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ulmlﬂ Zainteresowania naukowe

AGH

* Automatyzacja obliczen naukowych
" Naukowy workflow (scientific workflows)

= Rozproszone infrastruktury obliczeniowe
(gridy, chmury)
" Obliczenia pilne (urgent computing)

— Systemy monitorowania inteligentnych watéw
powodziowych

— Systemy wczesnego ostrzegania przed
katastrofami naturalnymi



lllmlﬂ Motywacja

AGH

= Naukowy workflow: podstawowy paradygmat automatyzacji nauki
— Mato znany 10 lat temu, tysigce uzytkownikow dzisiaj
— Szeroko wykorzystywany w naukach obliczeniowych

= Rozwdj nauk obliczeniowych: extreme data, extreme computing,
extreme complexity

— Doktadniejsze modele, zalew danych
— Potaczenie symulacji z przetwarzaniem Big Data, machine learning

" Rozwdj infrastruktur obliczeniowych: nowe architektury, modele
dostepu do zasobow

— chmury laaS, PaaS, bezserwerowe; gridy; systemy HPC
" Rosnaca baza i rdznorodnosc¢ uzytkownikow
— Domain scientist, research developer, data scientist, system engineer

— Ciggte wyzwania dla automatyzacji obliczen naukowych
- Potrzeba produktywnych srodowisk dla naukowych przeptywoéw



@M Naukowy workflow: anatomia
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mmm System zarzgdzania przeptywem
G naukowym

Workflow Management System (WfMS)

* Narzedzia (jezyk, APIl) do programowania
naukowych workflow

= Srodowisko wykonawcze dla workflow

— Obliczenia w rozproszonych infrastrukturach
obliczeniowych

— Planowanie / optymalizacja wykonania (scheduling)
— Zarzadzanie stanem (utrwalanie i odtwarzanie)

— Obstuga awarii

— Logowanie danych provenance

" |stniejgce systemy: Pegasus, Taverna, Kepler,
Triana, Makeflow, WS-PGrade, Swift, HyperFlow



MODEL OBLICZENIOWY | PROGRAMOWANIE



um UJ Stan wiedzy (1):
AGH model obliczeniowy

Istniejgce modele:
e Ograniczona ekspresywnosc¢ (DAG, Data flow)
Model * Duza ztozono$¢ (rozszerzony DAG, Taverna)
obliczeniowy « Duza abstrakcyjnoéé (sieci Petriego)

\

DAC Data flow Sleciielyleso Sie€ procesow
(Pegasus, WS- . . (GridFlow,
PGRADE, Makeflow) escuiptasuiit] Hoheisel07) (Keplen)
= - < : < : < |
Rozszerzony DAG Sie¢ data flow HyperFlow

(Karajan) (Taverna)




IumIJJ Stan wiedzy (2):

acn pProgramowanie — kompozycja grafu

Ograniczenia istniejgcych metod: .
* Niska produktywnos¢ (komp.
graf., jez. specjalizowane —
wtasny ekosystem progr.)

Trudnosc¢ generowania workflow z
szablonu (komp. graf., jez.
specjalizowane)

Ztozone jezyki opisu (G.W.DL, Karajan)

Metody
» Staba skalowalnos$¢ (komp. kompozycji » Staba ekspresywnosc¢ (Pegasus)
graficzna) |
I |
Jezyk . Graficzna
programowania
. ~ . I -’

I | | . | I I . | | .
_Specj_alizowane API Jezyki opisu UML Specjalizowane
jezyki data flow P (GridWorkflowDL, (Triana, Taverna,

(Swift, gscript) (Pegasus) Karajan, Makeflow) (Askalon) Kepler)

* Prosty i ekspresywny jezyk opisu
* tatwos¢ generowania duzych graféw |  HyperFlow
(tysigce weztow)



I Stan wiedzy (3):

o Programowanie zadan

Ograniczenia istniejgcych metod:

* Brak mozliwosci lub trudnos¢ implementacji
wtasnych komponentdéw (paleta komponentdéw)

* Koniecznos¢ stosowania weztdw tgczgcych (shim
nodes) (paleta komponentow)

* Koniecznos¢ uruchamiania zadan w osobnych
procesach (programy wykonywalne)

e Zalezno$¢ wykonawcza od WfMS (Taverna,
Kepler, Triana)

Programowanie zadan

: - T Programy HyperFlow:
Zintegrowana p’aleta wykonywalne (WS- fraginenty kodu
komponenicw PGRADE, Pegasus, (funkcje Node.js)
MRl Makeflow) interpretowane
Trlana) Réwniez wspierane przez silnik
w HyperFlow




AGH

654321

4+ number }»

”] Programowanie w HyperFlow

Sqr 362516941

sqr(x)  »—{ square ) >

adataflows

w

sum(x..xn) > b

adataflows

Sum 77 14

<workflow. json>

{

"name": "Wf_SumSquares",

"processes": [ {
Ilnamell: IISquI'
"type": "dataflow",

car

bl ’

"function
"parlevel": 0,
"ordering": "true",
"ins": | "number" ],
"outs": [ "square" ]
b A
"name": "Sum",
"type": "dataflow",
"function": "sum",
"ins": [ "square:3" ],
"outs": [ "sum"

1

"signals": [ {
"name": "number",
"data":[1,2,3,4,5,6]
1A
"name": "square"
1A
"name": "sum
1
"ins": [ "number" ],
"OutS": [ usumn

Przetwarza dane wejsciowe
rownolegle, zachowuje
kolejnos¢ wynikow

<functions. js>

function sqr(ins, outs, config, cb) {
var n = Number(ins.number.data[0]);
outs.square.data = [n * n];
cb(null, outs);

}

function sum(ins, outs, config, cb) {
var sum=0.0;
ins.square.data.forEach(function (n) {
sum +=n;
1
outs[0].data=[sum ];
cb(null, outs);




Mmlﬂ Proces HyperFlow

AGH
.. d5 d4 d3 d2 A1 - P3 P2 P1
;
...bzbabz bz b1 f(ing..inp) q3..c.lz N
S ( ) b / «ty/[\)e» -

4 4 A

Wejscia Funkcja Typ procesu (okreéla Wyjscia
(sekwencje procesu jakie sekwencje (sekwencje
danych) (przeksztatca danych wejéciowych danych)
wejscia w aktywuja proces)

wyijscia)




lllmlJJ Funkcja procesu

AGH

function sgr(ins, outs, context, cb) {

var n = Number(ins.number.data[0]);
Write outputs outs.square.data = [n * n];
cb(null, outs);

Read inputs

Return outputs }

Aktualnie wspierany runtime: JavaScript/Node.js
Samodzielna funkcja, nie ma zaleznosci
wykonawczej od HyperFlow



[llWUJ Ekspresywnos¢ jezyka: ztozone

AGH wzorce przeptywu kontroli
choice: Tylko niektore gatezie join: n-sposrod-m
mogg byc¢ aktywowane Proc, wejs¢ aktywuje proces

| «dataflow»
bra_nch1
Proci [ Procs | g Procs
_ >—{ branchy }— P > ..
«choice» b «dataflow» > «join»
braﬁchg
Procs
«dataflow»

Sygnat kontrolny ‘'merge’:
dynamicznie konfiguruje
parametry procesu “join” na
podstawie liczby aktywowanych |

. . w«merge» J
gatezi przez proces “choice” 5



[llm]JJ Ekspresywnos¢ jezyka: ztozone
i wzorce przeptywu kontroli

Ten wzorzec:
Structured synchronizing merge

brahchl
Proc
_ . ( branch; }—
«choice»
braﬁchg

Proc:
«dataflow»

Procs
«dataflow»

Procs
«dataflow»

_«merge»

www.workflowpatterns.org

Niektdre inne wspierane wzorce:
Exclusive choice

Multi-choice

Deferred choice

Data-based routing

Structured discriminator
Blocking discriminator
Structured partial join

Blocking partial join

HyvperFlow workflow patterns




lllmlﬂ Ekspresywnosc jezyka: wzorce
agn  Przetwarzania rownolegtego

Rownolegtos¢ danych b2

parlevel=co
si| |sz| |ss3

Firing 1| s1
P1 P 1 } P PZ » P1 b { | »l

parlevel=3 Firing 2| s2
’ 7 7 Firing 3 | s3
Rownolegtos¢ potokowa
Buffered semantics
P P P P
P =00
Blocking seman tics

Superscalar semantics



lllmIJJ Produktywnosc:

AGH prostota implementacji
Przyktad: workflow pobierajgcy informacje o sciezkach

metabolicznych zwigzanych z wybranymi genami

= Wywotuje 5 publicznych ustug REST

Oryginalna implementacja: myexperiment.org (Taverna 2)

Implementacja w HyperFlow:

" 5 procesow (vs. 13 weztéw w Taverna 2)

* 50 linii kodu JSON
= 100 linii kodu JavaScript

Convertid | GetPathway

{ gene } )
«dataflow»

«dataflow»

(" geneld )—» ByGene b{ pathld )

GetGene

» Description >

«dataflow»

GetPathway
Image
«dataflow»

GetPathway
Entry

«dataflow»

{ geneDescription

p—{ pathwaylmage |}

p— pathwayDescr }—



ulm]JJ Model obliczeniowy i programowanie:
AGH podsumowanie

" Opracowanie modelu obliczeniowego dla przeptywow
naukowych HyperFlow [H1,H2]

= Opracowanie metody programowania przeptywow
naukowych [H1,H10]

" Implementacja systemu HyperFlow (licencja MIT Open
Source) (https://github.com/hyperflow-wms/hyperflow)

Znaczenie wynikow:

= Wysoka produktywnosc¢ programistyczna (potgczenie
modelu data flow z programowaniem imperatywnym)

» Uproszczona implementacja przeptywow (eliminacja
weztow tgczgcych)

= Wysoka ekspresywnosc: tatwos¢ wyrazania ztozonych
wzorcow przetwarzania (przeptywu kontroli i danych,

przetwarzania kolekcji danych i przetwarzania
rownolegtego)




ROZPROSZENIE OBLICZEN



l“ Stan Wiedzy

AGH

Ograniczenia istniejgcych metod: Rozproszenie
. . .. . , obliczen

* Brak wsparcia dla decentralizacji obliczen
* Narzut na komunikacje silnik-komponenty |

aplikacyjne (Z zewn. i middleware) ,
* Kosztowne utrzymanie (middleware) . A
« Sciste powigzanie z infrastruktura Zarzadzanie Decentralizacja

wykonaniem w obliczeni
(Kepler) infrastrukturze o
. . . H H H ra

e Trudniejsze wykorzystanie zaawans. | ©OPliczeniowej

mozliwosci infr. oblicz. (Z zewn, mid.) |

Przez warstwe
Z zewnatrz middleware HyperFlow
Od wewnatrz
(Pegasus) (WS-PGRADE,
CLAVIRE, Taverna)
N ’ I
l ] |
Sciste powiazanie z HyperFlow

infrastruktura (niezaleznos¢ od

(Kepler) infrastruktury)




”] Rozproszona architektura
AGH wykonawcza HyperFlow
....................... Infrastructure services

/ App deployment Monitoring Data storage Data transfer

App VM images

hflowc /Dep'°yme”t l /

Platform- HTTP /
.--1_specific plugin — /

\\

----------- \ HyperFlow
fee > App

- | VM g executables

Scheduler [+

engine
Deployment D = T~
config — : Job queue Ps
workflow.json [~ VM
functions.js Userdata H . VM n . HF Executor -

Client machine M
App components
VM
Communication Computing infrastructure

—— > Invocation

Data transfer

T

1. Prepare VM 2. Implement 3. Configure
images workflow workflow

4. Run! > hflowc setup

\ 4
\ 4
\ 4

> hflowc run wf.json




Cloud Platform services

Atmosphere

Apptemplate HyperFlow
| VM VMs runtime VM | e
VM images

Nagios

App config ?

e

platform /

hflowc

PL-Grid plugin

Deployment

Ve
\E

Atmosphere endpoin

-
.
L,

Workflow

) AN
worow )
implementation

PL-Grid Ul machine

Deployment config
&)
' certificate

User
data

HyperFlow
engine

N e -
VM

Job queue
(RabbitMQ)

p VM instances

& Grid FTP

MWUJ Konkretna realizacja (1): PL-Grid

App
executables

= Oficjalne wdrozenie jako ustuga w
infrastrukturze PL-Grid



MWUJ Konkretna realizacja (2):
AGH platforma PaaSage

PaaSage cloud platform: Integration of HyperFlow with PaaSage:

* Model-based development of cloud ¢ CAMEL app model generated from
applications HyperFlow Wf description

 Multi-cloud application deployment ¢ Task scheduler delivers initial

* Autoscaling according to application deployment plan and scalability rules
demands * Workflow monitoring information

triggers workflow autoscaling

PaaSage platform

Upperware | Executionware

i

generator

4

RabbitMQ

PaaSage application / Metrics ‘Metrics \
Workflow N \Deploy & scale infrastructure
| CAMEL
CAMEL " | model \
CIou\

Job queue

Workflow Workflow Hyperflow L Ready tasks = Task |
generator graph engine Y scheduler T Scheduled tasks

\ VMs
T~
Workflow
Executor
/,, components

[
[

»




ﬂlmﬂJ Korzysci

AGH

Lepsza wydajnos¢ komunikacji silnik — wezty
obliczeniowe

Variant Execution time (4x6vCPU) | Execution time (1x6vCPU)
Local wf engine |5mind8s+3s 25 minT s
Remote wf engine | 8 mind3 s +2s (150 %) 26 min2 s (104 %)

Lepsza integracja z ustugami danej platformy
chmurowe;

" Przyktad zastosowania: automatyczne
skalowanie

tatwiejsze utrzymanie



[ll]] UJ Decentralizacja: rozproszony,
AcH zdecentralizowany workflow z cyklem

HyperFlow engine 1

{ Pinger

~—{_Ping }— > {_Pong )

«dataflow»

http://{hostl}/apps/{idl}

http://{hostl}/apps

HyperFlow engine 2

Ponger

wdatafl ow»

http://{host2}/apps/{id2}

http://{host2}/apps

Operation & URI Body Effect
POST {appfactoryl} Pinger.json Create Pinger instance, return URI {appl}
POST {appfactory2} Ponger.json Create Ponger instance, return URI {app2}

PUT {appl}/sigs/Ping/remotesinks {"uri":{app2}}

Connect signal Ping from appl to app2

PUT {app2}/sigs/Pong/remotesinks | {"uri":{appl}}

Connect signal Pong from app2 to appl

POST {appl} Ping signal data

Send the initial signal to start Ping-Pong




ulm]ﬂ Rozproszenie obliczen:
AGH podsumowanie

Zaprojektowanie protokotfu rozproszonego i w petni zdecentralizowanego
wykonania przeptywow [H1,H10]
Opracowanie nowej metody i architektury umozliwiajgcej wykonywanie

przeptywdéw naukowych w rozproszonych infrastrukturach obliczeniowych
[H7], w tym badanie infrastruktur bezserwerowych [H6]

Znaczenie wynikow:

Mozliwos¢ kompozycji niezaleznych luzno powigzanych przeptywow w jedno
obliczenie

Zmniejszenie narzutu na komunikacje pomiedzy silnikiem a komponentami
aplikacyjnymi

Mozliwos¢ skuteczniejszego zarzgdzania komponentami wykonawczymi (np.
skalowanie)

Uniwersalnos¢ zaproponowane;j architektury — pokazano jej zastosowanie w
chmurze Amazon, chmurze PLGrid, chmurze typu PaaS i klastrze PBS

Zastosowania:

Wdrozenie systemu HyperFlow jako ustugi dla obliczert naukowych w
infrastrukturze PLGrid



ZASTOSOWANIE PRAKTYCZNE



@M Zarzadzanie obliczeniami pilnymi

" Scenariusz: obliczanie poziomu zagrozenia
powodziowego dla duzych obszaréw obwatowan

" Obliczenia terminowe (deadline-driven)




MJ Zarzgdzanie obliczeniami pilnymi

AGH

Selects target area

User Interfate

Get results

O
for flood threat
assessment
Specifies deadline and
time window

-

Workflow
generator

Data access
(DAP)

Fetch

Execution Platform

HyperFlow engine ——

Performance

Jobs / results

'

Message queue

1
5
",
".'.
b

data

Cloud Executor

results ————,

Application
executable

Virtual Machine

Workflow
graph

Wf execution
monitoring

e, v

Provisioning platform

Optimizer

Deployment
plan

Atmosphere

Start/Stop/Reconfigure VM

.

Cloud API

VM VM

Monitoring \



lllmﬂJ Model wydajnosci

AGH

s*d
v

T=ax—+bxv+c (1)

T — total computing time

v — number of VMs

d — time window in days

s — number of tasks (sections)

Parameters a, b, c to be determined experimentally

Solve eq. (1) to compute v (# of VMs) given T (deadline)
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uﬂmﬂ Zastostosowanie przeptywow
aci  naukowych do obliczen pilnych

" Opracowanie metod i architektur wykonawczych

dla obliczen pilnych w oparciu o przeptyw naukowy
[H9,H12]

" Holistyczna metoda optymalizacji konfiguracji
systemu do monitorowania inteligentnych watéw
powodziowych [H4]

Znaczenie wynikow:

" Pokazanie efektywnosci zastosowania

naradygmatu przeptywu naukowego do obliczen

nilnych

" Praktyczna weryfikacja HyperFlow w dziedzinie
inzynierii ztozonych systemow obliczeniowych




Mmlﬂ Zrownoleglanie aplikacji HPC
aci W chmurze (przyktad solwer FEM)




|

Zrownoleglanie aplikacji HPC
w chmurze: architektura

[HyperFIow

VM

) (o

VM images

tree

Element
partition

Optimizer

,

Agglomerated
tree

Workflow
generator

Execution
planner

Provisioner

|

i Development environment

f'

k Deployment

plan g

Decorated
wf grap

Cloud infrastructure

Compute |

| service (EC2) I

| External I

Data
| component element
L= [
Solution Developed / extended
component solution component

LW

HyperFlow infrastructure VM

Work.flow —»| Task scheduler
engine
Message

(Resultsqueue) ( Job queues
A L=

queue
N
AN 7
________ N v
l Input |
[ Solver service -
| generator _

matrix

]
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Zrownoleglania aplikacji HPC
w chmurze: wyniki

Element
partition

plan g

Mesh
tree
I Mech | T T T T
| N | Tree generator | Optimizer
| generator |
Agglomerated
f tree J
Workflow Execution . .
Provisioner
generator (’ planner (V
L Workflow k Deployment
graph

Decorated
wf grapl
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DiCE: Distributed Computing Environments
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