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О системе 

Система NumGRID предназначена для объединения различных высокопроизводительных вычислительных ресурсов в Grid, с целью решения больших задач численного моделирования

Система NumGRID представляет собой кроссплатформенное приложение, позволяющее работать как в Windows, так и в UNIX подобных системах. Ключевые особенности системы:

· Система предназначена для объединения кластеров, при этом каждый узел кластера в свою очередь может быть мультипроцессором. Таким образом, суперкомпьютеры объединяются для решения суперзадачи

· Программируется NumGRID метакомпьютер так же как один мультикомпьютер. В коде прикладной программы не отражается распределенная структура метакомпьютера

· Переделки уже существующих параллельных программ  минимальны 

· Есть возможность исполнения программ написанных на С, С++ и Фортране 77, 90

· В качестве средства задания межпроцессных коммуникаций поддерживается библиотеку MPI

· “Дружелюбность” прикладного интерфейса. 

· Обеспечение безопасности и надежности распределенных вычислений в NumGRID
· Добавление и удаление вычислительных узлов и новых процессов прикладной программы в ходе вычислений не допускается (следует из требования использования библиотек MPI)

Система состоит из следующих модулей:

1. а) Библиотека NumGRID_MPI. Библиотека с поддержкой стандарта передачи сообщений MPI на Grid. Используется прикладной программой, вместо обычных библиотек MPI.

б) Менеджер задачи (JobManager). Работает на управляющих узлах кластера и обеспечивает управление прикладной задачей и пересылку данных между кластерами. Для каждой задачи создается свой JobManager.

2. а) NumGRID сервер. Работает на управляющих узлах всех кластеров входящих в NumGRID и обеспечивает все функции пользовательского интерфейса: авторизацию и аутентификацию пользователей, загрузку и выгрузку прикладных программ, их данных, автоматическую компиляцию программ и т.д.

б) NumGRID клиент. Используется пользователями для запуска и  управления своими задачами в NumGRID. 

3. Модуль управления кластером (NumGRID TaskControl).

4. Система мониторинга. Обеспечивает контроль состояния процессов, все коммуникации MPI и позволяет получать и записывать переменные в программе во время выполнения.


На вход системе подаются различные спецификации NumGRID, в которых содержится информация о прикладных задачах, которые необходимо выполнять.

1. Установка системы 

Система NumGRID поставляется в виде пакета исходных файлов. Установка заключается в компиляции и настройке системы.

2.1. Компиляция 
Введение

1. Проект может быть скомпилирован: 

а) Под ОС Windows (компилятором Visual C++ из пакета Visual Studio 98 и Compaq Fortran). Файл проекта numgrid.dsw прилагается.

б) Под UNIX подобные системы (компиляторами С++ :GNU C++, Intel C++, Compaq C++  и Фортрана: GNU Fortran, Intel Fortran, Compaq Fortran). Makefile прилагается.

2. Все модули системы (за исключением NumGRID сервера) написаны таким образом, что не требуется никаких изменений в коде при переносе системы с UNIX на Windows платформы и обратно.

3. При копировании между Windows и UNIX необходимо пользоваться программами, которые удаляют дополнительный символ перевода строки (например, WinSCP), в противном случае в каждой строке под UNIX появится символ ^M. Это связано с особенностями представления текстовых строк в Windows/UNIX.

4. При компиляции под UNIX могут возникнуть проблемы с поиском стандартных библиотек, если они не расположены в местах по умолчанию и среда компиляции не настроена. Для указания путей к библиотекам Фортрана и С++ необходимо пользоваться ключами компиляторов (см. man)

5. Перед компиляцией и для работы пакета NumGRID в системе должна быть установлена переменная окружения “NUMGRID”, указывающая на директорию в которой будет установлен пакет. В эту директорию при компиляции скопируются все исполняемые модули, библиотеки и конфигурационные файлы, и в дальнейшем эта переменная будет использоваться системой NumGRID.

Установка под Windows
1. Создайте в реестре раздел HKEY_CURRENT_USER/Software/NumGRID

В нем создайте переменную Path, и присвойте ей тот каталог, в котором будет установлен пакет NumGRID.

2. Для компиляции пакета необходимо иметь библиотеку OpenSSL, компиляторы MS VC++ 6.0 и Compaq Fortran
3. Откомпилируйте NumGRID, используя приложенный файл numgrid.dsw
Установка под UNIX

1. Задайте переменную окружения NUMGRID,  указывающую на директорию в которой будет установлен пакет (команда export, либо можно воспользоваться приложенным в пакет скриптом Source numgrid.sh). Чтобы не повторяться, можно внести задание переменной, например, в файл bash.rc.
2. Задайте используемые компиляторы  C++/MPICC/ Fortran в makefile, который находится в корневом каталоге пакета. Укажите в нем же правильные пути к библиотекам и стандартным заголовочным файлам, если это необходимо.

3. Если вы будете пользоваться сервером NUmGRID (ngserver) для запуска задач, то настройте механизм авторизации (см. ниже в файле /uiserver/auth.cpp)

4. Откомпилируйте командой make
Настройка авторизации сервера под UNIX
Сервер позволяет проводить авторизацию и запускать задачи от имени любого пользователя. При этом в момент выполнения задачи ID прикладной задачи меняется с ID сервера на ID пользователя и таким образом обеспечивается безопасность.

Для того чтобы сервер мог проводить авторизацию пользователя на кластерах ему необходимо использовать какие-либо стандартные системные вызовы. На разных кластерах стоят различные библиотеки и, для большей гибкости сервер поддерживает 3 вида авторизации

1) Используя PAM
2) Используя библиотеку Shadow
3) Простую авторизацию

В идеале нужно использовать PAM (стоит по умолчанию), в этом случае сервер может быть запущен от имени любого пользователя (даже не root). К сожалению, не на всех кластерах PAM есть.

Если его нет (при компиляции возникают ошибки), то необходимо поставить тип Shadow (Раскомментировать в начале файла auth.cpp строку #define USE_SHADOW, и соответственно закомментировать USE_PAM). В этом случае сервер должен быть запущен из под root, так как только root может читать файлы shadow, и менять ID задач. 


Если ни того ни другого нет, то нужно использовать USE_SIMPLE (авторизация только по имени без пароля). Внимание! В этом случае сервер сможет запускать ли задачи того пользователя, от имени которого он запущен. ВНИМАНИЕ! В этом случае пароль не проверяется, а проверяется только совпадение имен пользователя в файле спецификации задачи и в ID сервера. Использовать этот метод не рекомендуется!
Дополнительно

На mvs1000-128.sscc.ru как-то странно настроены компиляторы, при компиляции создается зачем то каталог cxx_repositary(?)  с набором неких файлов. Этот каталог необходимо при компиляции прикладных программ в будущем переписывать туда же где находятся исходные файлы прикладной программы, иначе будет выдаваться множество ошибок.

2.2. Настройка 

Для того чтобы гибко настраивать сервер NumGRID на различные кластеры служит специальный текстовый файл, в котором можно задавать различные параметры для сервера. Он называется - конфигурационный файл кластера (по умолчанию имя файла cluster.ini)

Приведем структуру этого файла.

1. Файл представляет собой наборы <название параметра> = <значение>

2. Символ “#” является строчным комментарием. 

3. Все незначащие символы – пробелы, табуляции и прочее пропускаются.

4. Большинство ключей может отсутствовать. В этом случае их значение задается значением по умолчанию.

5. В названии параметров регистр не имеет значения.

Названия параметров, с описанием и значениями по умолчанию

	Название параметра
	Описание
	Возможные значения
	Значение по умолчанию

	QueueType
	Тип системы очередей или при отсутствии таковой, тип установленной библиотеки MPI
	MPICH, LAMMPI, SGE, CUSTOM
	MPICH

	RunScript
	Так как все многообразие систем запуска/очередей описать невозможно, в параметре QueueType может быть указано значение CUSTOM. В этом случае для запуска прикладных используются два внешних скрипта – RunScript и AddScript, заранее подготовленных пользователем, или администратором кластера. В RunScript содержатся непосредственно команды для запуска прикладной программы.


	Имя файла
	Пустая строка

	AddScript
	В AddScript содержится дополнительная информация для системы очередей, если это необходимо (см. пример ниже)
	Имя файла
	Пустая строка

	ParamsPassMethod
	Метод передачи параметров командной строки в прикладную программу пользователя. Можно передавать через переменные окружения ENV или через аргументы командной строки ARGS
	ENV, ARGS
	ENV

	JobmanagerLifeTime
	Время “простоя” одного менеджера задачи в секундах, после которого все задачи связанные с эти менеджером будут удалены. Параметр служит для того, чтобы менеджеры задачи автоматически уничтожались через какой-то промежуток времени бездействия (когда не приходят и не уходят какие-либо сетевые пакеты). Это позволяет находить и удалять забытые или некорректно запущенные процессы
	Число
	86400 секунд (1 сутки)


В файлах RunScript и AddScript можно использовать три переменные, в  которые непосредственно перед запуском NumGRID препроцессором будут подставлены реальные значения, соответствующие прикладной задаче.

Переменные:

· <NG_Exec>  - имя исполняемого модуля прикладной программы пользователя

· <NG_ExecEnv> - переменные окружения, которые необходимо передать программе пользователя

· <NG_ExecArgs> - аргументы командной строки, которые необходимо передать программе пользователя

Эти переменные позволяют администратору кластера один раз создать такой скрипт для запуска любых прикладных задач, и в дальнейшем NumGRID использует его как шаблон для запуска конкретной задачи

Проиллюстрируем все вышесказанное на примере кластера itanium2.sscc.ru
Пример конфигурационного файла cluster.ini для кластера itanium2.sscc.ru
	# Cluster configuration file

# no Case sensitive

# Execution method 

QueueType = CUSTOM

RunScript = run.sh

AddScript = node.sh

ParamsPassMethod = ENV 

JobmanagerLifeTime = 1000


Пример скриптов для запуска прикладных программ пользователей на itanium2.sscc.ru
	#!/bin/sh

#

#$ -cwd

#$ -S /bin/bash

#$ -v <NG_ExecEnv>

date

#ulimit -a

#sleep 10

MPI_DIR=/usr/voltaire/mpi.icc.rsh/

$MPI_DIR/bin/mpirun_ssh -np $NSLOTS -hostfile $TMP/machines <NG_Exec> <NG_ExecArgs>

date

#ulimit -a

#set


	файл
Node.sh



	#!/bin/sh

/bin/date

qsub -V -pe mvapich <NG_Np> node.sh

/bin/date
	файл
Run.sh




2. Список всех параметров спецификации с описанием и значениями по умолчанию

	Название Параметра
	Тип параметра


	Описание

	ServerName
	строка
	Доменное имя суперЭВМ (например, mvs1000.sscc.ru)

	InternalHostName
	строка


	Внутреннее имя управляющего узла суперЭВМ. В идеале оно должно соответствовать внешнему доменному имени, но часто администраторы забывают его прописать. Получить имя узла можно, зайдя на него и выполнив команду “hostname”. По умолчанию InternalHostName равно ServerName

	ServerPort
	целое
	Сетевой порт на котором работает сервер NumGRID. По умолчанию – 10000

	GatewayPort
	целое
	Сетевой порт на котором работает шлюз NumGRID_MPI. По умолчанию – 10001

	Username
	строка
	Имя пользователя (для авторизации на кластере) 

	Password
	строка
	Пароль (для авторизации на кластере) 



	NP
	целое
	Количество процессов прикладной программы которые необходимо запустить на кластере. По умолчанию – 1

	RunTask
	целое
	Запускать ли прикладную задачу автоматически или только запустить шлюз NumGRID
0 – не запускать (в этом случае пользователю необходимо вручную запустить процессы прикладной программы)

1- запускать. 

По умолчанию – 1



	Executable
	строка
	Имя прикладной программы для запуска. Поиск данной программы будет осуществляться в каталоге “Рабочий каталог”.  По умолчанию – “|a.out”



	ExecArgs
	список строк
	Список аргументов командной строки, которые будут переданы прикладной программе при запуске. По умолчанию аргументов нет

	ExecEnv
	список строк
	Список переменных окружения, которые будут переданы прикладной программе при запуске. По умолчанию переменных нет

	Makefile

	строка


	Makefile для компиляции на кластере

	WorkDir
	строка
	Рабочий каталог на кластере, в котором будет проводиться вся работа. Необходимо указывать полный путь (например, /home/user/test; /usr/local/tests. Использовать в указании пути переменные окружения нельзя). По умолчанию $HOME

	InputDir
	строка
	Каталог на локальном компьютере, откуда будут переписываться файлы с входными данными на кластер

	OutputDir
	строка
	Каталог на локальном компьютере, куда будут складываться все выходные файлы с кластера


	SourceDir
	строка
	Каталог на локальном компьютере, откуда будут переписываться исходные файлы прикладной программы для последующей компиляции на кластере

	SourceFiles
	список строк
	Список исходных файлов прикладной программы (для компиляции на кластере)

	InputFiles
	список строк
	Список входных файлов с данными для прикладной программы (для переписывания на кластер перед запуском задачи).

	OutputFiles
	список строк
	Список выходных файлов с данными от прикладной программы (для переписывания локальный компьютер с кластера после завершения счета задачи).


3. Расчет прикладных задач на NumGRID  с примерами

3.1 Компиляция прикладной программы

Для компиляции прикладной задачи необходимо

а) под Windows в среде Visual Studio подключить библиотеки: 

1. Mpich.lib – из пакета Mpich.NT
2. Ws2_32.lib – работа с сокетами, входит в дистрибутив Visual C++

3. Gmpi.lib – библиотека Grid MPI, скомпилируется вместе с проектом NumGRID при установке.

Использовать заголовочный файл gmpi.h из пакета NumGRID, вместо стандартного mpi.h
б) Под UNIX, используя различные компиляторы (Intel, Compaq, GNU) и  подключая при этом библиотеку gmpi.a, заголовочный файл gmpi.h из пакета NumGRID, вместо стандартного mpi.h
3.2 Запуск прикладной программы

Запуск прикладной программы на объединении кластеров можно производить как вручную, использую модули jobmanager, так и через специализированный интерфейс NumGRID (клиент-сервер NumGRID)

а)  Запуск вручную

Для запуска задачи на объединении суперЭВМ необходимо:

1. Переписать на каждую суперЭВМ прикладную задачу и скомпилировать ее.

2. Написать спецификацию задачи и переписать ее на каждую суперЭВМ, туда же где находиться прикладная задача.

3. На каждой суперЭВМ запустить менеджер задачи (jobmanager), с параметрами <имя спецификации> из пункта 2 и номер кластера в спецификации.

4. После запуска всех менеджеров начнется расчет.

б) Запуск через интерфейс

Для запуска через интерфейс NumGRID, на всех кластерах которые планируется включить в расчете должен быть запущен сервер NumGRID, а у пользователя должен быть установлен клиент NumGRID.

Клиент позволяет выполнять разнообразные операции с прикладной задачей на Grid. Во время выполнения любых операций, в том числе и удаленного запуска прикладной задачи, ведется трансляция всего текстового вывода со всех кластеров на клиентский компьютер.

Параметры клиента:

Ngclient  <specFile>  <key1>[a1[-ai]]  [key2[b1[-bj]]] … [keyN[ck[-ck]]]

Возможные ключи с описанием

	Название ключа
	Описание

	-putdata
	Переписать на кластер входные файлы для задачи пользователя

	-build
	Скомпилировать удаленно прикладную задачу на кластере

	-run
	Запустить задачу на кластере (задача без MPI, не параллельная). 

	-mpirun
	Запустить задачу на кластере (задача с MPI,  параллельная).

	-delete
	Убить запущенную задачу

	-killall
	Убить все запущенные задачи этого пользователя

	-getdata
	Переписать с кластера результаты работы прикладной программы в виде файлов


Большинство ключей могут содержать дополнительный числовой параметр или диапазон числовых параметров, обозначающие номера кластеров из спецификации задачи. В этом случае операция, связанная с ключом выполняется только на указанных кластерах

Примеры запуска задач:

1. ngclient dateTest.ng –run

Запустить прикладную задачу со спецификацией dateTest.ng
2. ngclient mpiTestRing.ng –build0 –run

Запустить прикладную задачу со спецификацией mpiTestRing.ng и перед этим скомпилировать ее на нулевом кластере, входящем в NumGRID.

3. ngclient GalaxyTest.ng –putdata1 –build0-2 –run –getdata0

Запустить прикладную задачу со спецификацией GalaxyTest.ng. Перед этим скомпилировать ее на кластерах с нулевого по второй включительно, и переписать на первый кластер входные данные для задачи. После запуска и завершения прикладной задачи переписать с нулевого кластера выходные файлы на клиент.

Примечание 1: Если в спецификации задачи не задано имя пользователя и/или пароль для доступа на кластер, то клиент при старте попросит их ввести.

Примечание 2: Если на кластере установлена система очередей, то часто бывает так, что вывод программы очередью перенаправляется в какие то файлы. Файлы могут иметь разные имена, номера, находиться в разных каталогах. После расчета встает вопрос, как забрать результаты (вывод прикладной программы), какие файлы качать… Чтобы такой вопрос не возникал, можно заранее продумать в прикладной программе вывод в конкретные файлы и затем уже скачивать именно их.

4. Особенности программного кода

4.1. Используемый стиль программирования

При написании кода использовались рекомендации C++ Programming Style Guidelines [71]. Единственное расхождение - пункты 75-80 руководства (оформление составных операторов). В программе везде используется запись операторов if, for, switch в виде

if (for, switch)

{

}

вместо

if {

}

4.2. Обработка ошибок и коды завершения функций

Все функции, в которых могут так или иначе возникнуть какие то ошибки, или возвращаются какие-либо значения, возвращают некоторый параметр (в большинстве случаев функция имеет тип int)

Функции, в которых не может возникнуть ошибка, имеют тип void

Функции, которые не возвращают значение, но в которых может возникнуть ошибка, имеют тип int. В случае ошибки всегда возвращается 0, в случае успеха 1. Это позволяет проверять правильность вызова функции простым оператором if (!myFunc() ) showError()

Если функция возвращает значение и в ней может возникнуть ошибка то, как правило, функция возвращает (-1) в случае ошибки

Вывод сообщений об ошибке происходит в том месте программы (в той функции), где обнаружена ошибка (как правило, указывается имя функции, где произошла ошибка). После этого, как правило, происходит возврат на уровень выше с возвращением кода ошибки (0, -1, false). Там тоже происходит анализ и возврат управления на уровень выше. И так до тех пор, пока управление не выйдет на самый верхний уровень, где и завершается процесс (поток).
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