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RESUMEN

Framework para el despliegue automatico de workflows
cientificos en entornos Grid

La heterogeneidad de las infraestructuras de computacién existentes para el despliegue y
ejecucion de workflows cientificos, junto con la complejidad de los workflows utilizados en Grid,
producen que el proceso de scheduling sea una tarea muy complicada. Un enfoque que ayuda a
resolver esta tarea es la utilizacion de un broker de recursos, pero esto provoca que las
infraestructuras Grid asociadas estén fuertemente acopladas con el middleware subyacente. Por
tanto, la integracion de diferentes middlewares representa un desafio que sigue abierto.

En este proyecto se presenta un enfoque flexible para el despliegue de workflows
cientificos en entornos Grid heterogéneos. La propuesta realizada se fundamenta en la
utilizaciéon de un sistema de coordinaciéon basado en el modelo de Linda y un conjunto de
mediadores que abstraen al sistemas de los detalles de los diferentes middlewares utilizados.
Como resultado, la infraestructura permite ejecutar workflows cientificos en diferentes entornos
Grid de forma completamente transparente para el usuario. Ademas, la infraestructura
desarrollada proporciona mecanismos que permiten escalar y extender la misma facilmente,
haciendo que el sistema sea adecuado para una gran variedad de escenarios.

Asimismo, el framework resuelve algunos de los problemas actuales en lo referente al
modelado de workflows cientificos. Los lenguajes de modelado utilizados en la actualidad son
muy dependientes del sistema de gestién de workflows utilizado, dificultando la utilizacién del
mismo en otros entornos y la comparticion de los experimentos. Como solucién, la
infraestructura propuesta permite integrar diferentes entornos de modelado utilizando un
lenguaje independiente del entorno de ejecucién para describir las tareas que constituyen un
workflow.

Las prestaciones del sistema se han analizado y evaluado en términos de rendimiento y
escalabilidad, comparando los resultados obtenidos con otro sistema de gestion de workflows
cientificos como es el caso de Taverna.

Finalmente se presenta un caso de estudio correspondiente al First Provenance
Challenge, por su importancia dentro del campo de las ciencias de la vida, y que sirve para
demostrar la viabilidad de la propuesta desarrollada. Ademéas, se proporcionan diferentes
implementaciones del problema, mostrando la flexibilidad del sistema en lo que respecta a la
utilizaciéon de diferentes entornos de modelado. Taverna y las redes de referencia se utilizan
para modelar los workflows, y se integran varios grids de forma transparente, desplegando el
workflow en las infraestructuras disponibles: Hermes, Aragrid, Piregrid y Amazon EC2.
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Capitulo 1 - Introduccién

Las ciencias de la vida han experimentado una gran evolucién en los altimos afios.
Diversas disciplinas como la biologia, la genética, la quimica o la meteorologia han mostrado un
enorme cambio en como se desarrollan sus investigaciones. La forma de realizar los
experimentos ha evolucionado drasticamente, pasando de pequenos experimentos llevados a
cabo en el laboratorio o con computadores personales a grandes experimentos que necesitan de
grandes infraestructuras de computacién. De esta forma, la computacién cientifica se ha
convertido en el tercer pilar de la ciencia junto con el estudio teérico y la experimentacién [B1].

Como respuesta a las crecientes necesidades de la comunidad investigadora, las
infraestructuras de computacién han ido evolucionando de acuerdo a los nuevos avances
tecnolégicos que han ido apareciendo. Supercomputacion, computaciéon distribuida,
computacion Grid y computacion Cloud son algunas de las soluciones mas empleadas.

Asimismo, las necesidades de los cientificos no sélo han crecido en relacién a la potencia
de calculo necesaria para realizar sus experimentos, sino que también han aumentado en cuanto
a la complejidad de los mismos. Actualmente se necesitan complejos workflows cientificos que
coordinen un elevado nimero de tareas, gestionen complicadas relaciones entre los datos, etc.
Como respuesta a esta necesidad, han aparecido los sistemas de gestién de workflows
cientificos como una herramienta muy atil para modelar y ejecutar los mismos en grandes
infraestructuras de supercomputacién.

Sin embargo, todavia quedan desafios abiertos en este campo, como la necesidad de
incluir sistemas heterogéneos de una forma transparente para formar infraestructuras de
computacion mas potentes o la posibilidad de modelar los workflows cientificos
independientemente del entorno de ejecucién utilizado.

1.1 - Contexto general

Los primeros experimentos cientificos que necesitaban una gran potencia de
computacién recurrieron a la utilizaciéon de supercomputadores. Sin embargo, esta solucién
presentaba grandes problemas. En primer lugar, el elevado coste de estas infraestructuras hacia
el uso de las mismas inalcanzable para la gran mayoria de investigadores. Por otra parte, la
ejecucion de las aplicaciones involucradas en los experimentos era tremendamente dependiente
del supercomputador, por lo que llevaba mucho tiempo ponerla en marcha y el cédigo generado
no podia ser utilizado en otras infraestructuras.

En aquel momento, el mundo empresarial se enfrentaba al problema de automatizar sus
procesos de negocio utilizando para ello aplicaciones informaticas. Este hecho provocé la
aparicion de los primeros workflows dentro del ambito computacional. Un workflow se define
como un conjunto de tareas, de cualquier tipo, conectadas entre si en un determinado orden de
acuerdo a las dependencias existentes entre las mismas. Dentro del ambito de la computacién,
estas tareas se refieren a actividades computacionales o a otro workflow de las mismas
caracteristicas.
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De la misma manera, la comunidad investigadora empezé a adoptar los workflows como
herramienta para modelar sus experimentos. Estos workflows cientificos se caracterizan por
estar compuestos por un gran namero de tareas, computacionalmente muy costosas, y un
manejo complejo de los datos involucrados en las mismas. Los primeros workflows se
representaban utilizando lenguajes muy complejos o a través de scripts que automatizaban la
ejecucién de las tareas.

Posteriormente, el auge de la computacién distribuida provocé un movimiento hacia este
nuevo paradigma ya que resultaba mucho mas accesible para los investigadores y ofrecia
grandes oportunidades. La adopciéon del mismo provocé que la utilizacién de scripts para
ejecutar workflows quedase obsoleta, ya que no permite controlar y coordinar la ejecucion de
las tareas en diferentes recursos que se encuentran distribuidos a través de la red. Como
solucién, aparecieron los sistemas de gestion de workflows como sistemas capaces de
controlar y coordinar la ejecucién de estas tareas utilizando mecanismos de comunicacién como
llamadas a procedimientos remotos (Remote Procedure Call, RPC), tecnologias de objetos
distribuidos y sistemas de ficheros y bases de datos distribuidos.

En la actualidad, el desarrollo de los sistemas distribuidos ha evolucionado en lo que hoy
se conoce como computacion Grid, un paradigma de computacién distribuida en el cual un
conjunto de recursos altamente heterogéneos y geograficamente distribuidos se engloban de
forma transparente para trabajar como uno solo [B2]. Las capacidades de las infraestructuras
Grid han derivado en entornos de ejecucion adecuados para workflows cientificos, provocando
que la comunidad cientifica haya adoptado este nuevo paradigma como base para sus
investigaciones. Por su parte, las tecnologias de comunicacién han evolucionado hacia
arquitecturas orientadas a servicios web (SOAP y REST), lo que también ha influido en los
sistemas actuales de gestién de workflows cientificos.

Sin embargo, la heterogeneidad de las infraestructuras Grid y la propia complejidad que
presentan los workflows cientificos provocan que todavia existan importantes problemas. Por su
naturaleza, los Grids son infraestructuras altamente heterogéneas, sus recursos son muy
dispares y dinamicos, y los elementos que los forman pueden cambiar constantemente. De estos
aspectos surge la necesidad de utilizar un middleware que facilite el control y la coordinacién de
los trabajos en los diferentes recursos. Este middleware es el encargado de conocer las
caracteristicas y el estado de los recursos, mover los datos necesarios entre los mismos,
gestionar la ejecucion de los trabajos y gestionar los fallos que aparezcan en la ejecucién de un
trabajo, principalmente.

Por su parte, los sistemas de gestion de workflows incorporan un elemento, conocido
como broker de recursos, que se encarga de gestionar el estado de los recursos en cada
momento. Para ello, resulta clave la utilizacién de la informacién suministrada por el
middleware. El broker se utiliza para tomar la decision de en qué recurso debe ejecutarse cada
tarea (scheduling), decisién que puede tomarse tanto de forma estatica (antes de ejecutar el
workflow) como de forma dindmica (en el momento de ejecutar cada tarea). Sin embargo, la
naturaleza evolutiva y cambiante del sistema aconseja la utilizaciéon de un scheduling dinamico.
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Estas circunstancias provocan que el broker de recursos y, en consecuencia, el sistema
de gestion de workflows, sean altamente dependientes del middleware utilizado. Esto se traduce
en que migrar el sistema de un middleware a otro, o ajustar el mismo para trabajar
simultaneamente con recursos de diferentes middlewares, es un tarea muy complicada [B3]. A
su vez, esto imposibilita la integracion de diferentes entornos grid para crear infraestructuras
computacionales mucho mas potentes.

Muy recientemente ha surgido el paradigma de la computacion Cloud o computacién
en la nube como alternativa a la computacién Grid. Este nuevo paradigma se basa en la
publicacién y consumo de servicios y el aprovisionamiento de recursos de computacién a través
de Internet, bajo demanda y de una forma flexible, adaptable y altamente configurable. Una de
las principales diferencias de la computacién Cloud respecto a la computacién Grid es que, en el
primero, el usuario no conoce la ubicacion real de los recursos computacionales que esta
utilizando si no que en su lugar trabaja en una maquina virtual que puede corresponder a
cualquiera de los recursos del proveedor del servicios. Esto posibilita un estilo de computacién
distribuido, flexible y escalable, gestionado de forma transparente al usuario final. Aunque la
computacién Cloud estd teniendo un gran éxito en el mundo empresarial, la adopcion en el
ambito cientifico es todavia muy baja por la falta de infraestructuras que permitan la gestién de
workflows cientificos en infraestructuras de computacién Cloud y el coste de las mismas.

Esta heterogeneidad en los recursos de computacion y, en consecuencia, en los sistemas
de gestion de workflows cientificos, unida a la falta de estandares para el modelado de los
mismos, provoca que los experimentos programados por los cientificos e ingenieros sean muy
dependientes del entorno de ejecucién. Como consecuencia, la programacion de workflows
cientificos independientemente del entorno en el que van a ser ejecutados y la portabilidad de
los mismos entre entornos de ejecucion diferentes son desafios que todavia no se han resuelto.

1.2 - Motivacion

La aparicion de nuevos paradigmas de computacién como la computacion Grid y de
sistemas de gestion de workflows ha permitido que los cientificos realicen experimentos cuya
ejecucién era impensable hace unos pocos afios, favoreciendo enormemente el avance de la
ciencia. Sin embargo, todavia existen serios problemas que limitan el avance de este campo.
Principalmente, la heterogeneidad de las diferentes infraestructuras Grid existentes provoca que
los sistemas de gestion de workflows s6lo sean capaces de interactuar con un Gnico grid, o
como mucho con grids gestionados por el mismo middleware. Este aspecto limita enormemente
la capacidad de célculo que los investigadores tienen a su alcance.

Cada dia es mas habitual que los investigadores tengan acceso a varias infraestructuras
de computacién, gestionadas por centros, grupos o instituciones diferentes. Sin embargo, la
heterogeneidad habitual entre dichas infraestructuras imposibilita la utilizacién de las mismas
de forma conjunta, por lo que el usuario se ve obligado a elegir una de ellas para realizar su
experimento. Si ademas tenemos en cuenta que estos sistemas tienen un gran namero de
usuarios que ejecuta trabajos a la vez, las posibilidades de que los trabajos tarden mas en
empezar a ejecutarse o sufran expulsiones y tengan que ser reiniciados crece enormemente,
provocando que la duracion del experimento se prolongue mas de lo realmente necesario.
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Un sistema que permita la integraciéon de varios entornos de ejecucién diferentes para
que se comporten como uno sélo, permitiria solventar estos problemas. En primer lugar,
ofreceria una mayor potencia de calculo haciendo que el investigador pueda aprovechar todos
los recursos que se encuentran a su alcance. En segundo lugar, se minimizaria la espera
necesaria para ejecutar un trabajo y el riesgo de sufrir expulsiones al contribuir a que los
sistemas tengan una menor carga local, al ejecutar las diferentes tareas del workflow de una
forma balanceada entre los diferentes recursos existente. Esto Gltimo esta estrechamente
relacionado con los diferentes mecanismos de prioridad que se asignan en las infraestructuras a
los usuarios que menos estresan el sistema. Una politica adecuada de despliegue de trabajos en
base a su carga computacional favorecera la prioridad que se le dé al usuario en los diferentes
sistemas, contribuyendo a mejorar la calidad del servicio.

Por otra parte, un aspecto fundamental en el proceso de investigacion en cualquier
disciplina y, en especial, en el campo de las ciencias de la vida, es la capacidad de reutilizar y
compartir los experimentos realizados. Una fase habitual de la investigacién es la de blsqueda
de técnicas, herramientas y métodos que permitan resolver dichos problemas mediante el
analisis de diferentes publicaciones. Sin embargo, en este proceso surge habitualmente el
problema derivado de la complejidad de evaluar, comprobar y comparar los resultados de una
publicacion con los resultados de otra. Esta dificultad surge por la heterogeneidad de las
técnicas actuales de modelado. Cada sistema utiliza su propio lenguaje para modelar los
workflows que ejecuta, siendo éste muy dependiente del mismo y, por tanto, muy dependiente
de la infraestructura de ejecuciéon. Este aspecto provoca que la repeticion del mismo
experimento en otra infraestructura diferente sea muy complicado.

La utilizacién de un lenguaje de modelado independiente de la infraestructura aporta
valiosas mejoras a este proceso de comprobacién y evaluacion asi como la comparticiéon de
experimentos entre los diferentes investigadores, lo que facilitaria a su vez las labores de
investigaciéon y favoreceria al avance de la ciencia. Igualmente, el desarrollo de un sistema de
gestion de workflows que permitiese diferentes lenguajes de modelado conseguiria el mismo
efecto.

1.3 - Objetivos de este proyecto

Este proyecto se enmarca dentro del Grupo de Integracién de Sistemas Distribuidos y
Heterogéneos (GIDHE) [W1], el cual forma parte del Departamento de Informatica e Ingenieria
de Sistemas (DIIS) de la Universidad de Zaragoza. Una de las lineas principales de este grupo
estd orientada al analisis y estudio de posibles soluciones para resolver los diferentes problemas
comentados anteriormente.

El objetivo principal de este Proyecto Final de Carrera es desarrollar un middleware que
permita la integracion de diferentes infraestructuras de computacién heterogéneas. Para ello se
propone la utilizaciéon de un broker de mensajes basado en el modelo de coordinacién Linda
[B4, B5] y un conjunto de mediadores que encapsulan los diferentes entornos de ejecucion,
basandose en la experiencia del grupo GIDHE en este tipo de soluciones en otros dmbitos de
aplicacion.
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La utilizaciéon de un conjunto de mediadores nos permite integrar varios middleware
diferentes de una forma sencilla. Cada mediador encapsula y gestiona las caracteristicas
especificas del entorno de ejecucién, de una manera completamente transparente para el
usuario, haciendo que el mismo no tenga que preocuparse de la heterogeneidad de los recursos
de computacion utilizados. Como resultado, los workflows implementados utilizando la
infraestructura propuesta pueden ejecutarse en diferentes grids, como el cluster Hermes [W2]
del Instituto Universitario de Investigacion en Ingenieria de Aragén (I3A) [W3], que es
manejado por Condor [W4], o los grids Piregrid [W5] y Aragrid [W6], gestionados por glite
[W7]. De la misma forma, diferentes tareas de un mismo experimento podrian ejecutarse en
diferentes infraestructuras sin ningin tipo de esfuerzo adicional por parte del usuario.

El paradigma de las redes en redes [B6] y la herramienta Renew [B7] se utilizan para
lograr la independencia entre el modelado de workflows cientificos y el sistema responsable del
entorno Grid y para permitir la portabilidad de los workflows desarrollados entre diferentes
entornos de ejecucion. Las redes de referencia, pertenecientes al paradigma de las redes en
redes, una subclase de las redes objeto basada en el formalismo de las redes de Petri de Alto
Nivel, permiten representar, modelar e implementar sistemas concurrentes y distribuidos. La
herramienta Renew proporciona un entorno grafico de modelado y ejecucion utilizando este
paradigma. En cualquier caso, la utilizacion de estas tecnologias no es obligatoria y se posibilita
tanto la integracién del sistema en otros entornos como Taverna [W8| como la traduccién de
workflows cientificos modelados utilizando otros lenguajes.

Concretamente, el framework abarcara los siguientes aspectos:

* Coordinacién mediante un broker de mensajes basado en Linda. Como se ha comentado
anteriormente, se utilizard un broker de mensajes basado en el modelo de coordinacion
Linda para permitir la integracién de diferentes entornos Grid de una forma transparente.

* Escalabilidad. El sistema debe ser escalable con respecto a las infraestructuras de
computacién que pueden ser anadidas al mismo, el nimero de componentes adicionales
que pueden ser utilizados y el nimero de tareas que pueden ser gestionadas.

* Flexibilidad. El framework debe ser flexible desde varios puntos de vista:

1. Debe ser flexible desde el punto de vista de la integracion de distintos componentes al
sistema. La incorporacién de los mismos al framework debe ser transparente para el
resto de componentes involucrados.

2. Debe ser flexible desde el punto de vista de los entornos de ejecucién que se pueden
utilizar. No deben existir limitaciones sobre las caracteristicas de los entornos de
ejecucién ya que se pretende lograr una infraestructura en la que el entorno de
ejecucion utilizado sea completamente independiente del resto de componentes del
sistema.

3. Debe ser flexible desde el punto de vista de los workflows que se pueden ejecutar. El
sistema debe ser capaz de ejecutar cualquier tipo de workflow con las (nicas
limitaciones de que el modelo del mismo sea correcto y exista como minimo una
infraestructura de computacién que sea capaz de ejecutarlo.
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4. Debe ser flexible desde el punto de vista de los usuarios que pueden acceder al sistema.
El framework puede ser utilizado por diferentes usuarios que pueden tener permisos de
acceso a diferentes entornos de ejecucién. Por tanto, el sistema debe ser capaz de
gestionar los diferentes usuarios existentes junto con los diferentes recursos accesibles
por parte de cada usuario. Existen diversas formas de implementar esta funcionalidad,
como los perfiles de usuario o las politicas de personalizacién de usuario.

* Adaptabilidad y tolerancia a cambios dinamicos en el entorno. El framework debe ser
capaz de adaptarse a las condiciones cambiantes del entorno en lo que se refiere a usuarios
existentes, infraestructuras disponibles y aplicaciones definidas. De esta forma, debe ser
posible definir nuevos usuarios, entornos de ejecucion y aplicaciones sin que la ejecucién
del sistema se vea afectada.

* Gestion de los fallos encontrados. El sistema debe ser capaz de gestionar los fallos que
aparezcan al ejecutar un workflow, ya sean fallos motivados por un error en el modelo o
por un fallo en la infraestructura de computacion.

* Incorporacién con los entornos de computacion disponibles. El framework debe incorporar
las diferentes infraestructuras Grid de computacion disponibles como son el caso de
Hermes, Piregrid y Aragrid. Ademas, debe permitir la inclusién de infraestructuras de
computacién confiables, en las que se garantiza que no van a existir fallos en los recursos
de computacién. En el caso que nos ocupa se utilizara Amazon EC2 (Amazon Elastic
Compute Cloud) [W9] como infraestructura confiable.

* Independencia entre la capa de modelado y la capa de despliegue y ejecucion. EI modelado
de workflows debe ser independiente de la infraestructura concreta en la que se va a
ejecutar el mismo.

* Compatibilidad con otras herramientas de modelado de workflows cientificos. Gracias a la
independencias entre la capa de modelado y la capa de ejecucién, el sistema debe ser
capaz de desplegar workflows modelados con otra herramienta diferente.

* Facilidad de utilizacién y configuracién. La configuracion y utilizacion del sistema debe ser
sencilla. No debe ser necesaria la intervencién de una persona especializada en el manejo
de la infraestructura para configurar el sistema o para ejecutar los workflows.

1.4 - Organizacion de la memoria

El resto de esta memoria se organiza de la siguiente forma:

* Capitulo 2. Puesta en contexto. Se describen los conceptos fundamentales propios del

contexto en el que se enmarca el proyecto.

* Capitulo 3. Estado del arte. Se analizan los diferentes sistemas existentes en la

actualidad y se realiza una comparacién exhaustiva de los mismos.

* Capitulo 4. Modelado e implementacion. Se presenta el disefio y la implementacién del

sistema.

* Capitulo 5. Evaluacion del sistema. Se analiza el sistema desde el punto de vista de
rendimiento y escalabilidad, comparando el mismo con otros sistemas existentes.
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Capitulo 6. Caso de estudio: First Provenance Challenge. Se proporciona un caso de

estudio en el area de la obtencién de imagenes cerebrales de alta resolucién.

Capitulo 7. Conclusiones y trabajo futuro. Se ofrecen las conclusiones, tanto a nivel
técnico como personal, a las que se ha llegado tras la realizacién del proyecto. Asimismo,
se describen posibles lineas futuras de trabajo.

Adicionalmente, se incluyen una serie de anexos que ofrecen informacién adicional para

completar los contenidos ofrecidos en la memoria principal:

Anexo | - Gestion del proyecto. Se describe la metodologia de trabajo utilizada, la
gestion del tiempo y el esfuerzo y las herramientas de gestién utilizadas.

Anexo Il - Tecnologias utilizadas. Se enumeran las principales tecnologias utilizadas
durante el desarrollo de este proyecto, afiadiendo una breve descripcion de las mismas e
indicando en qué parte del sistema se han utilizado.

Anexo lll - Manual de usuario. Se proporciona el manual de usuario que describe como

instalar y utilizar el sistema.

Anexo IV - Registros del sistema. Se detallan los aspectos mas relevantes de los
registros de informacién utilizados en el sistema. Se proporcionan los esquemas que deben
seguir los ficheros de configuracién y ejemplos de los mismos.

Anexo V - Broker de coordinacién. Se describen las modificaciones realizadas en el
broker de coordinacién utilizado.

Anexo VI - Componente de movimiento de datos. Se detalla el componente de
movimiento de datos, indicando su utilidad y detalles acerca de la implementacién del
mismo.

Anexo VIl - Componente de gestion de fallos. Se detalla el componente de gestion de
fallos, indicando los fallos que son gestionados, las politicas de recuperaciéon ante dichos
fallos y detalles sobre la implementacién del componente.

Anexo VIIlI - Mediadores. Se detallan los aspectos mas relevantes de la utilizacién e
implementacién de los diferentes mediadores utilizados.

Anexo IX - Evaluacion del sistema. Se analiza el sistema desde el punto de vista de
rendimiento y escalabilidad, comparando el mismo con otros sistemas de gestién de
workflows cientificos.

Anexo X - Caso de estudio: First Provenance Challenge. Se proporciona un caso de
estudio en el area de la obtencién de iméagenes cerebrales de alta resolucién.

Ademas, se incluyen dos secciones adicionales tras los anexos:

Glosario: Listado de términos y abreviaturas utilizadas frecuentemente en esta memoria

junto con su significado.

Bibliografia: Listado de referencias bibliograficas y referencias web utilizadas en esta

memotria.
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Capitulo 2 - Puesta en contexto

Hay una gran cantidad de términos y conceptos necesarios para comprender el contexto
de este proyecto y las diferentes magnitudes del mismo. En este capitulo, vamos a explicar los
mas relevantes para facilitar la comprensién tanto de la memoria como del proyecto en general.

2.1 - Computacion Grid

La computacién Grid es un paradigma de computacién distribuida en el cual un
conjunto de recursos altamente heterogéneos y geograficamente distribuidos se engloban de
forma transparente para trabajar como uno solo. De esta forma, se logra la visién de tener un
solo computador muy potente, con recursos muy elevados, tanto en lo que respecta a potencia
de calculo como a memoria o a capacidad de almacenamiento.

En general, este tipo de sistemas son sistemas de alta disponibilidad y de propésito
general que dan servicio a un gran nimero de usuarios. Los usuarios que tienen caracteristicas,
intereses y objetivos comunes forman una organizacién virtual (Virtual Organization, VO) y
definen su propia forma de compartir informacién. Las VOs facilitan la comparticién de
contenidos entre sus usuarios, de una forma segura, sin que los usuarios de otras VOs tengan
acceso a dichos contenidos.

Una de las caracteristicas clave de este tipo de infraestructuras es la heterogeneidad de
los recursos que la componen. Un grid puede estar compuesto por ordenadores de muy diversas
caracteristicas utilizando diferentes Sistemas Operativos. Otro aspecto clave es la naturaleza
dindmica de este tipo de sistemas. Los recursos que componen el Grid varian constantemente,
haciendo que las caracteristicas del mismo estén en continuo cambio. Debido a las dos
circunstancias anteriores, los sistemas Grid estan sujetos a la aparicion de fallos. Los cambios
que surgen en el entorno de computacién pueden provocar fallos en los trabajos que se estan
ejecutando en el Grid, por ejemplo, si el trabajo se estd ejecutando en un nodo que se
desconecta del Grid. Asimismo, debido al elevado niimero de usuarios que acceden al Grid, es
posible que el trabajo de un usuario sea expulsado de un nodo para ejecutar en el mismo un
trabajo de otro usuario con mejor prioridad.

Los tres aspectos anteriores hacen necesaria la utilizacion de un middleware que gestione
la ejecucion de trabajos en la infraestructura. Un middleware es un sistema que se encarga de
englobar y gestionar todos los servicios y recursos que ofrece el Grid bajo una anica interfaz
comin. Algunos de los aspectos principales de los que se encarga el middleware son: gestion
dinamica de los recursos, despliegue de los trabajos en los diferentes nodos del Grid, gestion de
los fallos producidos, control de acceso y seguridad, etc.

2.2 - Computacion Cloud

La computacién Cloud o computacion en la nube es un nuevo paradigma de
computacién que para muchos corresponde con la evolucién natural de la computacién Grid.
Este nuevo paradigma se basa en el ofrecimiento de servicios y aprovisionamiento de recursos
de computacién a través de Internet bajo demanda y de una forma flexible, adaptable y
altamente configurable.
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Una de las principales diferencias de la computacion Cloud respecto a la computacion
Grid es que, en este nuevo paradigma, el usuario no conoce la ubicacién real de los recursos
computacionales que esta utilizando si no que en su lugar trabaja en una maquina virtual que
puede corresponder a cualquiera de los recursos del proveedor del servicio de Cloud. La
principal ventaja que aporta es la posibilidad de solicitar recursos bajo demanda de una forma
flexible. El usuario solicita recursos de computacién para satisfacer las necesidades que tiene en
un momento determinado, pagando solamente por el consumo efectuado y no de una forma
global. De esta forma, el usuario puede ejecutar sus experimentos en una infraestructura que se
adapta a las necesidades del mismo provocando un mejor aprovechamiento de los recursos. Por
contra, uno de sus principales problemas es que la informacién gestionada por el usuario
también se almacena en la nube, es decir, en los servidores del proveedor. Esto implica que
ahora el usuario se hace dependiente del proveedor del servicio de Cloud ya que éste almacena
su informacién. Otro de los problemas que presenta esta aproximacién es que, al almacenar el
proveedor la informacién y gestionar la misma, el usuario pierde el control sobre su informacién
con los consiguientes problemas de seguridad y propiedad que esto conlleva.

La computacion Cloud estd teniendo un gran éxito en el mundo empresarial. Sin
embargo, la adopcion en el ambito cientifico es todavia muy baja por la falta de
infraestructuras que permitan la gestion de workflows cientificos en infraestructuras de
computacién Cloud y por el coste asociado de este nuevo paradigma. Por ello, su utilizacién
actual se limita a cubrir necesidades puntuales para poder cumplir fechas limites.

2.3 - Workflows cientificos

Un workflow se define como un conjunto de tareas, de cualquier tipo, conectadas entre
si en un determinado orden de acuerdo a las dependencias existentes entre las mismas. Dentro
del ambito de la computacién, estas tareas se refieren a actividades computacionales o a otro
workflow de las mismas caracteristicas. En el ambito de las ciencias de la vida los workflows se
denominan workflows cientificos y se caracterizan por estar compuestos por un gran namero de
tareas, computacionalmente muy costosas, y un manejo complejo de los datos involucrados.

Los workflows se han establecido como una de las herramientas principales para
representar los experimentos realizados por los investigadores de los diferentes campos de las
ciencias de la vida. Sin embargo, no existen lenguajes, metodologias o herramientas estandares
para su modelado. Por tanto, han surgido una gran variedad de alternativas para el mismo,
complicandose enormemente compartir los modelos realizados entre diferentes investigadores.

Por su parte, los sistemas de gestiéon de workflows cientificos ofrecen su propio lenguaje
de modelado. Por cuestiones de simplicidad, los usuarios utilizan el lenguaje asociado al sistema
de gestion que les permite ejecutar sus experimentos debido a que la traduccién entre lenguajes
de modelado no es siempre sencilla e introduce un paso extra en el proceso. Esto provoca que
los modelos sean muy dependientes del sistemas y, en consecuencia del Grid en el que se
ejecuten los mismos, complicando su reutilizaciéon por parte de otras personas.

Los workflows se pueden clasificar en dos grandes grupos: workflows dirigidos por el
control y workflows dirigidos por los datos. En los primeros, las interacciones entre las
diferentes tareas que forman el workflow definen las dependencias entre las mismas. En los
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segundos, las dependencias representan el flujo de los datos entre las tareas que producen los
mismos y las tareas que los consumen. Asimismo, también existen lenguajes hibridos que
mezclan caracteristicas de ambos grupos.

No existe un consenso sobre que tipo de workflows son mejores, si no que suele
depender del tipo de problema o del dominio de aplicacion del mismo. El problema reside en
que en muchas ocasiones el lenguaje proporcionado por el sistema no es adecuado para
representar el workflow lo que da lugar a problemas en el modelado del mismo.

2.4 - Sistemas de gestion de workflows cientificos

Los sistemas de gestion de workflows ofrecen herramientas y servicios para modelar,
desplegar y ejecutar workflows cientificos de un modo automatico. El objetivo principal de estos
sistemas consiste en facilitar la labor del usuario abstrayendo al mismo de la complejidad
inherente que presentan los recursos fisicos en los que se despliegan las tareas. Con ese mismo
objetivo, estos sistemas automatizan algunas tareas como el movimiento de datos que hay que
realizar entre los recursos para permitir la ejecucion de las tareas, la obtencion de los logs o
registros de ejecucion de las tareas ejecutadas o la coordinacién de las diferentes tareas de
acuerdo a las dependencias establecidas por el usuario en el modelo.

Este tipo de sistemas surgié como respuesta a las necesidades de los cientificos a la hora
de ejecutar sus experimentos en infraestructuras de computacién de alto rendimiento. En este
tipo de entornos de ejecucién, la coordinacién de las diferentes tareas de un workflow o el
movimiento de datos entre los diferentes nodos de la infraestructura se vuelve un aspecto
complicado. Asimismo, los sistemas de gestion de workflows cientificos también intentan
facilitar la labor del usuario automatizando procesos repetitivos como puede ser la visualizacion
de los resultados o la recuperacién de los logs de ejecucion.

Para entender este tipo de sistemas, es necesario conocer cémo es el usuario que utiliza
los mismos. Normalmente los usuarios son cientificos de diferentes campos de las ciencias de la
vida como biologia, geologia, genética, astronomia, etc. En general, los cientificos de estos
campos tienen un bajo conocimiento de aspectos informaticos. Esto se traduce en que en
general el cientifico no estd dispuesto a realizar un esfuerzo extra para aprender como se
utilizan diferentes sistemas y valorar cual es el mas adecuado para sus intereses. En su lugar, en
general, los cientificos se limitan al aprendizaje y utilizacién de un nico sistema.

Por tanto, un requisito fundamental en el desarrollo de estos sistemas es la simplicidad
en lo que se refiere a la interacciéon con el usuario, ya que este es un aspecto clave para el
mismo. Por esta razén, en general, los sistemas de gestion de workflows cientificos
proporcionan interfaces graficas para componer los mismos de una forma sencilla e intuitiva.
Sin embargo, esto provoca que los workflows desarrollados no puedan ser utilizados por otros
sistemas, lo que dificulta la comparticion de los mismos. Debido a esto, algunos sistemas se
han orientado hacia un grupo determinado proporcionando servicios avanzados orientados al
desarrollo de workflows dentro de ese campo de aplicacién, es el caso de Taverna [W8] que
esta orientado al campo de la bioinformatica. Este altimo aspecto es una de las claves de la
existencia de numerosos sistemas de gestion de workflows cientificos y de que no haya ningiin
sistema que se haya impuesto al resto.
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Por otra parte, como contraposicion a la sencillez que buscan los sistemas en la
interacciéon con los usuarios, estos sistemas utilizan técnicas complejas para coordinar y ejecutar
los workflows. Las infraestructuras de computacion son altamente heterogéneas y se gestionan
a través de middlewares muy diferentes, esto provoca que los sistemas de gestion de workflows
sean muy dependientes del entorno de ejecucién y hace necesario la utilizacién de mecanismos
complicados para permitir la automatizacion de los diferentes aspectos ya comentados. A su
vez, esto introduce un problema adicional: la configuracién de los sistemas en lo que respecta al
entorno de ejecucién es muy compleja y requiere de personal especializado, lo que dificulta la
puesta en marcha del sistema.

Las diferentes alternativas que han aparecido siguen todas la misma filosofia:
proporcionar un lenguaje de modelado sencillo de utilizar y que a la vez permita modelar
workflows cientificos complejos y sacar el maximo rendimiento posible de la infraestructura de
computacién a la hora de desplegar y ejecutar los workflows. Sin embargo, precisamente por
esto surgen dos grandes problemas:

* El modelado de los workflows es altamente dependiente del sistema. Como consecuencia,
la comparticion de workflows y la ejecucion del mismo workflow en otra infraestructura se
vuelve muy complicada.

* El acoplamiento entre el sistema de gestién de workflows cientificos y la infraestructura de
computacién es muy alto. De esta forma, la configuracion del sistema en la infraestructura
es compleja, la migracion del sistema de una infraestructura a otra es dificil y la
integracion de diferentes infraestructuras de computacién dentro del mismo sistema no es
posible.

En el Capitulo 3 se realiza una comparacion de los sistemas de gestién de workflows
cientificos mas destacables de acuerdo a sus caracteristicas mas relevantes.

2.5 — El modelo de coordinacion Linda

El modelo de coordinacién Linda, propuesto originalmente por Carriero y Gelernter [B4,
B5], se basa en el principio de comunicacién generativa, es decir, en el consumo de una serie de
estructuras pasivas de datos (tuplas, similares al concepto de listas en el lenguaje LISP) que
son producidas por los participantes involucrados en la coordinacién. Linda se compone de un
espacio global de tuplas o pizarra y un conjunto de procesos que acceden al espacio de tuplas
utilizando un conjunto reducido de operaciones atémicas: una operaciéon out de escritura de
tuplas en el espacio, una operacion in para realizar la lectura destructiva de tuplas del espacio y
una operacién rd para realizar la lectura no destructiva. Las operaciones de lectura reciben
como parametro un patrén y devuelven una tupla del espacio que coincide con la descripcion
dada en el patron, bloqueando al proceso invocante durante su ejecucion. El éxito del modelo
de coordinacién Linda en los entornos de sistemas distribuidos se ha debido, principalmente, a
su conjunto reducido de operaciones, a su caracteristica de coordinacién basada en los datos, y
en la comunicacién desacoplada en el tiempo entre procesos que pueden cooperar entre si sin
tener que adaptarse o anunciarse.

En el caso de las operaciones de lectura, se pueden utilizar comodines que sustituyan
tuplas enteras o atributos. Al utilizar un patrén sin comodines existird un emparejamiento si
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hay una tupla exactamente igual en el espacio de tuplas. Si, por el contrario, se utiliza un
patrén con comodines, se pueden utilizar diferentes politicas de emparejamiento (politicas de
matching) para determinar si existe concordancia. Las dos politicas mas habituales son:

* Emparejamiento fuerte. Los comodines del patrén sélo pueden corresponderse en la tupla
emparejada con elementos atémicos (nimeros enteros, nimero reales, cadenas, etc.) no
con otras tuplas.

* Emparejamiento débil. Los comodines del patrén pueden emparejarse tanto con elementos
atémicos como con otras tuplas.

Existen diversas implementaciones, tanto centralizadas como distribuidas, del modelo de
coordinacién Linda. En este proyecto utilizaremos WS-PTRLinda [B9], una implementacién
realizada en el marco del grupo GIDHE [W1] que utiliza las redes en redes [B6], la herramienta
Renew [B7] y que se basa en la implementacién anterior del grupo, RLinda [B2, B10].

2.6 - MyExperiment

Uno de los aspectos fundamentales para los investigadores es la adquisicion vy
comparticién de conocimiento. El trabajo de investigaciéon consiste, en muchas ocasiones, en
buscar técnicas, herramientas y datos y combinarlos para dar solucién a algin problema
determinado. El desarrollo de Internet y el crecimiento de la comunidad investigadora han
provocado que exista una mayor cantidad de informacion en la red y que sea muy facil acceder
a la misma. Sin embargo, todavia existen barreras que limitan la comparticién, principalmente
de herramientas, ejemplos y resultados entre investigadores. De la misma forma, el grado de
comunicacién y colaboracién entre los diferentes investigadores es todavia muy escaso.

Para dar solucién a estos problemas nace myExperiment [B8, W8], una red social para
investigadores que fomenta la comparticion de toda clase de informacién: publicaciones,
workflows cientificos, datos, resultados, logs de ejecucion, etc. Actualmente (Agosto de 2011)
cuenta con mas de 3000 miembros, 200 grupos, 1000 workflows, 300 ficheros y 100 packs
(conjuntos completos de informacién). El principal objetivo de esta comunidad es eliminar las
barreras existentes en el mundo de la investigacion.

Uno de los principales avances que introduce es la oportunidad de compartir los
experimentos realizados junto con sus datos, resultados y Jogs de ejecuciéon (en los
denominados packs), permitiendo al resto de investigadores acceder no sélo a su técnica o
método si no también al experimento que lo muestra y con el que se han presentado los
resultados. Esto fomenta la comparticién, la reutilizacion y la comprobacién de que los
resultados son correctos. Asimismo, myExperiment da la oportunidad de crear grupos y
comunidades y entablar una comunicacién fluida con los diferentes investigadores de la
comunidad.

MyExperiment ha sentado las bases para lo que muchos consideran una nueva forma de
investigacion que regira el mundo de la investigacién cientifica, por lo menos en el dmbitos de
las ciencias de la vida, en los préximos afios. De hecho, ya han surgido algunos proyectos
colaborativos basados en esta idea como, por ejemplo, SALAMI [W11], un proyecto
multidisciplinar para el anélisis de grandes cantidades de informacién musical.
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Capitulo 3 - Estado del arte

La heterogeneidad de las infraestructuras de computacién, la propia complejidad de los
workflows cientificos y la diversidad de areas de aplicacién de los mismos han provocado la
existencia de una gran variedad de herramientas para modelar, desplegar y ejecutar workflows
en entornos Grid. En este apartado, vamos a analizar los sistemas mas empleadas vy
cominmente aceptados dentro de la comunidad cientifica de acuerdo a las taxonomias
presentadas en [B11, B12]|. Se abordaran los diferentes enfoques existentes desde el punto de
vista del modelado de workflows cientificos y desde el punto de vista del despliegue y ejecucién
de dichos workflows. Esto corresponde con la visién que tanto los usuarios finales como los
desarrolladores tienen de este tipo de infraestructura. Finalmente compararemos dichos
sistemas de acuerdo a la clasificacién realizada.

3.1 - Herramientas de modelado de workflows cientificos

Desde el punto de vista del modelado, los diferentes sistemas pueden clasificarse de
acuerdo a las siguientes caracteristicas:

* Estructura. Un workflow cientifico estd formado por una serie de tareas que deben
ejecutarse en un cierto orden, de acuerdo a las dependencias existentes entre las mismas,
ya sean éstas dependencias de datos o dependencias de control. A nivel conceptual, existen
dos representaciones posibles:

1. Estructura de grafo aciclico dirigido (DAG). Estos workflows se caracterizan porque
sélo permiten operaciones de secuencia, eleccién y paralelizacion, no permiten la
utilizacién de bucles.

2. Estructura de grafo. Estos workflows se caracterizan por permitir la utilizacion de
cualquier tipo de estructura de control, bucles incluidos.

* Modelo. En lo que hace referencia al modelo o especificacién del workflow, existen dos
posibilidades: un modelo abstracto o un modelo concreto.

1. En un modelo abstracto, el workflow se define independientemente de la plataforma de
ejecucion.
2. En un modelo concreto, las tareas del workflow estan ligadas a recursos fisicos

concretos en los que se ejecutaran posteriormente.

» Sistema de composicién. Respecto al sistema de composicién de los workflows, podemos

dividir los sistemas en sistemas de composicién automatica y sistemas dirigidos por el

usuario.

1. Los sistemas automaticos generan workflows automaticamente a partir de una serie de
requisitos indicados por el usuario.

2. Los sistemas dirigidos por el usuario requieren la edicion directa del workflow. Dentro
de este grupo, se pueden identificar dos técnicas de composicion:

1. Técnicas basadas en representacion textual, ya sea mediante un lenguaje de
marcado tipo XML u otro tipo de lenguaje.
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2. Técnicas basadas en la edicion grafica del grafo que modela el workflow, ya sea

mediante Redes de Petri, diagramas UML o diagramas de componentes propios.

* Restricciones de calidad de servicio (Quality of Service, QoS). Otro aspecto interesante

reside en si el propio sistema de modelado del workflow permite recoger restricciones

relacionadas con calidad de servicio. Los sistemas que incorporan esta caracteristica

permiten asignar restricciones de calidad de servicios a dos niveles diferentes:

1. A nivel de tarea. Se indican los requisitos de QoS de forma individual para todas las

tareas del workflow. Los requisitos globales se pueden obtener a través de los requisitos

individuales de cada tarea.

2. A nivel de workflow. Se indican los requisitos de QoS para el workflow completo.

En la tabla 1 se recoge una lista de las diferentes herramientas de modelado de

workflows analizadas junto con sus caracteristicas en lo que respecta a los aspectos anteriores.

Herramienta |Estructura| Modelo |Sistema de Composicion| Restricciones de QoS
Askalon [W12] |Grafo Abstracto |Dirigido: grafico y textual |Definidas por el usuario
o preestablecidas
Condor [W4] |DAG Abstracto |Dirigido: textual El usuario define los
recursos deseados
Gridbus DAG Abstracto. Dirigido: textual Fecha limite.
Workflow [W13] Concreto Minimizacién del coste.
Globus [W14] |DAG Abstracto |Dirigido: textual Tiempo de ejecucion
estimado de la aplicacién
Kepler [W15] |Grafo Abstracto. Dirigido: grafico No Disponible
Concreto
Pegasus [W16] DAG Abstracto |Automatico. No Disponible
Dirigido: textual
Taverna [W8] |DAG Abstracto. Dirigido: grafico y textual No Disponible
Concreto
Triana [W17] |Grafo Abstracto |Dirigido: grafico No Disponible
UNICORE [W18] Grafo Concreto |Dirigido: grafico No Disponible

Tabla 1: Herramientas de gestion de workflows cientificos en Grids. Modelado

En la seccién 3 dentro de este mismo capitulo se realiza un analisis de los resultados

presentados en la tabla anterior.

3.2 - Herramientas de despliegue y ejecucion de workflows

cientificos

Desde el punto de vista del despliegue y ejecucién de workflows cientificos vamos a

centrarnos en tres aspectos fundamentales: el mecanismo de scheduling utilizado para desplegar

las tareas, el mecanismo de coordinacién utilizado entre los diferentes elementos del sistema y

los aspectos mas importantes relacionados con la gestién de los datos y los fallos producidos.
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Scheduling

El scheduling es el proceso que determina en qué recurso concreto se va a realizar la

ejecucion de una tarea concreta. Se trata de un aspecto clave para aspectos como el

rendimiento o la satisfaccién de los requisitos definidos para el workflow cientifico. Los aspectos

fundamentales que caracterizan este proceso son los siguientes:

* Arquitectura del scheduler. La arquitectura del scheduler es muy importante de cara a

aspectos como el rendimiento y la escalabilidad del sistema. Existen tres posibilidades:

1

. Arquitectura centralizada. En este tipo de arquitectura, un Gnico scheduler central

toma toda las decisiones para el despliegue de todas las tareas del workflow.

Arquitectura jerarquica. En una arquitectura jerarquica existe un scheduler global que
controla a una serie de schedulers de menos nivel. El scheduler global asigna
subworkflows a los schedulers locales que despliegan las tareas de los mismos.

Arquitectura descentralizada. En una arquitectura distribuida, existen varios schedulers,
todos al mismo nivel, que se comunican entre si y que despliegan las tareas,
seleccionandose en cada momento el scheduler con menor carga.

* Tipo de scheduling. Dependiendo del momento en el que se realiza el scheduling y las

caracteristicas del mismo podemos distinguir entre:

1

. Scheduling estatico. El scheduling se realiza antes de la ejecucion del workflow. Puede

clasificarse a su vez en otros dos tipos.

1. Dirigido por el usuario. El usuario puede decidir cdmo mapear las tareas en los
recursos disponibles, de acuerdo a sus propios criterios.

2. Basado en simulacién. El scheduling se realiza en base a una simulacién previa de
las tareas del workflow. Esta simulacién puede basarse en informacién estatica o en
resultados de rendimiento de ejecuciones previas.

. Scheduling dinamico. El scheduling se realiza en tiempo de ejecucién. Hay dos clases:

1. Basado en prediccidon. Es similar al scheduling estatico basado en simulacién, se
mezcla informacion dinamica con resultados basados en prediccién.

2. Scheduling bajo demanda. La decisién se realiza en el momento de ejecutar la tarea
utilizando la informacién actual del estado del sistema.

 Estrategia de scheduling. Desplegar un workflow cientifico en un entorno distribuido es un

problema NP-Completo. Las diferentes estrategias empleadas utilizan heuristicas de
acuerdo a criterios de QoS como son el presupuesto disponible o el cumplimiento de fechas

de entrega. Las diferentes estrategias posibles son:

1.

Estrategias dirigidas por el rendimiento que tratan de conseguir un tiempo minimo de
ejecucion del workflow.

. Estrategias dirigidas por el coste que minimizan el gasto realizado.

Estrategias dirigidas por la confianza que buscan incrementar la fiabilidad al ejecutar
las tareas que componen el workflow.
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Coordinacion

Para realizar las diferentes tareas necesarias para coordinar y gestionar la ejecucién de
un workflow, es necesaria la interaccién de varios componentes independientes como son el
scheduler o el gestor de recursos. Ademas, estos sistemas pueden encontrarse distribuidos por
lo que la coordinacién y comunicacién entre estos elementos se vuelve un aspecto fundamental.

* Mecanismo de coordinacién. Existen tres posibles mecanismos de coordinacion:

1. Coordinacién basada en mercado. En este paradigma de coordinacién, los recursos
computacionales son vistos como productos de un mercado virtual en el cual se
produce la compra y venta de los mismos para permitir la asignaciéon de recursos de
una manera eficiente.

2. Coordinacién basada en grupos. Se basa en la formacién de grupos, denominados
Organizaciones Virtuales (VOs), entre usuarios con areas de investigacion similares.
Dentro de estros grupos se permite la comparticién de recursos e informacién entre los
miembros de los mismos.

3. Coordinacion basada en un espacio compartido. En este tipo de coordinacién existe un
espacio compartido para todos los participantes del sistema y que puede ser accedido
concurrentemente por los mismos.

Gestion de datos y fallos

El altimo aspecto importante reside en como se realiza la gestion de los datos y qué
mecanismos se utilizan para recuperarse de los fallos que se puedan producir en el sistema.

* Recuperacién de informacién. Los sistemas de gestién de workflows no ejecutan las tareas

en si, si no que coordinan la ejecuciéon de las mismas en los recursos disponibles. Para ello
es necesario recuperar la informacién de los recursos de una forma adecuada. Hay tres
aspectos a tener en cuenta en cuanto a la recuperacién de informacion:

1. Informacion estatica. La informacion estatica se refiere a la informacién que no varia
con el tiempo. Este tipo de informacién incluye aspectos relacionados con la
infraestructura (nimero de procesadores, memoria disponible, ...), configuracién
(Sistema Operativo, librerias, ...), etc.

2. Informacion dindmica. El sistema necesita almacenar informacion dindmica como la
accesibilidad de los recursos, la carga de los mismos o el rendimiento de la red.

3. Informacion histérica. Se trata de informacién que proviene de ejecuciones previas de
los workflows. Algunos datos, como informes del rendimiento, de los errores
producidos, de los resultados de la ejecucién, se pueden almacenar y utilizar para
predecir el comportamiento futuro de los experimentos.

* Movimiento de datos. Antes de ejecutar las diferentes tareas, es necesario situar los datos
de entrada y los ejecutables en los recursos utilizados para ejecutar las mismas. Para

gestionar el movimiento de los datos, existen tres alternativas:



1.

2.

3.
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Aproximacion centralizada. En esta aproximacion, se transfieren los datos intermedios
entre los recursos utilizando un gestor central.

Aproximacion mediada. En esta aproximacién, en lugar de utilizar un gestor central
para la transferencia, se utiliza un sistema de gestién distribuido.

Aproximacion p2p. En esta aproximacion, se transfieren los datos intermedios entre los
diferentes recursos directamente.

* Tolerancia a fallos. En entornos Grid, pueden producirse fallos por miultiples circunstancias

como errores en la red, sobrecarga en los recursos, fallos en los nodos, etc. Por tanto, los

sistemas de gestion de workflows deben ser capaces de gestionar los fallos que sucedan y

recuperarse de los mismos. Las técnicas de gestién de fallos pueden clasificarse en:

1.

2.

Técnicas a nivel de tarea. Estas técnicas han sido ampliamente estudiadas en sistemas
paralelos y distribuidos y se clasifican en:

Reintento. Si una tarea falla se vuelve a ejecutar en el mismo recurso en el que se
estaba ejecutando.

Uso de recursos alternativos. Si una tarea fallo se vuelve a ejecutar en un recurso
diferente del que se estaba ejecutando.

Checkpointing y reinicio. Se guardan checkpoints, imagenes del estado de la tarea en
un instante temporal, y en caso de fallo se reinicia la tarea desde el altimo punto de
guardado.

Replicaciéon. Esta técnica consiste en ejecutar la misma tarea en recursos diferentes
para aumentar la posibilidad de que al menos una de las réplicas finalice
correctamente.

Técnicas a nivel del workflow. Las técnicas a nivel de workflow pueden clasificarse en:

Tareas alternativas. Si una tarea falla, se ejecuta una implementacion diferente de la
misma tarea.

Redundancia. Se ejecutan mdltiples tareas alternativas al mismo tiempo.

Gestion de errores definida por el usuario. Permite al usuario definir rutinas de error
para el caso de que una tarea falle.

Rescate del workflow. Se genera un workflow con informacién sobre las tareas que
fallaron en la primera ejecucién del mismo. Mediante este workflow de rescate, se
puede reiniciar la ejecucion justo desde el punto en el que fall6 la ejecucion del mismo.

En la tabla 2 se recoge una lista de las diferentes herramientas de modelado de

workflows que se han analizado junto con sus caracteristicas en lo que respecta a los aspectos

anteriores.

Finalmente, en la siguiente seccién se realiza un analisis de los resultados presentados

tanto en este apartado como en el apartado anterior



Askalon |Descentralizada Dinamico: Basada en |Dirigida por el Basada en Centralizado. Nivel tarea: Recursos alternativos,
[w12] prediccion y bajo rendimiento. mercado. Basada|Dirigido por el  |reintento. Nivel workflow:
demanda Dirigida por el costelen grupos usuario workflow de rescate
Condor [W4] Centralizada  |Dinamico: bajo Dirigida por el Basada en Dirigido por el  |Nivel tarea: Recursos alternativos,
demanda rendimiento grupos usuario reintento. Nivel workflow:

workflow de rescate

Gridbus  |Descentralizada|Estatica: Dirigido por Dirigida por el coste Espacio Centralizado. Nivel tarea: Recursos alternativos
Workflow el usuario. Dinamica: compartido P2P
[W13] bajo demanda
Globus |Centralizada  |Dindmico: bajo Dirigida por el Basada en Dirigido por el  |Nivel tarea: Recursos alternativos.
WMS [W14] demanda rendimiento grupos. Basada |usuario Reintento.
en mercado.
Kepler |Centralizada  |Definido por el Definida por el Basada en Centralizado. Nivel tarea: Recursos alternativos.
[W15] usuario usuario grupos. Mediado. P2P  |Nivel workflow: Definida por el
usuario, workflow de rescate.
Pegasus |Centralizada  |Estatico: Dirigido por Dirigida por el Basada en Mediado Basado en Condor DAGMan
[w16] el usuario. Dindmico: |rendimiento grupos
bajo demanda
Taverna |Centralizada  |Dinamico: bajo Dirigida por el Basada en Centralizado Nivel tarea: Recursos alternativos,
[w8] demanda rendimiento grupos reintento.
Triana  |Descentralizada|Dinamico: bajo Dirigida por el Basada en P2P Basado en GAT Manager
[W17] demanda rendimiento grupos
UNICORE |Centralizada  |Estatico: Dirigido por |Definida por el Basada en Mediado Definido por el usuario
[w18] el usuario. usuario grupos

Tabla 2: Herramientas de gestién de workflows cientificos en Grids. Despliegue y ejecucién.
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3.3 - Comparacion de los diferentes sistemas

En lo que respecta al modelado de workflows cientificos, las alternativas existentes son
bastante similares. Las diferencias existentes entre las mismas vienen provocadas por el
aumento de complejidad introducido al permitir utilizar un lenguaje de modelado de workflows
mas potente. La utilizacién de un grafo completo, en lugar de un grafo aciclico dirigido, para
representar la estructura del workflow, convierte el problema de scheduling en un problema NP-
Completo, lo que dificulta el despliegue de las tareas de forma eficiente. Asimismo, introduce la
necesidad de disponer de expresiones de control que indiquen el final del workflow, en el caso
de que existan ciclos en el mismo.

Los modelos utilizados son en su mayoria abstracto, para independizar al modelo de los
detalles de ejecucién, debido a la naturaleza heterogénea y dindmica del entorno de ejecucion.
Para componer el modelo del workflow, se utilizan, en general, técnicas textuales en las que el
usuario especifica mediante algin tipo de lenguaje de marcado basado en XML como, por
ejemplo, JDL [W19] o JSDL [W20]. La utilizacién de estas técnicas viene dada por su sencillez,
sin embargo, la utilizaciéon de modelos graficos facilita enormemente el modelado del workflow
por lo que los sistemas actuales tienden a utilizar este sistema de cara a facilitar la labor del
usuario.

El aspecto en el que existe una mayor variedad es en lo referente a la posibilidad de
indicar aspectos de calidad de servicio dentro del modelo. La mayoria de sistemas no permiten
esta posibilidad o lo hacen de una manera limitada como ocurre en el caso de Condor. Sin
embargo, esto no significa que no se utilicen requisitos de QoS, si no que éstos estan incluidos
dentro del propio sistema, normalmente, en términos de eficiencia, productividad y utilizacién
del sistema. En cualquier caso, la inclusién de requisitos de QoS se antoja un aspecto muy
importante en la actualidad, sobre todo con la aparicion del paradigma de computacién Cloud,
y los sistemas mas modernos, como GridBus, ya incorporan esta caracteristica.

El scheduler es uno de los componentes fundamentales de los sistemas de gestién de
workflows cientificos. Su importancia se debe tanto a la propia decisién sobre el recurso en el
que ejecutar una determinada tarea, como al impacto que tiene el mismo en aspectos claves del
sistema, como el rendimiento y la escalabilidad. En lo que se refiere a su arquitectura, las
altimas propuestas promueven la utilizacion de schedulers distribuidos para obtener una mayor
eficiencia y dotar al sistema de mayor escalabilidad, sin embargo, la mayoria de sistemas
utilizan un scheduler centralizado por cuestiones de simplicidad. En cuanto a la estrategia
utilizada, los sistemas se reparten entre una alternativa orientada a maximizar el rendimiento
de las tareas ejecutadas y una alternativa orientada a minimizar el coste de ejecucion de los
mismos, lo que se traduce en buscar una utilizaciéon 6ptima de los recursos del Grid.

Otro aspecto clave reside en el tipo de scheduling realizado, el cual puede ser estatico o
dinamico. Los métodos estaticos se benefician de conocer la estructura del workflow pudiendo
optimizar el despliegue de las tareas en base a esa informacion. Sin embargo, debido a la
naturaleza cambiante y a la propia complejidad de los workflows (los datos podrian conocerse
s6lo en tiempo de ejecucién), se recomienda la utilizacién de métodos dinamicos. Este tipo de
scheduling es mas complejo e impone algunas dificultades [B13]. Por una parte, los sistemas de
gestion de workflows ofrecen un componente conocido como broker de recursos que tiene un
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conocimiento completo del estado de los recursos y la capacidad de tomar decisiones de
acuerdo a ese conocimiento. La naturaleza distribuida y heterogénea de los Grids complica
enormemente el proceso de crear y actualizar esta base de conocimiento. Como consecuencia,
los brokers se integran, o al menos estan fuertemente ligados, con el middleware del Grid'y, por
tanto, no es trivial migrar un broker de un middleware a otro [B3]. Por otra parte, el
scheduling dinamico se aprovecha del conocimiento actualizado del entorno de ejecucion pero
no es consciente de la estructura completa del workflow y sus implicaciones de cara a conseguir
una distribucién 6ptima de las tareas. Independientemente del tipo de scheduling, se pueden
utilizar técnicas de simulaciéon para evaluar y determinar cual es la estrategia 6ptima de
despliegue para cada problema [B14, B15]. En cualquier caso, existen propuestas intermedias
que buscan aprovechar las ventajas de ambos tipos de scheduling [B15, B16].

El sistema de coordinacion de los diferentes sistemas de workflows ha sido
tradicionalmente basado en grupos para facilitar y fomentar la comparticién de informacién
entre los diferentes miembros de una misma VO. Sin embargo, existen nuevas apuestas que
optan por utilizar un espacio compartido. Por ejemplo, el sistema Gridbus utiliza un modelo de
coordinacion basado en Linda para comunicar eventos entre los diferentes componentes del
sistema [B13]. Las ventajas fundamentales de esta alternativa residen en la flexibilidad del
mecanismo y en que permite desacoplar los elementos del sistema haciéndolos menos
dependientes del entorno concreto de ejecucién.

En lo referente al movimiento de datos no hay un consenso en lo que respecta a la
mejor alternativa para realizar el mismo. En general, los sistemas tienden a utilizar modelos
dirigidos por el usuario por la dificultad de conocer la ubicacién exacta de los datos. Los
grandes avances en este aspecto han surgido por la introduccién de protocolos de transferencia
especificos para infraestructuras Grid, como GridFTP [B17].

Debido a la naturaleza de los Grids, la posibilidad de que la ejecucién de una tarea falle,
ya sea por un fallo en el nodo, un fallo de la red u otra circunstancia, es un aspecto a tener en
cuenta. Existen una serie de técnicas sencillas como volver a ejecutar la tarea, ya sea en ese
mismo nodo o en otro diferente, que son adoptadas en la mayoria de los casos ya que permiten
la recuperacién del fallo de forma satisfactoria en muchas ocasiones. Sin embargo, otras veces
la naturaleza del fallo requiere de mecanismos mas complejos como generar un workflow de
recuperacion que permita volver a ejecutar el mismo desde el punto en el que fallé. Finalmente,
otro mecanismo posible consiste en utilizar algin tipo de scheduling basado en seguridad que
ante una ejecucién problematica vuelva a ejecutar la tarea en un recurso de computacion fiable.
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Capitulo 4 - Modelado e implementacién

En este capitulo se analizaran los aspectos mas relevantes de las fases de analisis, disefio
e implementacion del sistema. Para ello se explicard la arquitectura utilizada en el sistema y se
detallaran cada una de las capas que componen la misma, asi como los diferentes componentes
desarrollados.

4.1 - Arquitectura del sistema

En la figura 1 se muestra la arquitectura del sistema. Como puede observarse, se
compone de tres capas diferentes: la capa de modelado, la capa de ejecucién y la capa de
infraestructuras de computacion.
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Renew editor ,
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Figura 1: Arquitectura del sistema.
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Capa de modelado

En primer lugar, la capa de modelado ofrece una serie de herramientas para programar
workflows cientificos, ya sea a través de Taverna [W8] u otro sistema de gestién de workflows
existente o bien a través de Renew [B7]. Este aspecto es muy importante porque en el dmbito
de las ciencias de la vida, los usuarios de este tipo de sistemas suelen tener dificultades a la
hora de aprender nuevos lenguajes o técnicas de modelado. Por tanto, al permitir al usuario
utilizar su lenguaje de modelado habitual, dotamos al sistema de una mayor usabilidad, ya que
no se requiere que el usuario aprenda un nuevo lenguaje de modelado, si no que puede utilizar
el lenguaje con el que trabaja habitualmente.

La primera de las alternativas que ofrecemos para el modelado de workflows cientificos
es la utilizacion de algln sistema de gestion de workflows ya existente, como por ejemplo
Taverna. Este aspecto es realmente novedoso y no se presenta en los sistemas de gestidn
existentes. En nuestro caso, surge como algo natural gracias a que la capa de modelado y la
capa de ejecucion se encuentran desacopladas, por lo que cualquier sistema de modelado puede
utilizar la infraestructura de ejecucion desarrollada. Para ello, el broker de recursos ofrece una
interfaz de servicios Web que permite la incorporacién del sistema a otro entorno ya existente.

La segunda alternativa propuesta es la utilizaciéon de las reference nets o redes de
referencia, una subclase de las redes de Petri de alto nivel, para modelar workflows cientificos
desde la perspectiva del paradigma de las redes-en-redes [B6]. La utilizaciéon de las redes de
Petri como lenguaje de modelado de workflows ya ha sido estudiada y sus beneficios se
muestran en [B18]. Asimismo, algunas ventajas adicionales son: la posibilidad de modelar
workflows de forma independiente a la infraestructura de computacién y la posibilidad de
modelar cualquier tipo de workflow, tanto orientado a datos como orientado al control, gracias
a la potencia del formalismo. Para esta alternativa, se propone la utilizacién de Renew como
herramienta de modelado. Algunas de las principales ventajas que nos proporciona Renew con
respecto a otras herramientas de modelado es:

* Independencia de la plataforma. Renew es una herramienta desarrollada en Java por lo que
nos proporciona independencia de la plataforma en la que vamos a trabajar. Este aspecto
es fundamental ya que necesitamos una herramienta que pueda ser utilizada en la
heterogeneidad de sistemas utilizados por los usuarios.

* Interfaz grafico y manejo intuitivo. A diferencia de otras herramientas de modelado de
workflows cientificos, Renew nos proporciona un interfaz grafico para modelar los mismos.
Ademas, se trata de un interfaz muy intuitivo y facil de utilizar, lo que hace de Renew una
alternativa estupenda para el ambito en el que nos encontramos, en el que los usuarios son
poco experimentados y necesitan de mecanismos sencillos que les permitan trabajar
cémoda y rapidamente.

* Incorporacién de un motor de ejecucién. Renew incorpora un motor que nos permite
realizar la ejecucién efectiva y directa del sistema modelado. De esta forma, ademas de
modelar el sistema, podemos comprobar que hemos realizado el modelado correctamente
de forma empirica. Otra opcién muy interesante es la simulacién temporizada, en lugar de
ejecutar el modelo.
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* Posibilidad de ejecutar cédigo Java. Otra de las caracteristicas clave que hacen de Renew
una herramienta perfecta para el sistema desarrollado, es la posibilidad de ejecutar cédigo
Java embebido dentro del sistema modelado (Renew soporta un amplio subconjunto de
instrucciones de Java). Esta caracteristica nos va a permitir interactuar de una forma
sencilla y natural con el resto de componentes del sistema sin necesidad de utilizar
herramientas intermedias o de modificar la herramienta utilizada.

Finalmente, otra alternativa seria traducir el modelo desarrollado, por ejemplo, con
Taverna, a reference nets. Este aspecto no introduce una gran complejidad pudiendo realizarse
esa traduccion de forma manual. Ademas, como posible trabajo futuro se plantea el desarrollo
de un plugin que realice esta traduccién de forma automatica.

Capa de ejecucion

La capa de ejecucion es la encargada de permitir la ejecucién de los diferentes trabajos
definidos en el modelo del workflow cientifico en los recursos de computacién.

En un primer paso, el entorno de ejecucion de Renew, o del sistema de gestién utilizado
para modelar los experimentos, permite ejecutar de forma efectiva el modelo desarrollado. En
esta primera version del framework, el entorno de ejecuciéon de Renew utiliza directamente las
interfaces de programacioén del broker de mensajes, en lugar de utilizar la interfaz de servicio
Web del mismo por cuestiones de simplicidad y eficiencia (en esta version todos los
componentes se encuentran en la misma maquina). En cualquier caso, esta segunda posibilidad
serad desarrollada en el futuro y puede ser utilizada actualmente si todos los componentes estan
en la misma maquina.

La coordinacién y comunicaciéon entre los diferentes componentes de un sistema de
gestion de workflows cientificos se ha solventado tradicionalmente utilizando componentes que
se encuentran muy acoplados unos con otros. Ademas, este acoplamiento afecta tanto a los
componentes de nivel de ejecucién del sistema como a los componentes encargados del
modelado de los problemas. De esta forma, la integracion de nuevos componentes tiene un
impacto muy grande en todo el sistema, dificultando enormemente esta tarea.

El uso de un broker de mensajes basado en el modelo de coordinacién Linda aporta un
nuevo enfoque en este aspecto. Linda promueve la coordinacién entre los diferentes
componentes a través de tuplas que son depositadas y extraidas de un espacio compartido.
Ademas, cada componente puede estar distribuido, es decir, puede encontrarse en una maquina
diferente y utilizar Linda para comunicarse con el resto de componentes del sistema. Esta
caracteristica permite desacoplar los diferentes elementos que forman el sistema haciendo que
el mismo sea mas flexible y adaptable.

En nuestro caso hemos utilizado como broker de mensajes WS-PTRLinda [B2, B9], una
implementacién del modelo de coordinacién Linda del grupo de investigacion GIDHE [W1]. Las
principales mejoras que aporta esta implementacién son la adicién al modelo de Linda de una
capa de temporizacion, permite que las tuplas sélo sean validas durante un periodo de tiempo
determinado, y una capa de persistencia, permite almacenar las tuplas en una base de datos.
Asimismo, WS-PTRLinda incluye una capa que permite interaccionar con el sistema como un
servicio web SOAP o REST, haciendo que el mismo sea accesible desde cualquier punto.
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La utilizacion de Linda nos permite conectar al sistema un namero variable de
componentes que aporten diferentes funcionalidades. Posibles componentes serian un
componente que gestione los fallos que se produzcan al ejecutar los trabajos, un componente
de monitorizacién que permita obtener informacién detallada de los trabajos que se estan
ejecutando o un componente de scheduling avanzado que permita realizar el despliegue de los
trabajos en base a diferentes parametros y configuraciones.

En esta primera version se ha desarrollado el componente de gestion de fallos para
ilustrar como se pueden integrar diferentes componentes en el sistema. Se eligié6 implementar
este componente por su importancia dentro del ambito de la computacién Grid. La aparicion de
fallos es un elemento habitual debido a la naturaleza de las infraestructuras de computacién y a
la complejidad de los workflows cientificos. Estos fallos pueden deberse tanto a errores en el
modelado del workflow cientifico, fallos propios de la aplicacién que se estd ejecutando o fallos
provocados por la propia infraestructura.

Los errores que pueden aparecer son de naturaleza muy diversa, produciéndose por una
mala definicion del trabajo que se quiere ejecutar, un error propio del trabajo que se esta
ejecutando o un fallo de la infraestructura. Por ejemplo, si un nodo del grid falla, todos los
trabajos que se estén ejecutando en el nodo fallaran. Por tanto, la gestion de estos fallos es un
aspecto critico que no puede ser obviado y que hay que gestionar de una manera adecuada.

Capa de infraestructuras de computacion

La capa de mas bajo nivel es la capa de infraestructuras de computacién. Esta capa
representa los diferentes grids en los que se van a ejecutar los trabajos. Como ya se ha
comentado a lo largo de esta memoria, las infraestructuras de computacion utilizadas en él
ambito cientifico son altamente heterogéneas. Por tanto, para gestionar de una manera
automatica y transparente para el usuario la ejecucion de las tareas en los recursos disponibles,
se utiliza un conjunto de mediadores que interactGian con el middleware del grid. Estos
mediadores se encargan de la ejecucion de los trabajos junto con un componente que mueve los
datos necesarios entre los diferentes grids e incluso entre los grids y servidores externos.

La utilizacion de un conjunto de mediadores permite que el sistema pueda integrar
cualquier tipo de grid, independientemente del middleware que utilice. Para ello, sélo es
necesario implementar un mediador que gestione y controle la ejecucién de los trabajos en ese
entorno de ejecucidn concreto, gracias a que la descripcién de los trabajos y la coordinacion de
los componentes es independiente de la infraestructura de computacién. En nuestro caso,
hemos desarrollado un mediador para el middleware Condor y otro mediador para el
middleware glite, ya que son los middlewares de computacién que gestionan las
infraestructuras grid a las que tiene acceso el grupo de investigaciéon GIDHE. La
implementacién de un nuevo mediador, que gestione la ejecucion en otro sistema, puede
realizarse de forma similar a la utilizada para implementar los mediadores ya desarrollados,
incluyendo las particularidades de ejecucidén que presente ese sistema.

Por otro lado, uno de los aspectos mas importantes de los que se encarga un
middleware es de realizar el movimiento de los datos entre los diferentes recursos del grid. La
necesidad de este movimiento viene determinada por la abstraccién de que todo el grid es un
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anico supercomputador. Para lograr la misma, el movimiento de los datos necesarios para
ejecutar un trabajo debe ser completamente automatico y transparente para el usuario. El auge
de las infraestructuras de computacion Grid ha propiciado la aparicién de protocolos de
transferencia de ficheros especializados. Este es el caso de GridFTP [B17] que rapidamente se
ha establecido como estandar para el movimiento de datos dentro del grid.

En nuestro caso, el problema cambia significativamente. El sistema desarrollado no
pretende sustituir al middleware utilizado en el grid, si no englobar diferentes middlewares para
integrar varios grids. Esto nos permite aprovechar las caracteristicas de los middlewares como
es el caso de la gestion de los datos dentro de los recursos del grid. Por tanto, nuestro
problema se refiere al movimiento de datos entre diferentes grids de forma automatica.

4.2 - Modelado de workflows cientificos

El objetivo fundamental del sistema en lo que se refiere al modelado de workflows
cientificos aborda dos cuestiones fundamentales. En primer lugar, se pretende conseguir que el
modelado sea independiente del entorno de ejecucién utilizado. En segunda lugar, se pretende
que el sistema sea capaz de utilizar modelos realizados con diferentes lenguajes de modelado.

Para conseguir el primero de los objetivos hay aspectos clave como permitir identificar los
trabajos de forma estandar, mientras que para el segundo objetivo es fundamental el modelo
arquitectural del sistema que permite que los componentes del mismo se encuentren
desacoplados.

Interoperabilidad con diferentes herramientas de modelado

Hay una gran variedad de sistemas de workflows cientificos mas o menos asentados en
la comunidad cientifica. Ademas, los usuarios de los mismos suelen tener dificultades a la hora
de aprender el funcionamiento de un nuevo sistema y se muestran reacios a aprender nuevos
lenguajes de modelado. Por ello, uno de nuestros objetivos fundamentales ha sido permitir
ejecutar workflows cientificos modelados con diferentes técnicas y herramientas. En este
aspecto, el uso de Linda como sistema de coordinacién nos abstrae del sistema y lenguaje de
modelado utilizado ya que la introduccion en el sistema de las tuplas que describen los trabajos
es independiente del contexto en el que se generan las mismas.

El broker WS-PTRLinda, a través de su interfaz de servicios web, nos facilita las
operaciones de escritura, lectura destructiva y lectura no destructiva del modelo de
coordinacién Linda. Sin embargo, la utilizacién directa de esta interfaz no es conveniente por
dos razones fundamentales. En primer lugar, la utilizacién directa de esta interfaz implica que
el usuario tiene que ser consciente de aspectos internos del sistema, como las palabras claves
usadas para identificar las tuplas en los componentes (estos aspectos se abordan en la seccién
siguiente). En segundo lugar, es necesario comprobar que las tuplas utilizadas en las
operaciones estan bien formadas y no contienen errores.

Por tanto, se ha desarrollado una clase que ofrece tres operaciones para facilitar la labor
del usuario. Se trata de la clase Broker que proporciona los siguientes métodos estaticos para
facilitar la utilizacién de la infraestructura desde cualquier sistema de modelado:
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* out (tupla) . Esta operaciéon permite desplegar un trabajo con el formato especificado
introduciendo la tupla indicada en el broker. En caso de que la tupla no esté bien formada,
se generara una tupla de error que sera tratada por el componente de gestién de fallos. Se
trata de una operacién no bloqueante de forma que es necesario utilizar una operaciéon in

posteriormente para recuperar el fin del trabajo.

* in(patrdén) . Esta operacién permite recuperar el fin de un trabajo. Ademas, realiza
tareas adicionales, como almacenar el log del trabajo, de forma completamente
transparente al usuario.

* outIn(tupla) . Esta operacion permite desplegar un trabajo al igual que la operacién
out con la diferencia de que en este caso se trata de una operacién bloqueante. Esta
operacion engloba una primera operacién out y una segunda operacién in.

En las anteriores operaciones se utiliza la operacién de lectura destructiva para recuperar
las tuplas del broker. La razén de la utilizaciéon de lectura destructiva se debe a que no tiene
sentido que la tupla que describe un determinado trabajo contintie en el broker de mensajes
una vez que la misma ha sido tratada por el mediador correspondiente.

Definicion de los trabajos

El broker Linda utiliza la tupla como elemento de comunicacién. Por tanto, es
indispensable que las tuplas utilizadas para describir los trabajos a ejecutar utilicen un lenguaje
de descripcién totalmente independiente de la infraestructura de ejecucion. Para la elaboracién
de dicho formato se ha seguido el formato JSDL [W20], un estandar para la especificacion de
tareas, particularmente en entornos grid promovido por el Open Grid Forum [W22].

De esta forma, el formato utilizado para la descripcién de las tuplas aborda cuatro
aspectos fundamentales:

1. Descripcién del trabajo. La primera cuestion se refiere a la descripcion tanto del trabajo
como de los ficheros involucrados en la ejecucion del mismo. En este aspecto se deben
definir cuatro elementos:

* Nombre de la aplicacién utilizado para identificar la misma.

* Argumentos utilizados para la ejecucién de la aplicacion (pueden ser nulos).

* Lista de ficheros de entrada separados por un espacio en blanco (puede ser nula).
* Lista de ficheros de salida separados por un espacio en blanco (puede ser nula).

2. Descripcion de la entrada y salida de la aplicaciéon. En las tareas ejecutadas en
infraestructuras Grid no se permite la interaccién con el usuario a través de la pantalla y
el teclado. Para permitir la interaccion se utilizan ficheros. Para ello debe indicarse:

* Fichero utilizado como entrada estandar (puede ser nulo).
* Fichero utilizado como salida estandar (puede ser nulo).

* Fichero utilizado como salida de error (puede ser nulo).
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3. Requisitos de calidad de servicio. Para definir los requisitos de calidad de servicio se

contempla la utilizacién de dos campos:
* Fecha limite en la que debe finalizar la tarea.

* Presupuesto maximo que puede ser utilizado para ejecutar la tarea.

4. Entorno de ejecucién. En este Gltimo campo se incluye la informacién relativa al entorno

utilizado para la ejecucion de la aplicacion. Los aspectos a indicar son:
* Usuario que desea ejecutar el trabajo.

* Infraestructura de computacién utilizada para ejecutar el trabajo. Si no se especifica
ninguna infraestructura (a través de la cadena vacia o la cadena “null”) el sistema elegira
una de las posibles de acuerdo a las caracteristicas de la aplicacion.

En la figura 2, puede observarse el formato de una tupla utilizada para describir un

trabajo segiin las especificaciones anteriores:

[

[aplicacién, argumentos, lista ficheros entrada, lista ficheros salida],
[entrada estéandar, salida estandar, salida de error],

[fecha limite, presupuesto],
[usuario, Grid] ]

Figura 2: Formato de tupla utilizado para describir un trabajo.

Para que la representacion sea independiente de la infraestructura es necesario indicar la

localizacion exacta de los ficheros involucrados en la ejecucién del trabajo. Para ello se utiliza la

URI que identifica el recurso. Este aspecto se detalla en la seccién 4.7, de este mismo capitulo.

Identificacion de los trabajos

Como se ha comentado anteriormente, hay dos formas de realizar el despliegue de un

trabajo. La primera de ellas es asincrona, realizando una operaciéon out seguida de una

operacién in. La segunda forma es sincrona, utilizando la operacién outIn. Sin embargo,

existe un problema a la hora de realizar este despliegue, la semantica de Linda no establece

mecanismos para sincronizar las operaciones in y out que corresponden a un mismo trabajo.

Para realizar esta identificacién se valoraron tres alternativas:

 Utilizar un identificar numérico. La utilizacién de un identificador numérico que permita

correlar las operaciones de escritura y lectura es una solucién sencilla al problema. Sin
embargo, esta alternativa presenta el problema de que es necesario asignar dicho
identificador desde el propio sistema de modelado, delegando esta responsabilidad al
usuario. Esto hace que no sea una opcién viable ya que nuestro objetivo es que la
identificacién sea transparente al usuario. Ademas, esto podria limitar la interoperabilidad
del sistema con otros lenguajes de modelado si los mismos no permiten incluir esta
caracteristica de una forma sencilla.

La segunda alternativa consistia en utilizar la misma tupla tanto para la operacién de
lectura como para la operacién de escritura. Esta alternativa permite identificar claramente
cuales son las operaciones relacionadas. Sin embargo, se descarté la misma porque se
utiliza mucha informacién para identificar la tupla.
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* La tercena alternativa se basa en la opcion anterior. En esta alternativa se busca utilizar
un identificador de longitud minima en la tupla de lectura para identificar el trabajo al que
hace referencia. Dicho identificador estad formado por el usuario que despliega el trabajo y
los ficheros de salida generados en el mismo (tanto la lista de ficheros de salida como la
salida estandar y la salida de error).

Finalmente, se eligié la tercera alternativa porque no implica un trabajo extra para el
usuario y es mas simple que la segunda opcién ya que necesita indicar menos informacion,
favoreciendo también que el modelo sea mas claro y legible.

Hay que mencionar que tanto la opcién elegida como la segunda opcién presentan el
problema de que no aseguran la unicidad, ya que el usuario podria desplegar varios trabajos
iguales o que utilizaran los mismos ficheros de salida. Sin embargo, este problema no es critico
porque no tiene sentido que el mismo usuario ejecute a la vez trabajos que utilicen los mismos
ficheros de salida ya que la informacién de los diferentes trabajos se sobreescribiria perdiendo
los resultados.

El identificador definido se utiliza en la operacién de lectura in que detecta el final de
un trabajo. Ademas de dicho identificador debe afiadirse un comodin (caracter ?7) que recupere
el estado de finalizacion del trabajo. Este campo se utiliza para detectar si el trabajo ha
finalizado correctamente o si ha finalizado con algin tipo de error de cara a permitir y facilitar
el tratamiento y la deteccion de errores en el modelo. En la figura 3, se muestra el formato que
debe ser utilizado para una operacion de lectura.

[ usuario, lista de ficheros de salida, salida estéandar, salida de error, ? ]

Figura 3: Formato utilizado para una tupla de lectura.

4.3 - Registros del sistema

Existen diferentes maneras de gestionar la informacién relativa al funcionamiento de un
sistema de gestion de workflows. Algunos sistemas optan por almacenar determinada
informacién y acceder a la misma cuando la necesitan, otros optan por no almacenar la
informacién y realizar consultas al middleware para obtener la misma cuando la necesitan.
Independientemente de la alternativa utilizada, existe informacién que es necesario almacenar
ya que no puede ser obtenida bajo demanda, como los usuarios que tienen acceso a la
infraestructura, por lo cual la utilizacién de registros de informacién se hace obligatoria.

El framework propuesto debe manejar informacién referente a los grids disponibles,
tanto fiables como normales, usuarios que pueden ejecutar en los grids y aplicaciones que puede
ejecutar cada grid. Por tanto, se hace necesaria la utilizacion de diferentes almacenes para los
diferentes tipos de informacién tratada.

Las caracteristicas que deben tener estos almacenes de informacién vienen dictadas por
los objetivos del proyecto. En primer lugar, se necesita que el sistema sea flexible y adaptable
frente a cambios en el entorno. Por tanto, debe ser posible modificar la informacién contenida
en estos registros en tiempo de ejecucién sin que afecte a la utilizacién del sistema. Asimismo,
el sistema debe ser facil de configurar, por lo que un usuario cualquiera debe ser capaz de
configurar el mismo rellenando correctamente los registros del sistema. Para facilitar las
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cuestiones de configuracion se proporcionan scripts que permiten configurar los diferentes
almacenes de una forma sencilla. Estos scripts permiten insertar nueva informacién, modificar
la existente y eliminar la informacién actual. Su utilizaciéon puede consultarse en el Anexo Il -
Manual de Usuario.

En lo que respecta a almacenar la informacién de usuarios, aplicaciones y grids, queda
claro que ésta debe almacenarse de forma separada ya que se trata de informacién muy
diferente. Sin embargo, separar la informacién relativa a los grids fiables y la informacion
relativa a los grids normales no estaba tan claro. Finalmente, se decidié separar la informacién
ya que se considera que es informacién de distinto tipo. Ademas, separar la misma va a
permitir realizar una gestion de la informacién mas sencilla, tener un acceso mas eficiente a la
misma y personalizar cada tipo de informacién por separado de acuerdo a sus necesidades.

Para almacenar la informaciéon se decidié utilizar ficheros XML por cuestiones de
simplicidad y facilidad en cuanto a manejo de la informacién y comparticién de la misma. Una
caracteristica que se introduce en los ficheros para facilitar la comprensién de los mismos por
parte del usuario, es que no se permiten elementos optativos, todos los elementos son
obligatorios, es decir, no puede haber elementos que no aparezcan en el fichero de
configuracién. Sin embargo, si que se permite que haya determinados atributos con un valor

k1

indefinido. Cuando se quiere expresar esta caracteristica se utiliza el caracter o la cadena

'null' para representar que el valor del atributo es indefinido.

A pesar de que cada tipo de registro trata diferente tipo de informacién, en todos los
registros se incluye un campo para almacenar opciones personalizadas. Este campo se utiliza
para indicar opciones personalizadas para la ejecucion de una determinada aplicacion, todas las
aplicaciones de un usuario en un grid o todos los trabajos realizados al grid, dependiendo del
registro que se trate. Esta caracteristica proporciona al usuario una mayor flexibilidad, pudiendo
adaptar la ejecucién de cada trabajo de una forma mas precisa si lo desea. Estas opciones
deben proporcionarse en un formato que sea entendible por el middleware del grid ya que no se
realiza ningin tratamiento de las mismas, si no que se afiaden directamente.

Como existe la posibilidad de que estas opciones personalizadas se solapen, se impone el
siguiente mecanismo de prioridad: las opciones menos prioritarias son las indicadas en el
registro del usuario, después las indicadas en el registro del grid y, finalmente, las mas
prioritarias son las especificas de la aplicacién. Por tanto, si en algin momento dichas opciones
se contradicen se tomara la alternativa fijada por el registro con mayor prioridad. En cualquier
caso, la configuracién propia del trabajo indicada por el mediador tiene mayor prioridad que las
opciones personalizadas de los registros para impedir comportamientos erréneos o malévolos.

En lo que se refiere al disefio de los registros, se utiliza un componente diferente para
gestionar cada uno de ellos si bien todos son analogos. La arquitectura de estos componentes
se presenta en la figura 4. En lo que respecta al nombre de cada uno de los subcomponentes, la
palabra Element se sustituye por la palabra adecuada dependiendo del componente del que se
trate. El componente ElementDiscovery es el encargado de consultar la informacién almacenada
en el registro permitiendo consultar por un elemento determinado o por toda la lista de
elementos. Por su parte, los elementos ElementRegister y ElementEraser son los que permiten
afadir y modificar y eliminar informacién del registro, respectivamente.
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Figura 4: Arquitectura genérica de los componentes que implementan los registros

Una descripcion mas detallada de cada uno de los registros del sistema pueden
consultarse en el Anexo IV — Registros del sistema.

4.4 - Broker de coordinacion

La utilizacién de Linda permite desacoplar la comunicacién entre los diferentes
componentes del sistema haciendo que la misma sea asincrona. Cuando ocurre un cierto evento
en un componente, éste deposita una tupla en el espacio de tuplas gestionado por el
coordinador de Linda. Esa tupla serda leida en cualquier momento por otro componente
utilizando una tupla patrén que concuerde con la tupla anterior.

Como pudo observarse en la figura 1, que mostraba la arquitectura del sistema, existen
varios componentes que utilizan el broker para coordinarse y comunicarse. En primer lugar, el
entorno de ejecucién de Renew, o de otro sistema de gestién de workflows cientificos, deposita
una tupla en el broker. Posteriormente, esa tupla es leida por alguno de los mediadores.
Cuando el trabajo finaliza, el mediador correspondiente deposita otra tupla en el broker para
que el entorno de ejecucién del sistema de workflows cientificos recoja el resultado del trabajo.
Adicionalmente, las tuplas pueden ser leidas por componentes adicionales.

Se realizan diferentes acciones para que cada componente sea capaz de distinguir y
detectar qué tuplas debe gestionar. En primer lugar, cada uno de los componentes afiade al
principio de la tupla una palabra clave que identifica el evento que se ha producido. El entorno
de ejecucion utiliza la palabra clave DEPLOYED para indicar que esa tupla solicita la ejecucién
de un trabajo. Este tipo de tuplas son detectadas y tratadas por los diferentes mediadores
definidos. Estos, a su vez, depositan tuplas en el broker con palabra clave EXECUTED, para
indicar que el trabajo se ha ejecutado y devolver sus resultados, o ERROR, para indicar que el
trabajo ha sufrido algin fallo. Si el trabajo ha finalizado correctamente el entorno de ejecucion
del sistema de gestion de workflows cientificos detecta la tupla y continGa con la ejecucion del
mismo. Si por contra, el trabajo ha fallado, es el componente de gestion de fallos el que recoge
la tupla. Este componente gestiona el fallo y puede depositar en el broker una tupla indicando
que se vuelva a ejecutar el trabajo (palabra clave DEPLOYED) o una tupla indicando que ha
finalizado la ejecucién porque el fallo no es corregible (palabra clave EXECUTED con estado de

error).
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De esta forma, la adicién de nuevos componentes es muy sencilla. Tan sélo es necesario
que el nuevo componente utilice otra palabra clave para identificar los eventos adecuados. De
igual manera, el reemplazo de un componente por otro que realice la misma labor o la
actualizacion del mismo es completamente transparente al resto del sistema haciendo que el
mismo sea muy adaptable.

Otro aspecto fundamental para realizar la correspondencia entre las tuplas depositadas y
los componentes que la gestionan es la denominada politica de matching o emparejamiento. En
las operaciones de lectura realizadas por los componentes adicionales y por el sistema de
gestion de workflows cientificos utilizamos la politica de emparejamiento débil ya que es mas
flexible que la politica de emparejamiento fuerte. Por contra, no se puede utilizar este tipo de
politica en las operaciones de lectura realizadas por los mediadores.

Cuando se define un trabajo, puede indicarse el grid en el que se quiere ejecutar el
mismo. Si no se indica este aspecto, el sistema decide en qué infraestructura se va a ejecutar el
trabajo. Es en este segundo caso cuando la politica de emparejamiento débil no funciona. En la
figura 5 se muestra un ejemplo del problema. Los mediadores esperan tuplas que vayan
dirigidas a los mismos, sin embargo, cuando no se especifica un grid, ni el emparejamiento débil
ni el emparejamiento fuerte consiguen que exista una correspondencia entre las tuplas.

Tupla del trabajo: ["DEPLOYED", [...],[...1,[...], [usuario, "null"]]
Patrédn del mediador Hermes: ["DEPLOYED", ?,?,? [?, "hermes.cps.unizar.es" ]]
Patrén del mediador Aragrid: ["DEPLOYED",?,?,?, [?, "ui-ara.bifi.unizar.es"]]
Patrén del mediador Piregrid: ["DEPLOYED",?,?,? [?, "ui-prg.bifi.unizar.es"]]
Patrédn del mediador de Amazon: ["DEPLOYED",?,?,?, [?, "AmazonEC2"]]

Figura 5: Ejemplo de tuplas utilizadas para el despliegue de trabajos

Para solucionar este aspecto se define una nueva politica de emparejamiento
competitivo utilizada solamente con tuplas que describen trabajos sin especificar el grid de
ejecucion. En este caso, el sistema permite el emparejamiento con los mediadores que sean
capaces de ejecutar la aplicacion indicada. Si existen varios mediadores capaces de ejecutar
dicha aplicacién, el broker selecciona uno de ellos de forma no determinista. El algoritmo en
pseudocédigo utilizado para la politica de emparejamiento competitivo aparece en la figura 6.

/* Devuelve cierto si se pueden emparejar tupla y patrén */
boolean emparejamientoCompetitivo (tupla, patrdn) {

// Obtenemos la palabra clave

id tupla = obtenerPalabraClave (tupla);

id patrdén = obtenerPalabraClave (patrdn);

// Comprobamos si es una tupla de trabajo y el patron puede emparejarse
Si ( id_tupla == "DEPLOYED" AND id patrdén == "DEPLOYED") ({

// Obtenemos el entorno de ejecucidn

grid = obtenerGrid (tupla) ;

// Comprobamos si la tupla es guiada hacia algun Grid
Si (grid == null) {
// Si no es guiada obtenemos el grid del patrdén y la aplicacidn
// a ejecutar y el usuario que lo solicita de la tupla
grid = obtenerGrid (patrdn) ;
aplicacidén = obtenerAplicacion (tupla) ;
usuario = obtenerUsuario (tupla);

// Hay emparejamiento si existe el grid definido en el patrdn,
// el usuario tiene permiso para ejecutar en el grid y el grid es
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// es capaz de ejecutar la aplicacidn
devuelve existeGrid(grid) AND existeUsuario (usuario, grid) AND
existeAplicacion (aplicacidn, grid);
}
si no {
// Si la tupla es guiada utilizamos el emparejamiento débil
devuelve emparejamientoDebil (tupla, patrdn);

}

si no {
// Para el resto de lecturas utilizamos el emparejamiento débil
devuelve emparejamientoDebil (tupla, patrdn);

Figura 6: Algoritmo para la politica de emparejamiento competitivo.

Otro aspecto fundamental del que se encarga el broker tiene que ver con la
identificacion de los trabajos entre los diferentes componentes del sistema. Los trabajos se
identifican externamente utilizando los ficheros de salida del mismo, pero éste identificador no
es suficiente como ya se ha comentado. Internamente, es necesario asegurar que los
identificadores de los trabajos son (nicos porque un trabajo puede pasar por diferentes
componentes y su tratamiento no debe mezclarse con el de otros trabajos.

Para solucionar esta limitacién, el broker asigna un identificador Gnico a cada trabajo
cuando este es desplegado. La razén de que el broker sea el encargado de asignar los
identificadores se debe a que es el componente central del sistema, el que es compartido por
todos los componentes del sistema. El identificador utilizado consiste en un nimero entero que
se va incrementando sucesivamente junto con la fecha en la que se despliega la tupla. Con esto
conseguimos que el identificador sea Gnico, aunque el broker sea reiniciado.

El identificador de la tupla se afiade al final de la misma y es recuperado por el
componente que lee la tupla de forma completamente transparente al usuario. Una vez en el
componente, se almacena dicho identificador y éste se utiliza para identificar el resto de tuplas
relacionadas con el trabajo. Esta caracteristica es importante en ciertos componentes, por
ejemplo, en el de gestion de fallos para conocer cuantas veces ha fallado un mismo trabajo.

La gestion de estos identificadores se realiza de forma completamente transparente para
el usuario. Para ello, el identificador se almacena internamente en el tipo de dato Tupla
utilizado en el sistema. Sin embargo, debido a la implementacién del broker de mensajes, no es
posible almacenar el identificador en el mismo. Para poder almacenar dicho identificador ha
sido necesario modificar la APl que permite interactuar con el broker.

Los cambios realizados afectan tanto a las operaciones de escritura como a las
operaciones de lectura. En las operaciones de escritura se afiade al final de la tupla el
identificador del trabajo. Este identificador se obtiene internamente de la tupla que se quiere
afadir o es generado por el grid si la tupla no tiene identificador. En las operaciones de lectura
se afiade un comodin al final de la tupla patrén para poder recuperar ese identificador. Una vez
recuperado se almacena en la tupla obtenida y se elimina el altimo campo de la misma, que
contiene el identificador, para que la gestion del mismo sea completamente transparente.

En el Anexo V - Broker de coordinacién se puede consultar mas informacion sobre el
broker de coordinacién.
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4.5 - Componente de gestion de fallos

En la figura 7, puede observarse el disefio del componente de gestién de fallos y su
interaccién con el broker de mensajes para recuperar las tuplas de error y escribir las tuplas
correspondientes a la decision tomada.

Decision Fault management component
messages
_ Decision
WS-PRTLinda Fault A Rules engine
Resource Broker Manager
- Resource
Error discovery
tuples v

Reliable Resource
Registry

Amazon E

Figura 7: Arquitectura del componente de gestién de fallos

En primer lugar, de forma totalmente transparente a este componente, cuando la
ejecucién de un trabajo falla, el mediador correspondiente captura el fallo e introduce en el
broker una tupla de error. Esta tupla se identifica por la palabra clave ERROR y contiene tanto
la informacion relativa al trabajo que fallé6 como la causa del fallo. El gestor de fallos ( Fault
Manager) es el encargado de recuperar dicha tupla, procesarla, creando para ello un nuevo hilo
de ejecucién, y solicitar al motor de reglas que tome una decisién sobre el trabajo.

Por su parte, el motor de reglas (Rules engine) toma una decisién teniendo en cuenta

una serie de reglas basicas (base de conocimiento) y si el trabajo habia fallado ya antes. Para
definir estas reglas, hemos utilizado RuleML [W21] como lenguaje de reglas ya que se trata del
lenguaje estandar para reglas en entornos Web. Las decisiones que puede tomar pueden ser:
abortar la ejecucion del trabajo, reiniciar el trabajo en el mismo grid o en otro diferente,
reiniciar el mismo utilizando un grid confiable o continuar la ejecucién de forma normal.

Este altimo caso contempla la ejecucion del trabajo en un tipo especial de recurso que
es catalogado como fiable. No hay que olvidar, que nuestro objetivo es ejecutar de forma
satisfactoria los diferentes trabajos solicitados, por lo que la utilizaciéon de estos recursos
ayudan a lograr dicho objetivo. Para ello se incluye un Registro de Recursos Fiable ( Reliable
Resource Registry) en el que se guarda una lista de grids fiables. Es aqui donde proponemos la
utilizacién de alguna infraestructura de computacién externa fiable como el servicio de
computaciéon Cloud de Amazon, Amazon Elastic Compute Cloud (Amazon EC2) [W9]. En
cualquier caso, el motor de reglas es el encargado de decidir en cual de los recursos fiables debe
ser ejecutado el trabajo, devolviendo esta informacién al gestor de fallos.

Independientemente, de si se reinicia el trabajo en un grid fiable o se toma otra decisién,
el gestor de fallos recupera esa decisién e introduce una nueva tupla en el broker de mensajes
indicando la misma. Esta tupla serd capturada por el mediador correspondiente si la decision es
reiniciar el trabajo o por el motor encargado de la ejecucion del workflow si la accién tomado
es la de abortar el trabajo o continuar con la ejecucién.
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Para ilustrar el funcionamiento del componente, se incluye la figura 8. En dicha figura,
se muestra la ejecucion del componente en el caso de que sea necesario reiniciar la ejecucién
del trabajo en un grid confiable. En caso de que la decisién tomada por el motor de reglas sea
otra diferente, el comportamiento es analogo eliminando la interacciéon con el servicio de
descubrimiento de grids fiables.
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Figura 8: Traza de eventos del componente de gestién de fallos

En primer lugar, el Fault Manager obtiene una tupla del broker WS-PTRLinda y crea un
nuevo hilo para gestionar la tupla (denominado Fault Handler). A continuacién se obtiene el
identificador del trabajo y los fallos que se han producido, solicitandose al motor de reglas que
tome una decisiéon para cada fallo. Para ello, el motor afade el fallo al sistema y razona
utilizando las reglas definidas para tomar una decisién. En caso de que la decision sea reiniciar
el trabajo en un grid fiable, se solicita al servicio de descubrimiento todos los grids fiables. Una
vez obtenida la lista, el motor indica la decisién al gestor de fallos seleccionando uno de los
grids de forma no determinista. Cuando se han tratado todos los fallos se construye la tupla
asociada a la decision generada y se coloca la misma en el broker.

La aparicién de fallos puede deberse a diferentes causas, la aparicién de un fallo durante
la ejecucién de la tarea, un fallo durante el movimiento de informacién necesario (a la entrada
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o a la salida) de la tarea o un fallo en la definicién del trabajo. En la figura 9, se puede
observar una relaciéon de todos los fallos que pueden aparecer al ejecutar las diferentes tareas
que componen un workflow cientifico.

Malformed tuple.

Malformed scp URI $(uri). Impossible to move the file

The string $(file) can not be converted to an URI

Application can not be null.

Impossible to replace wildcards in $ (path)

Execution failed. $(Execution error)

Download/Upload from $(uri) failed. Connection error. $(error)
Download/Upload from $(uri) failed. Data movement error. $(error)
Job deployment failed. $(error)

) : Undefined email for user $(user)

) : User for $(global user) undefinied on grid $ (host)

): Grid $(host) undefinied

): Application $ (appName) undefined on $ (host)

) : Output data retrieval failed. $(error)

) : Movement from $ (source) to $(destination) failed. $(Error)
) : Job execution error. $(status)

): Invalid URI $ (uri)

) e

Impossible to retrieve log. $(error)
Figura 9: Tipos de errores identificados en el sistema

Las acciones correctoras propuestas para los errores anteriores aparecen en la tabla 3. Se

han definido cuatro tipos de acciones correctoras, dependiendo del tipo de fallo:

* La acciéon mas restrictiva consiste en abortar la ejecucion del trabajo. Este tipo de accién
se toma cuando se esta seguro de que el reinicio del trabajo provocard un nuevo fallo, por
ejemplo, si la tarea ha sido mal definida. En este caso, se notifica al usuario del fallo para
que corrija el error cometido.

Otra posibilidad es reiniciar el trabajo. Este tipo de accidén se realiza cuando existe la
posibilidad de que reiniciar el trabajo puede solucionar el problema. Esta politica es
frecuentemente utilizada en sistemas distribuidos y permite solventar problemas de
disponibilidad de los recursos, principalmente. Dentro de esta acciéon correctora se
establecen tres posibilidades:

1. Si es la primera vez que falla esa tarea, se reinicia la misma en los recursos habituales.

2. Si se produce por segunda vez el mismo fallo, se reinicia el trabajo en un grid fiable
para aumentar las posibilidades de que el mismo se ejecute con éxito.

3. Si el trabajo falla por tercera vez, se considera que existe un error grave y se aborta el
trabajo en lugar de reiniciarlo.

En caso de que el fallo se haya producido a la hora de recuperar los ficheros de salida, se
permite continuar normalmente la ejecucién indicando en el log que se ha producido dicho
fallo. A pesar de que es posible que este fallo provoque un fallo en sucesivas tareas, un
error al mover la salida no justifica volver a ejecutar el trabajo de forma completa, ya que
éste puede ser muy costoso, por lo que es mas sencillo y atil que el usuario realice el
movimiento de dicha salida manualmente.

La altima accién correctora propuesta es similar a la anterior y se utiliza en el caso de que
no se pueda recuperar el log de la tarea ejecutada. En este caso, se decide continuar con la
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ejecuciéon normal del workflow indicando en el log que no se ha podido recuperar el mismo.

Ndamero de fallo Accién correctora
1,2, 3, 4,10, 11, 12, 13, 17 Abort
5,6,7,8 9, 16 Restart
14, 15 Continue without output
18 Continue without log

Tabla 3: Acciones correctoras para los diferentes tipos de errores.

Se puede consultar méas informacién sobre este componente en el Anexo VI -
Componente de gestion de fallos.

4.6 - Componente de movimiento de datos

La inclusion de diferentes grids bajo un mismo sistema plantea el problema del
movimiento de datos entre los mismos, el cual se dificulta porque el usuario no conoce a priori
en qué grid va a ser ejecutado su trabajo. Ademas, no se puede conocer la infraestructura de
ejecucion hasta el momento exacto en el que se va a ejecutar el trabajo, complicando
enormemente el movimiento de los datos.

La primera cuestiéon que era necesaria resolver antes de definir cémo se iba a realizar el
movimiento de datos era la identificacién de los mismos. Se valoraron tres alternativas:

* |dentificar los datos como si fueran datos locales. Esta primera alternativa tenia como
objetivo identificar los datos sin tener en cuenta los recursos, permitiendo que los mismos
se ubicaran en cualquiera de los grids definidos. El principal beneficio que presenta esta
alternativa es que abstrae al usuario de definir el grid en el que se encuentra un dato. Por
contra, esta alternativa implica que el sistema tenga que buscar el dato en todos los grids
usados, con el aumento de complejidad y la pérdida de eficiencia consecuente, y presenta
el problema de que no es posible saber qué fichero es el correcto si existen ficheros con el
mismo nombre en diferentes grids. Este Gltimo aspecto hizo que se descartara la idea.

* La segunda alternativa consistia en especificar, con algin tipo de lenguaje propio, tanto el
propio dato como el recurso en el que se encuentra el mismo. Sin embargo, esta
alternativa fue descartada porque uno de los objetivos del proyecto es facilitar la
comparticién de workflows cientificos por lo que la utilizacién de un lenguaje propio no era
una alternativa viable.

* La tercera alternativa planteada, y que fue elegida finalmente, fue la utilizacién de URIs
[W23] para identificar de forma tnica los datos. El uso de URIs, es una forma estandar de
identificar datos en entornos distribuidos y heterogéneos por lo que representa la mejor
alternativa para nuestro propésito. Ademas, esta opcion nos da la posibilidad de utilizar
datos que se encuentren en servidores externos de cualquier tipo con lo que no limitamos
los datos que pueden ser utilizados a datos que se encuentren en los Grids definidos.
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La utilizacién de URIs planteaba el problema de que el usuario debe ser consciente del
protocolo de transferencia que debe ser usado para transferir el fichero. Para facilitar este
aspecto se introducen dos caracteristicas. En primer lugar, para el caso de que el usuario esté
seguro de que los ficheros se encuentran en el grid en el que se va a ejecutar una tarea, se
permite utilizar simplemente la ruta del fichero. En segundo lugar, se permite identificar un
fichero con el esquema o protocolo file. La utilizacién de este formato permite al usuario no
indicar el usuario del grid y el protocolo de transferencia, siendo estos recuperados del registro
de usuarios y del registro de grids del sistema. Un ejemplo de cémo identificar un fichero con
estos dos mecanismos puede observarse en la figura 10.

a) file://hermes.cps.unizar.es/~/ejemplo.txt
b) sftp://shernandez@hermes.cps.unizar.es/~/ejemplo.txt

Figura 10: Identificacion de un fichero.
a) ldentificacién con URI 'file'. b) Identificaciéon con URI 'sftp'.

Asimismo, se permite la utilizacion de comodines para definir la ruta de un fichero o
grupo de ficheros dentro de un grid. Por ejemplo, en la figura 1 se ha utilizado el caracter '™
para definir que el fichero 'ejemplo.txt' se encuentra en el home del usuario. Esta caracteristica
permite definir de una forma sencilla y potente un grupo de ficheros utilizando solamente una
URI. Finalmente, en la figura 11 se incluye el arbol de decision utilizado para definir el
comportamiento que debe ser seguido ante las diferentes descripciones posibles.

Palabra
No Si
é¢Hay
protocolo? ’
Devolver No ¢éFichero 5
palabra remoto?
e éTiene S Descargar fichero

comodines? y obtener ruta
absoluta

Obtener ruta

Obtener lista con
absoluta

rutas absolutas

Figura 11: Arbol de decisién para las URIs

Cuando se parsea una palabra, se comprueba en primer lugar que la palabra corresponde
efectivamente a una URI. Si no es asi, la palabra puede hacer referencia a un argumento o
parametro de la aplicacién o a una ruta relativa y no se realiza ninguna modificacién sobre la
misma al no tener certeza de dicha circunstancia. Si la palabra se trata de una URI, se detecta
si la misma corresponde a un fichero local o a un fichero remoto. En el caso de que se trate de
un fichero remoto, se descarga el mismo y se obtiene la ruta absoluta del fichero dentro del
grid en el que se ha descargado el fichero. Si por contra se trata de un fichero local, se obtiene
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simplemente la ruta absoluta del mismo. Sin embargo, en este Gltimo caso, la palabra podria
tener algiin comodin y referirse a una lista de ficheros por lo que hay que detectar esta
situacion y, en el caso de que exista algiin comodin, reemplazar el mismo por la lista de
ficheros correspondiente.

En el Anexo VIl - Componente de movimiento de datos puede consultarse mas
informacién acerca del componente de movimiento de datos.

4.7 - Mediadores

En la figura 12, se muestra el disefio arquitectural realizado para los mediadores,
independientemente del middleware concreto con el que interactia el mediador. En la figura
puede observarse como el mediador estd dividido en una serie de componentes. El primero de
ellos es el que se conoce como Job Manager. Este componente se encarga de gestionar y
coordinar la ejecuciéon de los diferentes trabajos que son encargados al mediador. Las
principales tareas de las que se encarga este componente son las siguientes:

* Interactuar con el broker de mensajes Linda, para obtener los trabajos que hay que ejecutar
en el grid y para escribir los resultados de los mismos en el broker.

* Mover los datos generados por el trabajo a su ubicacién final correspondiente, ya sea dentro
del mismo grid o entre grids, utilizando para ello el componente de movimiento de datos.

* Mantener una lista de los trabajos que se encuentran en ejecucion. Esta lista indica la
correspondencia entre los identificadores asignados por el grid concreto en el que se ejecuta
un trabajo y el propio trabajo. Sirve saber qué trabajo ha finalizado en cada momento.

WS-PRTLinda Resource Broker

Job request l I Job results

- ; i
g _ Data sending - Job Manager MEdlator
£ T
'
g_ iSubmitted ] Fijmzl':gd
Internal Resource | Resource 1 JoblD i

8 ' discovery Jobto be 1 -
= Registry < executed i
g - 1 ! Job Monitor
: 0 |

ata request i 1
g « M|d;ileware | ! End of job
S Adapter notification
i
= Grid invocation
c | h A

. SSH Interface
.:'__L'F. Grid FTP l,
Grid
infrastructure

Figura 12: Arquitectura general de un mediador
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Por su parte, el Middleware Adapter se encarga de transformar la descripcion del
trabajo obtenida del broker, la cual es independiente del entorno de ejecucién, en una
descripcion que pueda ser ejecutada por el middleware de la infraestructura grid. Asimismo,
prepara los datos necesarios para poder ejecutar el trabajo y realiza el despliegue del mismo.
Para recuperar los datos necesarios, se utiliza el componente de movimiento de datos, que es
comin a todos los mediadores. Mientras que, para realizar el despliegue del trabajo se utiliza
una interfaz SSH que nos permite establecer una conexién segura con la infraestructura. Una
vez desplegado el trabajo, el middleware utilizara internamente protocolos como GridFTP para
mover los datos a su ubicacién final dentro del grid.

El Internal Resource Registry se utiliza a la hora de realizar la transformacion
comentada anteriormente. Este componente, obtiene informacion referente a la aplicaciéon que
se desea ejecutar y el usuario que va a ejecutar dicha aplicacion utilizando la misma para
definir el trabajo a ejecutar.

El altimo componentes del mediador es el Job Monitor. La necesidad del mismo viene
determinada por el comportamiento asincrono del sistema, en el cual, un trabajo es lanzado
pero no se sabe cuando va a terminar el mismo. Para detectar el fin del trabajo se introduce
este componente. La deteccion de la finalizacion del trabajo puede realizarse de diferentes
formas dependiendo del middleware utilizado.

Un mecanismo habitual que permite detectar la finalizacion de un trabajo es utilizar el
correo electronico. Cuando el trabajo finaliza, el middleware se encarga de enviar un correo
electrénico a la direccién especificada al encargar la ejecuciéon del trabajo. En otros
middlewares, este mecanismo no estd soportado por lo que es necesario utilizar un mecanismo
de encuesta para detectar si un trabajo determinado ha finalizado.

De esta forma, cuando un trabajo finaliza, se detecta esta situacién con alguno de los
mecanismos anteriores y se notifica de este hecho al Job Manager indicando el identificador
utilizado por el grid para el trabajo que ha finalizado. Este identificador, permite recuperar al
Job Manager los datos del trabajo, realizar el movimiento de los datos de salida, si es
necesario, y notificar al broker de dicho evento.

Otro aspecto importante que debe ser controlado por el mediador es todo lo relativo a la
aparicion de errores. Los errores pueden aparecer tanto antes de ejecutar el trabajo, debido a
fallos en la definicién del trabajo o en el movimiento de los datos necesarios, por ejemplo, como
después de ejecutar el mismo, es el caso de errores de ejecucion del trabajo o de movimiento de
los datos de salida. Si se produce un fallo, el mediador debe detectar esta circunstancia y
notificar al broker de mensajes del mismo para que el fallo sea gestionado por el componente
de gestion de fallos.

Se puede consultar mas informacién sobre los mediadores en el Anexo VIII - Mediadores.
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Capitulo 5 -Evaluacidon del sistema

La evaluacion del rendimiento del sistema desarrollado es un aspecto fundamental para
comprobar que se cumplen algunos de los objetivos marcados al inicio del proyecto. En nuestro
caso, esta evaluacién consiste en el anélisis del rendimiento y la escalabilidad del sistema
desarrollado y su comparacién con otro sistema, como Taverna.

5.1 - Métricas de evaluacidon

Los dos aspectos que vamos a evaluar son el rendimiento y la escalabilidad del sistema.

En lo referente al rendimiento del sistema queremos medir la sobrecarga que introduce el
sistema en referencia a la ejecucién manual de los trabajos. En general, este no es un aspecto
critico en un sistema de gestion de workflows cientificos ya que los trabajos desplegados son
computacionalmente muy costosos y la introducciéon de una pequefa sobrecarga no es
significativa. En cualquier caso, creemos que es importante conocer el rendimiento del sistema
en cualquier situacién y garantizar que la sobrecarga introducida por el sistema no es un
aspecto critico. Para ello realizamos dos tipos de experimentos:

1. En un primer experimento, queremos comprobar el rendimiento del sistema al ejecutar
un trabajo de forma aislada. El objetivo de este experimento es comprobar la sobrecarga
natural que introduce el sistema.

2. El segundo experimento busca comprobar el rendimiento del sistema cuando se ejecuta
un trabajo en una situacion en la que existe una gran carga en el sistema, en cuanto a
niamero de trabajos pendientes de ejecucion. Este experimento tiene el objetivo de
comprobar si la existencia de una gran carga en el sistema afecta a la ejecucion aislada
de un trabajo por lo que también es importante para la escalabilidad del sistema.

Por su parte, en lo que respecta a la escalabilidad del sistema, vamos a medir el
rendimiento del broker cuando se somete al mismo a una gran carga en cuanto a nimero de
trabajos que se ejecutan a la vez. Este aspecto es fundamental a la hora de determinar el
namero de trabajos que pueden ejecutarse al mismo tiempo sin que se reduzcan gravemente las
prestaciones. Para ello, vamos a desplegar la misma tarea un gran nimero de veces de forma
que haya un gran nimero de peticiones de lectura y peticiones de escritura a la vez.

Tanto para medir el rendimiento del sistema como para medir la escalabilidad del
mismo, realizaremos los experimentos con el objetivo de comparar el sistema desarrollado con
Taverna, otro sistema de gestion de workflows cientificos. Esta comparacién aborda tanto las
capas de modelado como la capa de ejecucién del sistema por lo que se contemplan tres
posibilidades: la utilizacién de Taverna de forma aislada, la integracién de Taverna con el
sistema desarrollado y la utilizaciéon de Renew como entorno de modelado del sistema.

5.2 - Definiciéon de experimentos

Para evaluar el sistema se han definido una serie de experimentos dedicados a medir los
aspectos relatados anteriormente. En este apartado ofrecemos una breve descripciéon de los
mismos, una descripcién mas completa aparece en el Anexo IX — Evaluacion del sistema.
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El primer experimento consiste en la ejecucion en serie de una tarea variando el nimero
de repeticiones, midiendo el tiempo al inicio y al final del experimento y calculando la
sobrecarga introducida por el sistema. Con este experimento buscamos medir el rendimiento de
una tarea al ejecutarse de forma aislada en el sistema. El segundo experimento mide la
sobrecarga introducida al ejecutar el sistema de forma aislada. Para ello se introducen un
elevado namero de trabajos en el broker y se procede de la misma forma que en el experimento
anterior. El tercer experimento se utiliza para evaluar el sistema en cuanto a escalabilidad. Para
ello se lanzan un elevado namero de tareas en paralelo de forma que las mismas comienzan y
terminan practicamente a la vez, midiéndose el tiempo al inicio y al final del experimento y
calculando la sobrecarga introducida.

5.3 - Resultados

En este apartado se presentan los resultados correspondientes al experimento de
escalabilidad al ser el mas representativo de los realizados. El resultado, analisis y conclusiones
del resto de experimentos puede consultarse en el Anexo IX — Evaluacion del sistema.

Los experimentos se han desarrollado desplegando el middleware desarrollado sobre un
AMD Athlon 3500+ de 64 bits, 2.2GHz, 2GB de RAM vy un subsistema de E/S SATA. El
sistema operativo utilizado ha sido GNU/Linux Ubuntu, con un nicleo 2.6.35 optimizado para
el hardware utilizado. Renew 2.2 se ha ejecutado sobre la version 1.6.0r26 del Java SE Runtime
Environment. Los experimentos se han ejecutado sobre el sistema con un Gnico usuario, y los
procesos innecesarios se han cerrado.

La figura 13 muestra los datos de la sobrecarga introducida por el sistema en funcién del
nimero de tareas que se ejecutan en paralelo. En la misma sélo se proporcionan los resultados
utilizando el framework con Renew como entorno de modelado ya que con Taverna no es
posible ejecutar de forma paralela tantos trabajos. Podemos observar como la sobrecarga
introducida en el sistema al incrementar el namero de trabajos que se ejecutan en paralelo
crece rapidamente. El incremento de la sobrecarga sigue una tendencia polinémica de tercer
grado, casi exponencial. La sobrecarga es aceptable hasta un namero de 125 trabajos
ejecutandose en paralelo y se dispara si intentamos ejecutar un mayor niamero de trabajos.

Para comparar en cuanto a escalabilidad las herramientas de modelado Renew vy
Taverna realizamos un analisis mas detallado de los resultados obtenidos hasta un maximo de
25 trabajos ejecutandose en paralelo. Los resultados de este analisis se muestran en la figura
14. Como se observa en la gréfica, el incremento de la sobrecarga limitando el nimero de
tareas a 25 es lineal en Renew mientras que es polinémica de tercer grado en Taverna. Esto se
debe a que los flujos paralelos en Taverna se han desarrollado de forma explicita, al no
proporcionar un mecanismo nativo para definir tareas en paralelo de forma implicita, a través
de bucles o similar.

De esta forma, al incrementar el nimero de tareas el workflow se vuelve muy pesado en
términos de memoria necesaria para gestionar y ejecutar el mismo provocando que se disparen
las prestaciones. Asimismo, este aspecto también provoca que el modelado del workflow se
ralentice enormemente y que la maquina se colapse. Por esta razén no se han podido realizar
experimentos con un mayor nimero de tareas en paralelo utilizando Taverna.
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Figura 13: Grafica que muestra la sobrecarga del framework al aumentar el nimero de tareas
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Figura 14: Grafica que compara Taverna y el framework en términos de escalabilidad.

5.4 - Conclusiones

Como era de esperar, la sobrecarga del sistema crece enormemente al ejecutar un
elevado nimero de tareas en paralelo. Esto se debe a que el broker se convierte en el cuello de
botella del sistema al tener que atender un gran nGmero de peticiones a la vez, siendo
especialmente critica la operaciéon de lectura por la gran cantidad de tuplas que hay que
comprobar. Las prestaciones se mantienen dentro de un limite aceptable hasta 125 tareas.

En cualquier caso, la utilizacién de las redes de referencia permite introducir un gran
nivel de paralelismo de forma natural mientras que los sistemas de gestion de workflows
cientificos actuales no suelen proporcionar mecanismos para proporcionar ese nivel de
paralelismo. En el caso de Taverna, hay que incluir el paralelismo de forma explicita, no se
pueden realizar construcciones genéricas que nos permitan llegar a altos niveles de paralelismo.
En lo que se refiere a las prestaciones, esto implica que el rendimiento de Taverna al paralelizar
un elevado nimero de tareas disminuye muy rapidamente.



46 | Sergio Hernandez de Mesa



Capitulo 6 — Caso de estudio: First Provenance Challenge | 47

Capitulo 6 - Caso de estudio: First Provenance Challenge

Como caso de estudio se utilizé el workflow cientifico propuesto en el First Provenance
Challenge[W24]. La eleccién del mismo se fundamenta en que es un workflow de referencia en
la comunidad cientifica, por lo que ha sido muy estudiado y utilizado para la verificacion de
diferentes sistemas de gestién de workflows. Ademas, resulta un problema facilmente escalable
y que requiere del desplegado y ejecucion de diversas tareas tanto de forma secuencial como
paralela, por lo que resulta muy adecuado para demostrar la viabilidad de la solucién propuesta.

6.1 - Objetivos

Nuestro objetivo principal consiste en verificar el correcto funcionamiento de la
herramienta desarrollada utilizando un workflow cientifico real.

También queremos ilustrar la flexibilidad del framework desarrollado tanto en lo que
respecta a la posibilidad de utilizar diferentes entornos de modelado como a la posibilidad de
utilizar diferentes infraestructuras Grid de forma transparente. Con este propésito presentamos
dos implementaciones diferentes una realizada con redes de referencia en Renew y otra
realizada con Taverna. En estas implementaciones se utilizaran los recursos Grid a los que tiene
acceso el grupo de investigacion GIDHE: Aragrid, Piregrid y Hermes.

6.2 - Definicion del problema

Se plantea un workflow para crear “atlas” cerebrales de la poblacién en base a imagenes
de alta resolucién del Centro de Datos de imagenes de resonancias magnéticas funcionales
(fMRI) [W25]. Este workflow esta compuesto de varios procedimientos, mostrados como 6valos
naranjas, y datos que fluyen entre ellos, mostrados como rectangulos. Pueden distinguirse 5
fases o etapas en la ejecucion del mismo. Cada una de las etapas se muestra en una misma
franja horizontal. Los procedimientos utilizan la suite AIR[W26], para crear una imagen cerebral
promedio a partir de una colecciéon de imagenes tridimensionales de alta resolucién, y la suite
FSL [W27] para crear las imagenes bidimensionales de cada dimensién del cerebro que
constituyen la salida del workflow. Las entradas del workflow son un conjunto de imagenes
cerebrales (anatomy images) y una anica imagen de referencia (reference image). Todas las
imagenes anatémicas de entrada, son escaneres tridimensionales de un cerebro con diferente
resolucion. Para cada imagen se proporciona el fichero con la imagen y un fichero de cabecera
con metadatos sobre la misma.

Las etapas del workflow se describen a continuacion:

1. Para cada imagen de entrada, el procedimiento align warp compara la imagen de
entrada y la imagen de referencia para determinar como debe alinearse la imagen de
entrada con respecto a la imagen de referencia. La salida de cada proceso define una serie
de parametros que indican la transformacién espacial a realizar sobre cada imagen.

2. Los procedimientos reslice realizan de forma efectiva la transformacién indica en el paso
anterior, utilizando los parametros obtenidos como salida de align warp. Como resultado
se obtiene la imagen modificada.
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3. El proceso softmean junta todas las imagenes anteriores en una sola imagen promedio de

las mismas y obteniendo una imagen tridimensional de mayor calidad.

4. Cada uno de los procesos slicer separa la imagen tridimensional obtenida mediante
softmean, en imagenes individuales de cada una de sus dimensiones (x, y, z). Estas
imagenes en 2D se obtienen a partir del centro de la imagen 3D.

5. Finalmente, el proceso convert convierte la imagen de entrada obtenido con el proceso

slicer a formato gif para un tratamiento mas sencillo de la misma.

El resultado de la ejecucion del workflow con los datos originales de entrada se puede

observar en la figura 15.

Figura 15: Imagenes cerebrales resultado de la ejecucién del First Provenance Challenge.

6.3 - Modelado del problema

Para ilustrar el funcionamiento del sistema se ha modelado el workflow anterior
utilizando el entorno de modelado propuesto, Renew, y un sistema de gestién de workflows
cientificos actual como es el caso de Taverna. De esta forma queremos demostrar la posibilidad
de utilizar la infraestructura independientemente de la herramienta de modelado utilizada.

Modelado del problema con Renew

En la figura 16, se muestra el modelo del workflow cientifico correspondiente al First
Provenance Challenge utilizando la herramienta Renew. Para dotar a la figura de una mayor
claridad, en las etapas 1 y 2 sélo se incluye de forma completa la descripciéon de los procesos
para la primera imagen. La representacion es analoga para el resto de imagenes.

En lo que se refiere a las entradas, para demostrar la flexibilidad del sistema en lo que a
la representacion de los datos se refiere, se describen las entradas de diversas formas. Las
imagenes 3 y 4 se describen sin indicar el protocolo concreto de comunicacién utilizado para su
descarga, que es obtenido del registro del Grid concreto, mientras que en las imagenes 1y 2 si
que se especifica el protocolo de comunicacion . Por su parte, la imagen de referencia que es
utilizada en todos los procesos de la primera etapa se obtiene del servidor Web del grupo de
investigacion GIDHE, mostrando que no todos los ficheros deben estar en un Grid.
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Figura 16: Modelo

del workflow cientifico del First Provenance Challenge con Renew.
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Las tareas de las etapas 1, 2 y 5 del workflow son ejecutadas por un sélo Grid. En la
etapa 4, cada tarea es ejecutada por una de las infraestructuras disponibles, balanceando la
carga. Finalmente, para la tercera etapa no se indica el Grid que se debe utilizar. En este caso,
el sistema seleccionara de forma no determinista una de las infraestructuras comprobando que
la aplicacién se pueda ejecutar en la misma y que el usuario tenga permiso de ejecucién en ese
Grid. Al final del workflow se afiade una transicién con nombre EOW (End Of Workflow) que
sirve para identificar el fin del workflow. Esta transicién no es obligatoria pero se recomienda su
utilizacion ya que permite detectar facilmente que se ha llegado al final del problema.

Modelado del problema con Taverna

El modelo del workflow cientifico utilizando Taverna se muestra en la figura 17 a). En la
parte superior del workflow aparecen las entradas del mismo, que son las mismas que en el caso
anterior aunque la representacién de Taverna sélo nos indica el nombre de la entrada, siendo el
valor de la misma interno y no visible en el modelo.

| Anatomy2 || Anatomy 1 || GridEnviroment ” Reference ” Anatomy3 ” Anatomy4 |A [ GridEnviroment ” Reference ”
-------- Alig;n-_v-va-r;;_,:z :Alig;_warp_l Align_w;r-p;a Ali;;r;_\-ue-lr;)_tl- S
| Reslice_2 | | Reslice_1 | | Reslice_3 l | Reslice_4 |

| Slicer_Y ]

a)

Slicer_X Slicer_zZ |

I Convert_X ] | Convert_Y | | Convert_Z |

Figura 17: Modelo del workflow cientifico del First Provenance Challenge con Taverna.
a) Modelo general del workflow. b) Modelo concreto para el subworkflow align warp

En el modelo cada caja rosas representa la ejecucién de un trabajo. Estas cajas son a su
vez otros workflows mas sencillos compuestos por las mismas operaciones que en el caso del
modelo con Renew. La implementacién de los diferentes subworkflows es analoga a la realizada
en Renew y un ejemplo para el subworkflow align warp puede observarse en la figura 17 b).
En este caso, la implementacién se ha realizado utilizando los componentes estindares de
Taverna y no utilizando la clase Broker como en el caso anterior.

En primer lugar, se crea la tupla que se escribird en el broker a partir de los parametros
de entrada en el componente createOutTuple. Utilizando dicha tupla se realiza la
operacion de escritura out sobre WS-PTRLinda. El siguiente paso consiste en crear el patrén
utilizado para recuperar la tupla que indica el fin del trabajo . El mismo es realizado por el
componente createInTuple. Después se realiza la operacién de lectura in que nos devuelve
como resultado una tupla, la cual es gestionada por el componente manageInTuple para
obtener el log de ejecucion y proporcionar el resultado. Finalmente, en la parte inferior del
modelo se localizan las salidas del workflow que nos permiten recoger los resultados.



Capitulo 6 — Caso de estudio: First Provenance Challenge | 51

6.4 - Conclusiones

En este capitulo se ha mostrado como podemos modelar el mismo problema con dos
técnicas diferentes, generando dos modelos equivalentes que se integran con la infraestructura
desarrollada en el PFC. En el caso del modelado mediante la herramienta Renew, las reference
nets nos ofrecen varias ventajas inherentes a su propia naturaleza, principalmente en lo
relacionado con la gestion de concurrencia y paralelismo. En cualquier caso, lo que queda
patente es que la infraestructura se puede integrar facilmente con cualquiera de las tecnologias.
Es mas, en el caso de Taverna las modificaciones para adaptar el modelo basado en
invocaciones directas al esquema de interacciéon requerido por la infraestructura son minimas.
Esto no hace sino favorecer la viabilidad y facil adopcién de la solucién propuesta. Finalmente,
cabe destacar cémo la posibilidad de balancear la computacién del workflow en las diferentes
infraestructuras disponibles mejora ciertos parametros de calidad de servicio, como los tiempos
de respuesta, las prioridades en cada Grid y los costes computacionales asociados.
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Capitulo 7 - Conclusiones y trabajo futuro

En este proyecto se ha desarrollado el prototipo de un sistema de gestion de workflows
cientificos que permite integrar diferentes entornos Grid de una forma completamente
transparente para el usuario. Esta integraciéon se ha llevado a cabo utilizando un broker de
mensajes basado en el modelo de coordinacién Linda [B4, B5] y un conjunto de mediadores que
gestionan las infraestructuras de computacion. Ademas, se ha incluido un componente que
gestiona los fallos que puedan aparecer en el sistema.

Gracias a que las capas de modelado y ejecucién se encuentran desacopladas y a la
utilizaciéon de un lenguaje independiente del entorno de ejecucion para describir los trabajos a
ejecutar, el sistema puede ser integrado en otros sistemas de gestion de workflows haciendo que
el mismo sea muy adaptable. Asimismo, se ha propuesto la utilizacién de las redes de referencia
como lenguaje de modelado para solventar algunos de los problemas de los lenguajes actuales
como la falta de mecanismos para representar el paralelismo.

Como resultado se ha obtenido un sistema muy flexible ya que puede integrar gran
cantidad de componentes de forma sencilla, dar servicio a usuarios con diferentes
caracteristicas, integrar entornos de ejecucién muy diversos y ejecutar workflow realizados con
diferentes lenguajes de modelado. Asimismo, el sistema es muy adaptable a los cambios del
entorno al permitir que se modifique la configuraciéon durante la ejecucién del propio sistema.

La evaluacion del sistema y el caso de estudio mostrados han demostrado la viabilidad
del mismo. En el primer caso, se ha demostrado que el sistema es escalable al permitir un gran
namero de tareas ejecutandose a la vez en paralelo, mientras que, en el segundo caso, se ha
demostrado la posibilidad de ejecutar un workflow real integrando diferentes grids.

Desde el punto de vista de la contribuciéon de este proyecto a nivel cientifico, se ha
desarrollado un sistema que abre la solucién a uno de los principales problemas a los que se
enfrentaba la comunidad cientifica, la integracion de diferentes entornos de computacién de
forma transparente. Esto va a permitir que cientificos de diferentes areas puedan disponer de
una mayor potencia de calculo y avanzar mas rapidamente en sus investigaciones. Asimismo, la
interoperabilidad del sistema va a fomentar la comparticién de recursos y experimentos entre
cientificos y la colaboracion de los mismos, dos aspectos que van a ser clave en la forma de
investigar en los préximos afios. Finalmente, cabe destacar la posibilidad de mejorar la calidad
de servicio y de aplicar los conceptos desarrollados a diferentes dmbitos que han ganado una
gran importancia en los Gltimos afios, como es el caso de la computacién evolutiva y adaptativa
y el Green computing.

7.1 - Trabajo futuro

Como trabajo futuro, se contempla de forma prioritaria la modificacion del sistema para
permitir que cada componente esté distribuido en diferentes maquinas. Para ello hay que
modificar la gestiéon de los recursos del sistema ya que estos deben ser consultados por
diferentes componentes. En este aspecto, se estudiaran dos posibilidades: integrar la
configuracién dentro del broker WS-PTRLinda [B9] y afiadir una interfaz de servicio Web a los
registros para que estos sean accesibles desde cualquier maquina.
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Asimismo otras lineas de trabajo futuro son las siguientes:

* Incorporacién de requisitos de calidad de servicio (QoS) a los trabajos y gestion de dichos
requisitos. Para este punto se contempla la posibilidad de afadir nuevas politicas de
emparejamiento que contemplen y satisfagan los requisitos de QoS. En este aspecto,
también se propone la definicion de politicas de emparejamiento dirigidas a Green
computing.

* Adicién de nuevos componentes como un sistema de monitorizacién que permita conocer
el estado de cada trabajo en cualquier momento y un componente de scheduling avanzado
que permita realizar el despliegue de los trabajos de forma mas potente a lo permitido en
las politicas de emparejamiento.

* Adicién de nuevos mediadores al sistema para permitir la integracién de un mayor niimero
de infraestructuras de computacion al sistema.

* Obtencién y gestion de la informacion de provenance o procedencia, es decir, de toda la
informacién respecto de las tareas ejecutadas, las relaciones entre las mismas, los
resultados generados, etc.

* Realizacién de un plugin que permita traducir de forma automatica workflows modelados
con diferentes lenguajes a redes de referencia para permitir la integracion directa de los
mismos en Renew.

* Utilizacién de frameworks de gestion especificos que faciliten las labores de despliegue de
los trabajos en Amazon Elastic Compute Cloud (Amazon EC2) [W9] y afadan
funcionalidades como monitorizacién completa de los mismos o balanceo de carga
eficiente.

7.2 - Conclusiones a nivel personal

Durante la realizacion de la carrera de Ingenieria Informatica he recibido formacién en
los diferentes campos de interés de este area. Sin embargo, una de las carencias que he
detectado durante estos cinco afios ha sido la falta de asignaturas en las que se aborde el
mundo de la investigacion. Por ello, decidi realizar un proyecto que tuviera una alta carga de
labor investigadora para conocer ese mundo y completar mejor mi formacion.

El proceso de busqueda de informacién, lectura de articulos y anélisis de las propuestas
de otros autores son fases fundamentales del proceso de investigaciéon. En un primer momento,
estas fases pueden ser muy costosas llegando a dar la sensacién de que no se estd avanzando
en el desarrollo del proyecto. Sin embargo, a medida que avanza con la investigacién me he
dado cuenta de que esta fase es muy enriquecedora ya que permite conocer la opinién y forma
de afrontar un mismo problema por parte de otras personas. Ademas, analizar el trabajo de
otros autores me ha permitido darme cuenta de la importancia de realizar un analisis critico de
los mismos. En un articulo el autor muestra su opiniéon y propuesta en relacién a un aspecto
determinado, sin embargo, ésta no tiene porque ser la mejor o puede estar equivocada por lo
que es importante realizar un analisis propio.

Otro aspecto muy importante ha sido la oportunidad de enfrentarme con un proyecto de
magnitud y aplicacion real lo que ha significado una gran oportunidad para evaluar mi
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capacidad como ingeniero. La magnitud del proyecto, me ha permitido darme cuenta de la
importancia de la planificacion y la gestion del trabajo. Antes de empezar el mismo no
consideraba esto un aspecto realmente importante, sin embargo, a lo largo del mismo me he
dado cuenta de que es muy importante llevar el mejor control posible sobre todos los aspectos
que involucran el desarrollo del proyecto. De la misma manera, la realizacién en solitario del
proyecto me ha permitido mejorar en mi capacidad auto organizativa, mejorando mi la
metodologia de trabajo en las Gltimas semanas de desarrollo, lo que ha supuesto un incremento
de la productividad a lo largo del mismo.

En lo referente a la implementacién, el proyecto me ha servido para mejorar mis
aptitudes como programador y darme cuenta de la importancia de las fases de anélisis y disefio.
Al principio del proyecto me lanzaba a implementar ciertas cosas sin analizarlas y pensar en
ellas demasiado lo que a la postre ha implicado tener que adaptar o rehacer parte del cédigo
desarrollado. Al final del proyecto, he conseguido analizar del problema de una manera mas
concienzuda, lo que me ha permitido a su vez disenar la mejor solucién para el mismo teniendo
en cuenta todas las opciones posibles. Como resultado a la hora de implementar, esta fase ha
sido mucho mas sencilla.

En definitiva, la experiencia ha sido muy enriquecedora y satisfactoria. La realizacién de
este proyecto me ha permitido iniciarme en el mundo de la investigacion, descubriendo ademas
que se trata de un mundo apasionante y animandome a realizar el doctorado. Asimismo, creo
que el proyecto me ha permitido desarrollarme profesionalmente mejorando mis aptitudes como
ingeniero y completando mi formacion.
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