo que las tareas de WRF
de capacidad de cémputo

que requieren

participantes en este flujo, sean ejecutadas en el
cliuster de computacién de manera transparente
para el investigador.

h de SCAYLE

proyecto, la funcién principal

ra la de desarrollar un sistema

compuesto por los nodos Grid de

5IC e IT. Los workflows cientificos seran

dos sobre el sistema federado que

ecidird, en base al estado de la infraestructura

ficiencia energética, probabilidad de

finalizacion con éxito, tiempo de latencia de los
datos, etc.), donde es mas eficiente ejecutar el
workflowy dirigir alli al mismo, de una forma
totalmente transparente para el usuario.

Ademas, gracias a Caléndula se puede ir un
poco mas alla de la ejecucion de workflows en
diferentes infraestructuras por separado,
creandose asi un sistema federado mediante
técnicas de cloud computing que integrara en
una sola las infraestructuras de Grid y
Supercomputacion. De esta forma esta
solucion no solo pone un amplio abanico de
infraestructuras al servicio de los workflows
cientificos, si no que las hace mas accesibles
para los cientificos.
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Conclusiones y Lineas Trabajo
Futuras

En el desarrollo de este proyecto se ha construido
una plataforma cuyo
constituyen una serie de servicios web que facilitan
la ejecucién de determinados algoritmos de anélisis
cientifico en la infraestructura de HPC de SCAYLE de
forma transparente para los usuarios.

nicleo fundamental lo

El acceso a los servicios web se ha demostrado
vélido dentro de flujos de datos construidos a través
de un motor de workflows como Taverna. Una linea
de trabajo futuro viable es la posibilidad de ofrecer
el acceso a estos servicios web desde otras
herramientas: aplicaciones de Escritorio ad-hoc para
los casos de uso propuestos, portales web, otros
gestores de flujos, ...

Herramientas como las desarrolladas dentro de
FED4AMIGA, permiten
independencia de las partes involucradas en el
proceso cientifico actual, eliminando las barreras
tecnoldgicas que existen en el acceso a grandes
herramientas de supercomputacién. FED4AMIGA
contribuye a favorecer una especializacién de las
personas involucradas en la experimentacion
cientifica con dependencia en el proceso de datos
de altas necesidades computacionales; permitiendo
asi la focalizacion del trabajo de los especialistas en
su dmbito de competencia. Con este proyecto se
pretende favorecer el uso intensivo de los recursos
computacionales tiempo de vida
productivo (por lo tanto, el aprovechamiento de los
fondos destinados desde su adquisicién y puesta en
marcha hasta su obsolescencia); y también quiere
resultar de utilidad al proceso cientifico y evitar
préacticas que se producen en la experimentacion
numérica como la reduccién de resolucién y calidad
de algunas simulaciones por el esfuerzo que supone
el acceso a ciertos recursos computacionales.

mantener una

durante su

FED4AMIGA se idea no sélo con el objetivo de dar
soporte para el desarrollo de flujos cientificos, sino
también con la pretensién de constituirse como una
capa capaz de federar el acceso a distintas
infraestructuras de forma transparente. Esta capa
integradora tiene como misién constituirse como
una herramienta de acceso a  recursos
computacionales para poner éstos en valor y reducir
tecnoldégicas que

explotacion de los recursos por parte de la

las  barreras dificultan la

comunidad cientifica. FED4AAMIGA no sdlo ha de
servir de enlace, sino que ha de ser capaz de
proveer, de forma transparente, el acceso a las
infraestructuras  de  computacién con  mayor
idoneidad para llevar a cabo las tareas
seleccionadas, cotejando una serie de reglas de
negocio que pueden incluir aspectos como la
latencia, la eficiencia energética, el menor tiempo de
proceso, la probabilidad de éxito o incluso
cuestiones legales y econdmicas. Tanto la federacion
como la implementacion de estas reglas de negocio
constituyen un reto futuro para FED4AAMIGA.

Resultados

La arquitectura construida supone una alternativa
para la propia SCAYLE a la hora de ofrecer sus
infraestructuras para el aprovechamiento cientifico y
por lo tanto el enriquecimiento cultural regional.

La infraestructura desarrollada ha visto refrendada
su efectividad y viabilidad como herramienta para el
desarrollo de flujos cientificos al sustentar algunas
de las tareas de un workflow cientifico presentado
por el Instituto de Astrofisica de Andalucia en el
marco del proyecto Wf4Ever.

El workflow usa los servicios web ofrecidos por
FED4AMIGA como parte del proceso del modelado
cinemético de cubos de datos de galaxias. En
sintesis, el flujo completo tiene como objeto generar
y parametrizar distintas curvas de rotacién en aras
de seleccionar la mas apropiada para el posterior
modelado cinemético.

Este flujo representa un caso de éxito de la
infraestructura construida en FED4AMIGA y valida a
la plataforma como una herramienta para el acceso
a servicios de supercomputacién de forma gréfica,
sencilla e integrable dentro de una herramienta de
disefio y gestién de flujos de trabajo como Taverna.

Participantes del proyecto

En este proyecto, se han promovido las alianzas
entre instituciones tales como el Instituto de
Astrofisica de  Andalucia (IAA-CSIC) y
Supercomputacién de Castilla y Ledn (SCAYLE),
ambas en estrecha colaboracién con el Barcelona
Supercomputing Center - Centro Nacional de
Supercomputacién (BSC-CNS).
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