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Аннотация

Мотивация: Для разработки приложений научных вычислений суще-
ствует множество различных инструментов. Большинство из них ориен-
тированы на сам процесс написания программ, но часто требуются при-
ложения для организации процесса вычислений и поддержки команд-
ной разработки. Описана специфика разработки приложений научной
направленности, сделан акцент на характерных проблемах разработки
такого ПО. Классификация систем управления вычислительными зада-
чами: Приводится классификация систем по способу организации вы-
числений и уровню абстракции вычислений от физического оборудова-
ния. Инструменты разработки Templet: Рассматривается инструмента-
рий для разработки приложений, включающий в себя библиотеки парал-
лельных вычислений, сервис запуска и отслеживания задач, подсистему
мониторинга состояния кластера. Тесное взаимодействие инструментов
позволяет эффективно организовать работу команды над приложением
научной направленности. Решение прикладных задач при помощи ин-
струментов Templet: Инструментарий применяется для решения прак-
тических задач в области моделирования поведения многомерных дина-
мических систем. Показан подход, позволяющий разделить работу над
приложением на системный и прикладной уровни. Заключение: Сделан
вывод о возможностях применения техник проектирования и преимуще-
ствах, которые даёт использование инструментария.
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Мотивация. Для разработки программ существует множество инструмен-
тов — среды разработки, компиляторы и трансляторы, библиотеки, парсеры,
отладчики и многое другое. Практически все они ориентированы на создание
конечного продукта и лишь немногие — на итеративную разработку и под-
держку. Отличительными особенностями приложений для научных вычисле-
ний являются, с одной стороны, короткий жизненный цикл приложения, при
котором часто не требуется отдельная документация, тестирование в различ-
ных ОС, оформление графического интерфейса и другие финальные этапы
разработки программного обеспечения (ПО), с другой— большое количество
вносимых изменений, требующее запуска приложения и получения результа-
тов [1, p. 50–54]. Программы научных вычислений очень специализированы
и довольно сильно зависят от целевого окружения (кластера, сети, систем
хранения данных), что делает разработку таких приложений непохожей на
разработку системного и прикладного ПО.

Помимо специфики самих приложений стоит отметить ряд характерных
проблем, возникающих в процессе работы над проектом:

1) растущая сложность алгоритмов и архитектуры приложений;
2) окружения, в которых производится запуск, зачастую имеют нестан-

дартный набор ПО и периферийных устройств;
3) сложный и длительный процесс развёртывания ПО в целевом окруже-

нии;
4) для тестирования может потребоваться производительное окружение;
5) оборудование и инфраструктура могут быть уникальны и их нельзя

воссоздать для тестирования;
6) необходимо соблюдать регламент работы с целевым окружением, опре-

делённое время работы на кластере и лимит нагрузки;
7) доступ к окружению может быть ограничен локальной сетью органи-

зации.
Под окружением здесь понимается некоторый программно-аппаратный

комплекс: совокупность физических или виртуальных ЭВМ, каналов связи,
периферийных устройств и ПО, необходимого для работы системы. Напри-
мер, это может быть кластер серверов, единичный сервер или же Desktop
Grid-система.

Процесс организации работы над приложением также может быть слож-
ным, поскольку одно приложение может разрабатываться целым коллекти-
вом. Причём командная разработка всё чаще требуется при работе над прило-
жениями научных вычислений. Во многом это обусловлено тем, что команда
может разрабатывать многие модули и подсистемы параллельно, к тому же
в команде часто требуются как специалисты по предметной области, так и
системные программисты, специалисты по параллельным вычислениям.

Отметим наиболее важные аспекты командной работы над приложения-
ми:

1. Ни один крупный проект сейчас не может обойтись без использова-
ния систем контроля версий (VCS), ведь в процессе разработки код
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проекта претерпевает значительные изменения, их все требуется от-
слеживать. Обязательно должна быть возможность вернуться к более
ранней версии [2].

2. В проекте должен быть простой и эффективный механизм сборки при-
ложения без использования графических утилит, поддерживающий
управление зависимостями и различные целевые архитектуры [3]. Сле-
дует отметить, что для вычислений всё чаще используются языки, ко-
торым не требуется компиляция в машинно-зависимый код: Java, Py-
thon, R, Lisp, Scheme. Использование этих языков существенно упро-
щает работу над проектом, но не стоит забывать о накладных расходах
при исполнении в виртуальной машине (на работу интерпретатора).

3. Поскольку тестовый запуск может требовать значительных ресурсов,
большое значение приобретают модульные и интеграционные тесты [4].
Причём такие тесты должны запускаться довольно часто и, по возмож-
ности, автоматически при поступлении новых изменений от участни-
ков проекта.

4. Крайне важно разделить тестовые запуски и запуски вычислений для
получения конечных результатов. Следует организовать тестовое окру-
жение, если это возможно, и тестовые запуски проводить в нём. Запуск
приложения на суперкомпьютере для целей тестирования и отладки
требует части ценных разделяемых ресурсов, что нерационально, кро-
ме того, результаты тестирования могут быть получены с существен-
ной задержкой в случае загруженности основных ресурсов.

Для решения этих проблем разработано множество инструментов, позво-
ляющих организовать работу над проектом, упростить запуск приложений и
обработку результатов. В этой работе речь пойдёт о системах управления вы-
числительными задачами как основном инструменте ресурсоёмких научных
вычислений.

1. Классификация систем управления вычислительными задачами. Систе-
мы управления вычислительными задачами можно разделить на несколько
специализированных классов:

1) низкоуровневые системы управления распределёнными ресурсами (па-
кетные системы);

2) Desktop Grid-системы;
3) системы виртуализации вычислительных ресурсов;
4) высокоуровневые платформы распределённых вычислений.

Низкоуровневые системы управления распределёнными ресурсами при-
званы утилизировать доступные вычислительные ресурсы и максимизиро-
вать пропускную способность, управляя процессом назначения физических
ресурсов пользовательским задачам. Пакетные системы управляют такими
физическими ресурсами, как процессорное время, оперативная память, дис-
ковое пространство и пропускная способность сети. К таким системам отно-
сятся [5]: Platform LSF, Portable Batch System (PBS), Sun Grid Engine (SGE),
IBM Load Leveler и Condor. Пакетные системы обычно имеют следующие
подсистемы:

1) подсистема управления задачами;
2) подсистема управления физическими ресурсами;
3) подсистема планирования и управления очередями.
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Подсистема управления задачами— интерфейс для пользователей, которые
взаимодействуют с системой, запрашивая ресурсы для задач и контролируя
статус их исполнения. Подсистема управления физическими ресурсами ре-
шает две основных задачи: контроль использования ресурсов и сбор стати-
стики их использования. В пакетных системах назначение ресурсов для задач
зависит от политики планирования и использования ресурсов. Эта полити-
ка определяется администратором системы и является конфигурацией для
подсистемы планирования и управления очередями. Основные достоинства
пакетных систем:

1) пригодны для организации вычислений на различном оборудовании и
операционных системах;

2) хорошо подходят для большого числа перезапусков задач;
3) позволяют организовать работу множества пользователей;
4) документированы, широко известны и повсеместно применяются.

Недостатки:
1) требуется обучение пользователей, поскольку им необходимо знать осо-

бенности физического оборудования кластера для запуска задач, такие
как число ядер процессоров, оперативная память, скорость чтения и
записи данных, топология сети;

2) пакетные задания трудно отлаживать;
3) зависшие задачи могут держать занятыми ресурсы всё отведённое им

время.

Desktop Grid-системы: как и пакетные системы приложения desktop-grid,
нацелены на утилизацию вычислительных ресурсов, однако они существен-
но отличаются от них. Пакетные системы задействуют оборудование орга-
низаций: суперкомпьютеры, кластеры и другое дорогостоящее оборудование.
В отличие от пакетных систем, Desktop Grid задействуют обычные компью-
теры [6], а связь между ними организуется через сеть Интернет, кроме того,
компьютеры могут быть выключены или отключены от сети. Участники про-
ектов Desktop Grid не являются экспертами и разработчиками ПО, они участ-
вуют в вычислениях, поскольку им это интересно. Проекты не контролируют
своих участников и не могут предотвратить злонамеренное поведение, напри-
мер, предоставление ложных результатов.

Системы Desktop Grid могут иметь клиентское приложение, реализован-
ное при помощи веб-апплета или отдельного настольного приложения. Ес-
ли клиентское приложение реализовано в виде веб-апплета, то участникам
проекта достаточно открыть веб-страницу приложения и запустить испол-
нение заданий. Апплет реализован на языке Java и может использовать ре-
сурсы настольного компьютера с согласия пользователя. К таким приложе-
ниям относятся: Charlotte, Javelin и Bayanihan. В случае использования от-
дельного настольного приложения пользователю потребуется установить и
запустить клиентское приложение, такой клиент требуется, например, для
BOINC, XTremweb и Entropia [7].

Одной из систем Desktop Grid является BOINC (Berkley Open Infrastructure
for Network Computing). Основные цели BOINC [8]:

1) снизить порог вхождения в область публичных вычислений;
2) разделить ресурсы между проектами;
3) поддержать различные применения Desktop Grid-вычислений;
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4) мотивировать участников.
Плюсы использования BOINC:

1) возможность задействовать значительные вычислительные ресурсы дли-
тельное время;

2) бесплатный доступ к вычислениям;
3) хорошо подходит для постоянных исследований и переборных задач;
4) прост для участников.

Недостатки:
1) нестабильная вычислительная мощность сети компьютеров;
2) различные по оборудованию компьютеры;
3) ограниченный размер одного вычислительного задания;
4) необходимость запуска дубликатов заданий, поскольку они исполня-

ются в недоверенном окружении;
5) труднопрогнозируемый срок исполнения заданий.

Системы виртуализации вычислительных ресурсов нацелены на исполь-
зование виртуальных машин и контейнеров изоляции ресурсов в качестве еди-
ницы исполнения. Виртуализация—механизм абстракции физического обо-
рудования и системных ресурсов операционной системы. В настоящее время
технологии виртуализации тесно связаны с концепцией облачных вычисле-
ний. Облачные вычисления по своей природе требуют задействовать техно-
логии, позволяющие отделить приложения от операционной системы и реаль-
ного оборудования. Существуют два метода программной виртуализации:

1) динамическая трансляция;
2) паравиртуализация.
При динамической трансляции инструкции гостевой ОС транслируются

гипервизором в безопасные инструкции, после чего управление возвраща-
ется гостевой ОС. В методе паравиртуализации требуется модифицировать
исходный код ядра гостевой ОС, гипервизор предоставляет гостевой ОС спе-
циальный API для работы с системными ресурсами, такими как страницы
памяти.

Помимо программной виртуализации многие гипервизоры поддерживают
технологии аппаратной виртуализации, например, Intel VT-x и AMD Pacific.
Аппаратная поддержка требует реализации дополнительного набора инструк-
ций, упрощающих выполнение на аппаратном уровне операций для предо-
ставления прямого доступа к ресурсам процессора из гостевых систем. К си-
стемам виртуализации относятся гипервизоры: Xen, VMware и KVM.

Приложения высокопроизводительных вычислений могут получить выиг-
рыш от виртуализации несколькими путями [9]:

1) гипервизор может гарантировать фиксированное выделение ресурсов
для гостевых ОС, таких как процессорное время и оперативная память;

2) узлы виртуального кластера могут быть запущены на различных яд-
рах одного или нескольких реальных узлов, причём конфигурацию уз-
лов и их физическое расположение можно менять во время работы;

3) изоляция пользовательских процессов делает системы на базе виртуа-
лизации более устойчивыми к сбою пользовательского ПО;

4) гипервизор берёт на себя обеспечение безопасности процессов и дан-
ных.

Недостатки:
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1) сложность ПО виртуализации;
2) виртуализация требует дополнительных ресурсов процессора и памяти

на размещение гостевой ОС;
3) долгий (по сравнению с запуском приложения) холодный старт новых

виртуальных машин.
Стоит отдельно выделить технику контейнеризации приложений как спо-

соб изоляции приложений и частичной виртуализации ресурсов. В отличие от
гипервизоров контейнерная виртуализация не требует виртуализации госте-
вой ОС. Она задействует механизмы ядра операционной системы, которые
позволяют изолировать процессы и выделить для них физические ресурсы
системы [10]. Такой подход реализован в системах OpenVZ, LXC и Docker.

И хотя контейнерная виртуализация по сравнению с виртуальными ма-
шинами требует меньших ресурсов, она всё же имеет недостатки:

1) меньший уровень изоляции пользовательского ПО на уровне разделя-
емых ресурсов;

2) меньший уровень безопасности приложений и данных.

Платформы распределённых вычислений представлены как отдельный
класс систем, поскольку задействуют другие подходы к организации распре-
делённых вычислений. Например, используют другие системы для реального
исполнения задач и, самое главное, предоставляют высокий уровень абстрак-
ции от физических ресурсов. Этому классу систем принадлежат следующие:

1) Globus Toolkit — позволяет запускать задачи с использованием плани-
ровщиков PBS, Condor, Platform LSF [11];

2) Hadoop— набор библиотек и служебных программ для организации
вычислений в парадигме MapReduce [12];

3) CLAVIRE—многопрофильная инструментально-технологическая сре-
да, позволяющая строить распределённые приложения из готовых вы-
числительных узлов, определяя потоки данных [13].

CLAVIRE реализует концепцию композитных приложений, в которой наи-
большее значение имеют потоки данных. Для моделирования таких потоков
используется графическая нотация процессов Workflow, позволяющая опре-
делить потоки данных между частями приложения и собрать из них прило-
жение. Моделирование потоков данных предполагает, что все необходимые
вычислительные алгоритмы уже разработаны, а в облаке есть готовые (запу-
щенные или стартующие по требованию) узлы. Поэтому такой процесс рабо-
ты над приложениями непригоден для регулярного использования и испол-
нения массовых расчётов. Композитные приложения лучше подходят для по-
стоянно исполняемых вычислений, например, мониторинга состояния транс-
портных систем или прогнозирования наводнений [14].

К достоинствам платформ распределённых вычислений стоит отнести
развитые средства разработки приложений, многообразие способов запуска
и мониторинг исполнения приложений. Недостатки:

1) сложность отладки;
2) специализированный процесс разработки приложений, требующий за-

действования средств платформы (Hadoop, CLAVIRE);
3) сокрытие деталей взаимодействия приложений с оборудованием.

2. Инструменты разработки Templet. Веб-сервис автоматизации парал-
лельных вычислений на суперкомпьютере «Сергей Королёв» Самарского го-
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сударственного аэрокосмического университета Templet состоит из 3 компо-
нентов:

1) библиотеки параллельного программирования Templet SDK;
2) веб-сервис для запуска и мониторинга задач на суперкомпьютере Templet

Web;
3) подсистема мониторинга состояния кластера.
Templet SDK— комплект инструментов для разработки параллельных при-

ложений. Включает в себя препроцессор исходных текстов и библиотеку вре-
мени исполнения. Препроцессор позволяет разработать и отладить последо-
вательную программу на локальной машине, а затем запустить код на ис-
полнение на суперкомпьютере в параллельном режиме (код будет получен
автоматически из последовательной версии, для параллельной работы бу-
дет использоваться API POSIX Threads). Применение инструментов Templet
SDK не требует от пользователя знаний методов параллельного программи-
рования в UNIX или Windows и позволяет сосредоточиться на решении при-
кладной задачи.

Веб-приложение для управления проектами и задачами Templet Web, раз-
вёрнутое по адресу http://templet.ssau.ru/templet, позволяет произвести
следующие действия:

– начать разработку проекта параллельного приложения при помощи шаб-
лонов вычислительных методов пакета Templet SDK: портфель задач,
конвейер и другие;

– организовать частное облако окружений для запуска проектов;
– организовать работу команды над проектом с применением VCS;
– получать доступ к общим окружениям и запущенным задачам;
– разворачивать приложение в тестовом и целевом окружениях;
– отслеживать работу приложения во время продолжительных вычисле-

ний;
– получать уведомления о статусе задач в целевых окружениях;
– управлять бинарными зависимостями шаблонов и проектов для различ-

ных архитектур и платформ.
Шаблоны проектов позволяют предоставлять готовые структуры проек-

тов и стандартизировать пакеты поставки приложений в целевые окруже-
ния. Проекты строятся на основе шаблонов и могут хранить код в системах
контроля версий (VCS), в проект подключаются общие окружения для за-
пуска задач. Задачи и окружения проекта доступны всей команде проекта,
что позволяет эффективно организовать коллективную работу. Результаты
вычислений сохраняются в архиве, к ним можно получать доступ не только
по завершении задач, но и позднее. Сервис ведёт учёт использования ресур-
сов суперкомпьютера и предоставляет пользователям статистику по запущен-
ным задачам и загрузке ресурсов. Это помогает оценить максимальный объём
ресурсов, который сможет использовать приложение, с учётом допустимого
времени ожидания вычислительной задачи в очереди пакетной системы.

Templet Web относится к классу высокоуровневых систем и задействует
в качестве исполняющего механизма планировщик Torque или отдельно за-
пускаемый процесс. В системе поддерживаются окружения под управлением
ОС Linux (в том числе виртуальные) и суперкомпьютер «Сергей Королёв».
Система имеет расширяемую архитектуру, что позволяет добавлять поддер-
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живаемые окружения по мере её развития. В Templet Web основной акцент
сделан на простом процессе разработки приложений и интеграции средств
разработки и платформы для исполнения. Сервис работает на двух языках—
русском и английском, он доступен для использования не только студентам
и преподавателям СГАУ, но и любому стороннему пользователю.

В основе механизма взаимодействия системы и целевых окружений лежит
прямое подключение к окружению по безопасному протоколу SSH (Secure
Shell). Большим преимуществом такого подхода является возможность ис-
пользования неподготовленных окружений на базе ОС Linux, поскольку для
работы веб-сервиса в этом случае не требуется установки дополнительного
ПО и произведения настройки окружения для взаимодействия с системой.
Недостатком такого решения является необходимость иметь прямое подклю-
чение от веб-сервиса к серверу окружения (или к узлу управления в случае
суперкомпьютера). Зачастую высокопроизводительные кластеры недоступны
для использования за пределами сети организации, выходом в таком случае
может стать организация защищённой виртуальной сети (VPN). Стоит от-
метить, что установка дополнительного ПО (например, агента на стороне
кластера) сопряжена с большими сложностями, ведь политика безопасности
окружения может ограничивать возможность запуска сторонних приложений
в режиме демона.

Подсистема мониторинга суперкомпьютера «Сергей Королёв» собирает
детальную информацию по использованию суперкомпьютера:

– состояние очереди пакетной системы;
– запрашиваемые задачами ресурсы;
– состояние узлов суперкомпьютера.
Подсистема работает независимо от веб-сервиса, что позволяет произ-

водить обслуживание и обновление веб-сервиса Templet Web без остановки
сбора информации о функционировании кластера. Информация, собираемая
подсистемой мониторинга, используется для решения задач прогнозирования
доступных вычислительных ресурсов кластера [15]:

– прогноз количества доступных вычислительных ресурсов;
– прогноз момента запуска вычислительной задачи в очереди пакетной

системы.
В основе подсистемы мониторинга используются конвейеры из подпро-

грамм-агентов [16]. Каждый агент реализует небольшую хорошо инкапсули-
рованную функциональность:

– получение данных о состоянии кластера;
– разбор данных и извлечение ключевых показателей;
– сканирование всех собранных данных;
– создание новой записи о состоянии в базе данных (БД);
– обновление записи о состоянии.
Такой набор микрофункциональных компонентов позволяет строить N

конвейеров под несколько классов задач и исполнять масштабные операции
в виде N параллельных конвейеров. Причём каждый агент исполняется кон-
курентно (может исполняться параллельно). Гибкая архитектура конвейеров
на базе агентов используется при масштабных обновлениях БД мониторин-
га, например, при расчёте нового показателя для всех исторических данных.
В штатном режиме работы мониторинга используется один конвейер команд:
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1) получить слепок состояния кластера;
2) выделить показатели;
3) создать новую запись в БД.
Агенты реализованы на языке Scala [17], для организации взаимодействия

агентов используется библиотека Akka Actors, обеспечивающая слой абстрак-
ции и позволяющая исполнять агенты конкурентно [18].

Данные подсистемы мониторинга доступны в виде графиков загрузки
кластера в веб-сервисе Templet Web. Открытые данные мониторинга доступ-
ны на сайте проекта (http://templet.ssau.ru/wiki/открытые_данные).

3. Решение прикладных задач при помощи инструментов Templet. Сер-
вис Templet [19] используется в СГАУ при работе над приложениями науч-
ных вычислений. Одно из приложений, в разработке которых использовал-
ся инструментарий Templet, — приложение расчёта параметров многомерных
динамических систем. В самом приложении задействован Templet SDK [20],
запуски выполнялись через сервис Templet Web.

Задача анализа многомерных динамических систем с помощью сечений
Пуанкаре содержит независимые по данным этапы вычисления координат
пересечения траекторий с плоскостью сечения [21]. Распараллеливание вы-
числений одной траектории является сложной задачей, поскольку инструк-
ции расчёта одной траектории сильно связаны по данным. Для решения этой
задачи использовался шаблон Templet SDK “Портфель задач”. Распаралле-
ливание приложения для этого шаблона состоит в реализации функции из-
влечения задачи из портфеля, её обработки и помещения результатов работы
в портфель. Последовательность выполнения при параллельном исполнении
сохраняется только для функции извлечения задач. Эксклюзивным досту-
пом к данным портфеля обладают функции извлечения задачи и помещения
результатов в портфель.

Исходная задача была декомпозирована и представлена в виде системного
(Templet SDK и шаблон “Портфель задач”) и прикладного уровней. Шаблон
вычислительного метода реализуется системными программистами и может
быть повторно использован во многих проектах. Прикладные программисты
или специалисты в предметной области разрабатывают приложение для вы-
числений в терминах и идиомах шаблона вычислительного метода, что из-
бавляет их от необходимости ручного распараллеливания кода.

Templet SDK, включающий набор шаблонов вычислительных методов,
упростил разработку параллельного приложения, которое затем запускалось
при помощи веб-сервиса Templet Web. Инструментарий позволяет запускать
приложение в нескольких режимах: отладка, эмуляция, приложение Win32,
POSIX-приложение, распределённое MPI-приложение. Режим эмуляции поз-
воляет оценить максимальное ускорение (оптимистичную оценку) для боль-
шого числа процессоров без реального запуска на суперкомпьютере.

Заключение. Инструментарий имеет большое значение при разработке
приложений научной направленности, поскольку крайне важно грамотно вы-
брать платформу для организации разработки, средства распараллеливания
и организации высокопроизводительных вычислений. Набор инструментов
Templet предоставляет не только сервис для запуска приложений, но и биб-
лиотеки шаблонов параллельных приложений, средства для разработки и
отладки прикладных решений. Он позволяет прикладным программистам
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сосредоточить усилия на работе вычислительных алгоритмов, снизить трудо-
ёмкость разработки и сэкономить ресурсы на стадии тестирования и отладки.
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Abstract

Rationale: Many different tools exist for development of scientific computing
applications. Most of them are focused on the process of writing software
code, but often there is a need for applications that organize the compu-
tation process and support team development. The article describes appli-
cation development specifics in the field of science-oriented computing and
highlights individual issues in the development of such software. Classifi-
cation of task management systems: The systems are classified by means
of computing process organization and the layer of hardware abstraction.
Templet development tools: The tools for application development consid-
ered in the article include parallel programming libraries, a task running and
monitoring service and the monitoring subsystem for SSAU cluster. Close
interaction between these tools enables effective teamwork for scientific ap-
plication development. Applied problems solved by Templet tools: Tooling
is used to solve practical issues in the field of modeling multi-dimensional
dynamic systems behavior. The article demonstrates an approach that splits
application development into system-level and applied development layers.
Conclusion: The article concludes about the use of design techniques and
the benefits provided by software development tools.

Keywords: tooling, service, library, parallel programming, environment, mon-
itoring, computing, cluster.
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