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1 Einleitung

Grid Computing, die enfache Nutzung verschiedenster verteilter Resourcen im Netz, hat in
den vergangenen Jahren sowohl im wissenschaftlichen as auch im kommerziellen Umfeld
zunehmend Bedeutung erlangt. Zur Redisierung des Grid Computing wurden sogenannte
Middeware Systeme etwickelt, zum Beispiel in Deutschland/Europa das UNICORE
System: Uniform Interfaceto Computer Resources. Dieses vertikal integrierte System bietet
einen komfortablen grafischen Klienten, der es dem Benutzer erlaubt, komplexe Jobablaufe
zu erstellen, Jobs zu submittieren undzu Ukerwaden.

Die vorliegende Arbeit beschreibt den Entwurf und de Entwicklung des Command Line
Interfaces (CLI) fur UNICORE. Das CLI wird im Rahmen des europdischen Projektes
OpenMolGRID [1] eingesetzt und stellt eine Alternative zum interaktiven UNICORE
Klienten dar. Es erméglicht dem Benutzer, die UNICORE-Infrastruktur aus einer Unix-Shell
oder aus einem Script heraus anzusprechen. Zwar gibt es in UNICORE die Moglichkeit,
vorher mit dem Klienten erstellte und abgespeicherte Jobs von der Kommandazelle aus zu
submittieren, es ist jedoch nicht mdglich, einen neuen Job ohre Benutzerinteraktion zu
erstellen. Dieser Umstand stellt eine starke Einschrénkung UNICORES bzgl. der Anwendury
durch automatisierte Prozese dar, fur die e praktisch immer notwendig ist, diesen
interaktiven Ablauf so weit wie mdglich zu lineaisieren. Das hier beschriebene und im
Rahmen deser Arbeit entwickelte CLI ermdglicht das automatische Erstellen von Jobs aus
einer XML Workflow Beschreibung, das Ubermitteln von Jobs im synchronen ockr im
asynchronen Modus, Statusabfragen von Auftragen, de sich in Ausfihrung befinden und @s
Holen der Ergebnisse. AulRerdem stellt es auch eine API-Schnittstelle zur Verfligung, Gber die
esin Programme engebunden werden kann.

1.1 Grid Gomputing

Grid Computing glt als eine der wichtigsten Zukurftstechndogien. Die in Natur- und
Ingenieurwissenschaften urtersuchten Aufgabestellungen kénren so zeit- und datenintensive
Losungswege efordern, dassvor Ort vorhandene Redhenkapazitéten nicht ausreichen oder
der Zugriff auf grof3e verteilte Datenbesténde notwendig ist. Sehr oft werden zur Losung
dieser Probleme heterogene Ressourcen bendtigt, die nicht alle aif einer Maschine zur
Verfugung stehen. Dies fuhrt zu einer steigenden Anzahl von Anwendurgen, die vertelte
Ressourcen erfordern, und erwedt den Bedarf, leistungsfahige, aber geografisch getrennte
Ressourcen zu einer virtuellen Einheit zusammenzufiigen. Die Vorstellung dabei ist, diese
Mogli chkeiten so einfadch zu erhalten wie den Strom aus der Stedkdose, daher (engl. ,, Power-
Grid*, Stromnetz) stammtauch de Bezeichnurg ,, Grid*-Computing.

Die Verfugbarkeit neuer Hochgeschwindigkeitsnetze hat die Hauptvoraussetzung fur das Grid
Computing geschaffen: Grid ermdglicht einen einheitlichen und transparenten Zugang zu
Redhenresourcen mit unterschiedlichen Architekturen, Betriebssystemen, Redien- und
Speicherkapazitéten sowie Zugriffss und Sicherheitsbestimmungen an verschiedenen
geografischen Standarten. In eéinem Grid konren verschiedene Redchenresourcen ausgewahit
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und kambiniert werden, wobel sich der Benutzer nicht darum kimmern muss welche
Redhenplattform sich hinter einem Grid-Knoten verbirgt.

Ein Grid ist durch folgende Eigenschaften charakterisiert [2]:

 Lokae Autonamie: In den teilnehmenden Organisationen konren urterschiedliche
Verwaltungs- und Verfahrensregeln existieren, nach denen Ressourcen betrieben werden.
Dies 2ll fur den Benutzer der Grid-Software verborgen sein.

» Heterogenitét der Resourcen: die Natur der zur Verfigung stehenden Ressourcen kann
sich ua im Bezug auf Rednerarchitekturen, Redenleistungen, Speicherkapazitéten,
Betriebsg/steme und Softwareausdattung unterscheiden;

o Skalierbarkeit: das Grid-System kann cem Bedarf angepasg werden,;

e Dynamik und Adaptivitdt: das Grid-System soll in der Lage sein, auf Ausfdle von
einzelnen Grid-Knoten oder andere Stérungen flexibel zu reagieren.

Fur Grid Computing finden sich in der Praxis bereits zahlreiche Anwendurgsgebiete in
Forschung undIndustrie:

» verteilte Datenbanken in Biologie, Chemie und Pharmakologie,

e Simulationen undDatenauswertung in der theoretischen undangewandten Physik,

* Wettervorhersage,

* Prozesptimierung in der chemischen Industrie und

o simulierte Crashtestsin der Automobhili ndustrie.

Und de Mdoglichkeiten, de diese noch junge Techndogie bietet, sind bei weitem noch nicht
ausgeschopft.

Ein weiteres Beispiel fur eine weltumspannende Grid-Anwendurg ist die Auswertung von
Experimenten am CERN (Consell Européen pou la Rederche Nuclédre, Européisches
Kernforschungslabor) [3]. Ab 2007 soll dort ein neuer Tellchenbeschleuniger, der Large
Hadron Collider (LHC) in Betrieb genommen werden. Die dort geplanten Experimente
werden sehr grosse Datenmengen erzeugen. Zusétzlich sind de beteili gten Wissenschaftler in
der Regel nicht lokal vor Ort am CERN, sondern weltweit verteilt in ihren Instituten. Grid-
Tedndogie, die den Redhen- und Speicheraufwand vertellt und den Datenzugriff von den
unterschiedlichen Standarten aus ermégli cht, stellt einen wichtigen Ansatz zur Losung dieser
Aufgabe dar.

Derzeit befinden sich auf der ganzen Welt unterschiedliche Grid-Systeme im Einsatz oder in
der Entwicklung, z.B. Globus [4], Legion [5] undUNICORE [6].
1.2 UNICORE

Diese Arbeit basiert auf UNICORE (Uniform Interfaceto Computing Resources), einer in
Java entwickelten Grid-Infrastruktur, die den Benutzern einen sicheren, einheitlichen und
intuitiven Zugang Uber das Netz zu vertellten Redhnerressourcen ermdglicht. Das Projekt
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UNICORE wurde 1997ins Leben gerufen und van BMBF (Bundesministerium fur Bildurng
und Forschung) unterstitzt. Das Ziel von UNICORE und seines Nadfolge-Projektes
UNICORE Plus war, eine transparente Umgebung zu schaffen, de dem Benutzer das
Erstellen, Ubermitteln, Ausfihren und Uberprifen von konplexen Jobs swie das
Kontrollieren und Holen der Ergebnise von geografisch vertelten, heterogenen
Rednerresourcen  ermoglicht.  Der  Benutzer wird urebhéngig von einzelnen
Redhnerarchitekturen, Betriebss/stemen, Speichertechniken etc.

UNICORE stellt dem Benutzer eine grafische Oberflache, den UNICORE-Klienten, zur
Verfugung, der auf dem lokalen System des Benutzers installi ert wird. Der UNICORE-K lient
erlaubt dem Benutzer, interaktiv multi-step undmulti-site Jobs zu erstellen undzu verwalten.
Ferner Gbernimmt er die Kommunikation mit den verfligbaren Grid-Knoten.

Es ist moglich, den UNICORE-KIlienten zu erweitern, ohre die Basis-Software verandern zu
missen. Dazu steht eine Schnittstelle zur Verfigung, Uber die Benutzer ihre spezifische
Anwendurgen, Plugins genannt, einbinden kénren. UNICORE Plugins snd jar-Archive, die
Java-Klasen beinhaten und in den UNICORE-Klienten dynamisch eingebunden werden
konren. Der Vortell von Plugins besteht darin, dassdie Hauptfunktionaité von UNICORE
erhalten  blelbbt und somit auch de Sicherheits, Authentiserungss und
Dateiverwaltungsmedanismen zur Verfligung stehen, man aber gleichzeitig sehr spezielle
Anwendurgen auf eine einfache Weise integrieren kann.

UNICORE wird urter anderem im Projekt OpenM ol GRID eingesetzt.

1.3 OpenMolGRID

Das europaische Projekt OpenMolGRID (Open Computing Grid for Moleaular Science and
Engineeaing) [1], das Uber das EU-Programm Information Society Tedhndogies (IST)
gefordert wird, wurde im September 2002 kegonren. Die Projektpartner sind das
Forschungszentrum Julich, de Universitdt von Tartu, Estland, de Universitét von Ulster,
Nord-Irland, dbs Pharmakologische Institut ,Mario Negri®, Italien, und s Pharma -
Unternehmen ComGenex Inc, Ungarn. Das Projekt befasg sich mit Problemstellungen aus
dem Bereich Molekulardesign wie z.B. Molekul-Entwurf und Bildung statistischer Modell e.
Dabel soll eine Grid-Umgebung zur Verfigung gestellt werden, de hilft, rechen- und
datenintensive Beabeitungsschritte, wie Data Warehousing, Data Mining und Modell nutzung
(Vorhersage von Eigenschaften neuer Molekile) zu automatisieren und mit wesentlich
reduziertem Zeit- und Benutzeraufwand auszufihren. Im Vordergrund steht die Abhildurg
der bisherigen manuellen Beabeitungsfolge aif automatisiert ausfihrbare, komplexe
Workflows.

Moleallar Engineaing und Moleaular Design basieren auf Data Warehousing und Data
Mining, bei denen Datenbanken nadh bestimmten Eigenschaften oder Strukturen durchsucht
werden. Da esin der Chemie und \erwandten Bereichen eine grof®e Anzahl offentlicher und
gewerblicher bzw. industrieller Datenbanken oder Datensammlungen gibt, die in Bestand und
Formaten sehr heterogen sind, ist es snnvdl, deren Inhalt - soweit es geht - vor der
Verarbeitung zusammenzufassen und zu vereinheitlichen. Dieses geschient im Data
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Warehouwsing Prozess Beim Data Warehousing werden die heterogenen Daten gesammelt
(harvesting), bereinigt (cleansing) undin gemeinsame Formate transformiert.

Die in desem Projekt entwickelte Data Warehouse Software muss vor dem Speichern der
Daten zum Teil sehr komplexe Berechnurgen duchfihren, um die gesammelten Daten zu
vereinheitlichen. Tell dieses Vorgangs ist auch, dass Ergebnise von Berechnurgen, de
erwartungsgemald von velen Benutzern duchgefiihrt werden, einmal vorab berechnet undim
Data Warehouse aégespeichert werden. Da diese Berechnurgen nicht immer lokal beim Data
Warehouse durchgefiihrt werden koénren und zum Teil auch sehr zeit- und rechenintensiv
sind, sollte die Moglichkeit geschaffen werden, sie aif verteilten Resurcen des Grids, im
speziellen Fall auf Gber UNICORE zugreifbaren Ressourcen, ohre Benutzereingriff ausfiihren
zu lasen. Dafir musde e@n Command Line Interface (CLI) entwickelt werden, dbs
Gegenstand deser Arbeit ist.

Das Kapitel 2 gibt eine detallliete Beschreibbung der UNICORE Umgeburng, der
Funktionditdt des UNICORE-Klienten und eks Aufbaus eines UNICORE-Jobs, sowie des
verwendeten Sicherheitsmodells und des Kommunikationsprotokalls an. Im Kapitel 3 wird
auf den Kern der Arbeit, das CLI, eingegangen. Abschnitt 3.1 beschreibt die benutzer- und
systembedingten Anforderungen an das CLI, Kapitel 3.2 stellt die Spezifikation des CLI dar,
wahrend 3.3 den Aufbau der wichtigsten Modue aus der Implementierungsscht genauer
erlautert. Das Kapitel 3.4 stellt die Queueing Komporente vor, die bereits auf dem CLI
aufbaut. Kapitel 4 geht schliefdlich auf den aktuellen Status des CLI ein, dartiber hinaus gibt es
einen kurzen Ausblick auf Entwicklungs- und Einsatzmégli chkeiten des CLI.
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2 Der Aufbau von UNICORE

In desem Kapitel werden die Aspekte von UNICORE behandelt, auf denen das CLI aufbaut.
Das Kapitel gibt eine Ubersicht tiber die UNICORE Architektur, wobei nur die fir diese
Arbeit relevanten UNICORE Komporenten erlautert werden. Fir einen tieferen Einblick sel
auf [7] verwiesen.

UNICORE ist ein Client-Server System, das auf einem Dreischichtenmodell basiert:

1) Der Benutzerschicht, die ais einem in Java implementierten Klienten besteht. Der
UNICORE-Klient lauft auf dem lokalen System des Benutzers und stellt eine grafische
Oberfladhe zur Verfligung, mit deren Hilfe Jobs erstellt und verwaltet werden kénren.

2) Den Servern, bestehend aus dem Gateway und cem Network Job Supervisor (NJS). Beide
sind Java-Applikationen, de den Benutzer authentifizieren, de Informationen Gker die auf
dem Zielsystem verfligbaren Resourcen zur Verfugung stellen und Jobs wahrend der
Ausfihrung verwalten.

3) Dem Zielsystem, auf dem das Target System Interface (TS) lauft, ein Perl-Script, das fir
die Jobausftihrung auf dem lokalen Batch-Subsystem sorgt.

Client
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Abbildung 1: UNICORE Architektur (Autor: D.Mallmann, FZ-Jiilich)

h Usite
User List
Certificate
y

N s

Network
Job
Supervisor

Incarnation

DataBase DataBase

Target
System
Interface

Batch
Sub
System

N

Network
Job
Supervisor

Incarnation User
DataBase DataBase

Target
System
Interface

Batch
Sub
System

N




LidiaKirtchakova Ein Command-Line-Interface & Zugang zu Grid-Ressourcen

Der grafische UNICORE-Klient stellt dem Benutzer zwel Bereiche zur Verfigung, die Job
Preparation Area (JPA), in der man Jobs erstellen kann, und @n Job Monitor Controller
(IMC), der zur Kontrolle der abgeschickten Jobs dient. JPA und JMC kénren perallel und
unabhéngig voneinander benutzt werden. Fir das Jobhanding eigener Jobs im JMC spielt es
keine Rolle, von wo aus der Job uspringlich submittiert wurde. Aus den Eingaben des
Benutzers erstellt der UNICORE-Klient eine astrakte Beschreibung des Jobs, die Abstract
Job Object (AJO) genannt wird. Das AJO besteht aus einer Beschreiburng der angeforderten
Software- und Hardwareressourcen und abstrakten Anweisungen, de, falls erforderlich, auf
verschiedenen Ziel systemen ausgefiihrt werden konren.

Der UNICORE-Klient kann Verbindurgen zu urterschiedlichen Servern, de ds UNICORE
Stes (Usites) definiert sind, aufbauen. Die Liste der vorhandenen Usites liegt auf einem
zentralen Server und wird direkt beim Programmstart vom Klienten abgefragt. Ein Gateway
stellt den Eingang zu einer Usite dar. Es gellt eine Kombination aus Internet-Adresse und
Portnummer zur Verfligung, tber die éne S Verbindurg zur Usite aufgenommen werden
kann. Das Gateway authentisiert den Benutzer anhand seines Zertifikats und sendet ihm eine
Liste von vahandenen Computerresourcen  (Virtual — Stes, Vsites).  Die
Autorisierungsinformation ist in der Datenbank UNICORE User Database (UUDB)
gespeichert. Die UUDB bildet den UNICORE Benutzernamen (Ulogin), der anhand des
Zertifikats bestimmt wird, auf den lokalen Unix Benutzernamen (Xlogin) auf dem Zielsystem
ab. Das UNICORE Gateway verbindet sich mit dem Network Job Supervisor (NJS) und fragt
die zur Verfligung stehende Ressourcen auf dem ausgewdhlten Zielsystem ab. Diese
Information ist in der Incarnation Datenbank (IDB) beim NJS gespeichert. Die IDB enthdlt
auch de Regeln fur die Ubersetzung der abstrakten Job-Beschreibung AJO in konkeete Batch-
Jobs auf dem Zielsystem. Der NJS wandelt mittels der IDB abstrakte Jobs in konkete
Anweisungen um, die dann van Target System Interface (TS) an das lokale Resource
Management System bzw. Betriebssystem auf dem Ziel system tbergeben werden.

2.1 UNICORE-Klient
Der UNICORE-K lient ermégli cht dem Benutzer
» die Job-Erstellung mit Hilfe des Graphicd User Interface(GUI);

» dieFestlegung von Abhéngigkeiten zwischen einzelnen Jobteil en (Subjobs und Tasks);

e das Importieren lokaler Dateien in das Benutzerverzeichnis auf dem Zielsystem (File
Import) und Exportieren von Dateien auf dem Zielsystem auf die lokale
Benutzermaschine (File Export);

» die Auswahl von Usite undVsite, auf denen der Job ausgefiihrt werden soll;
e dieJoblkermittlung;

+ das Uberpriifen des Status von submittierten Jobs;

e dasHolen vonZwischenergebnisen;

» das Abbredchen vonJobs, die sich in Ausfuhrung befinden;
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e dasLoschen vonausgefuhrten Jobs auf dem Zielsystem.

Die Funktionalitét des Klienten kann Ulker anwendurgsspezifische Plugins erweitert werden.
Eswird eine Schnittstelle zur Verfigung gestellt, tber die diese Plugins eingebunden werden
konren.

hd UNICORE Client =it
File Job Preparation Job Monitoring Settings Extensions Help
Y e 3 i f Name [Mainjob
[T Jab Preparation | MAIERRES I o ies
|l|CGX OMG : i
@ Main]ok : | Task D ies

||[luelich OMG

¢ [ sunion | Tanu ome
@ @ Repeal_Group Ulster OMG
Repeat_Script |
Stantserit
P E DokCroup
AScript
Command

|| vinual site

|| [OMG_Testl <NJS>
l[SViex <NJS=
||mobile_T30 <NJS=

| |sunny_site_of_life <MNJS>

3 ok Manitaring
@ % cox omc
o [ omc.cox <ns>
@ 55 Juslich omg
o [ omc_Tesi <>
o [ sviex <ns-
o [ mosile.T30 <Ng>
Lo EI sunmy_site_of_|ife <MNJS=
@ 55 Taru oms

Arrange Graph

Abbildung 2: UNICORE-K ient

Abbildung 2 zeigt die Job Preparation Area des UNICORE-Klienten, in der man einen Job
konstruiert und de Site auswahlt, auf der der Job ausgefiihrt werden soll. Bei seiner
Initi ali sierung verbindet sich der UNICORE-Klient mit alen zur Verfigung stehenden Usites
und ladt dynamisch de Informationen Uber Hard- und Sofware-Resourcen, de aif den
Zielsystemen (Vsites) vorhanden sind. Der Benutzer kann anhand deser Informationen sehen,
welche Vsites die fur seinen Job ndwendigen Applikationen haben, undsich entscheiden, wo
sein Job ausgefiihrt werden soll. Er kann auch fir jede Task Ressourcen definieren, de jene
far die Ausfihrung bendtigt, z.B. die Anzahl der CPUs, den Speicherbedarf, die Laufzeit etc.

Ein UNICORE Job ist hierarchisch aufgebaut. Er kann aus mehreren Tasks und Subjobs
bestehen, de wiederum andere Tasks und Subjobs enthalten konren. Alle Tasks eines Jobs
bzw. Subjobs werden auf derselben Vsite ausgefuhrt, die in Subjobs enthatenen Tasks
kénren alerdings auf anderen Vsites laufen als den Hauptjob. Normalerweise gibt es keine
Ausfuhrungsreihenfolge  e@nzelner Jolbtelle, sie kann aber Uber Abhangigkeiten
(Dependencies) definiert werden. Der Jobablauf stellt urspringlich einen gerichteten
azyklischen Graph dar, kann alerdings auch Ausfuhrungsschleifen fir einzelne Tasks bzw.
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Subjobs beinhalten. Jeder Job bekommt auf dem Zielsystem ein tempordres Verzeichnis
(Uspace) zugewiesen, das nadh der Jobausfuhrung geléscht wird. Wenn bestimmte Dateien,
die wéhrend der Laufzeit erstellt wurden, erhalten bleiben sollen, miissen sie mittels einer File
Export Task aus dem Uspace in ein permanentes Verzeichnis des Benutzers kopiert werden.
Wenn einzelne Subjobs Daten von Jobteilen bendtigen, de aif anderen Vsites ausgefiihrt
wurden, ist eine explizite File Transfer Task erforderlich.

Der UNICORE Klient stellt drei Gruppen von Tasks zur Verfugung, die Tell der UNICORE
Distribution sind:

» Basisanwendurgen, wie

- eine Command Task, die éne Progranmdatei, die sich entweder auf dem Quell- oder
dem Zielsystem befindet, ausfiihrt. Diese Datei wird zur Ausfihrung jeweils in den
Uspace af dem Zielsystem kopiert;

- ene ript Task, die @n Shell-Script auf dem Ziel system ausfiihren kann;
» Schleifenkorstrukte und Kontrollmedianismen, wie

- Do N, Do Repeat, If Then Else undHold Job
* undDateiverwatungs- undFile-Transfermedanismen, wie

- FileImport, File Export undFile Transfer

Bel der JoblUkermittlung wird der konstruierte Jobbaum in ein serialisiertes Java Objekt vom
Typ Abstract Job Object (AJO) umgewandelt undin dieser Form Uber eine S.-Verbindurg
zur ausgewdhlten Vsite geschickt. Danach kann der Jobstatus und de Ergebnisse Uber den
JMC des Klienten an deser Vsite agefragt werden.

2.2 UNICORE Sicherheitsmodell

Das UNICORE Sicherheitsmodell basiert auf dem Public-Key-Verfahren urd benutzt X.509
Zertifikate, die von einer Authorisierungsdelle, der UNICORE Certification Authority (CA),
ausgestellt werden. X.509ist der weltweite Standard fur digitale Zertifikate, und ein X.509
Zertifikat enthalt den dffentlichen Schliissl des Zertifikatsbesitzers, sowie desen Name,
desen E-Mail Adrese, die aisgellende Beglaubigungsdelle (in desem Fall die CA), den
Gultigkeitszeitraum und dis Verfahren mach dem das Zertifikat erstellt wurde. Jeder
UNICORE-Klient besitzt mindestens ein Schlisslpaa, bestehend aus einem privaten und
dem dazugehdrigen und vonder CA signierten dffentlichen Schliisel. Die tatsddliche
Anzahl von Schlisslpaaen hangt von der Art und Weise &, wie die Redtevergabe der
benutzten Resourcen geregelt ist. Alle Schlissel werden auf der lokalen Benutzer-Maschine
in dem sog. Keystore gespeichert. Der Keystore hat das PKCS12-Format (Personal
Information Exchange Syntax Standard).

Das AJO, das vom Klienten an ein Gateway Ubermittelt wird, enthdlt unter anderem den
offentlichen Schluissl und wird var der Ubermittiung mit dem privaten Schliissl des
Klienten signiert, um die Integritdt der Daten zu sichern, d.h. un zu vermeiden, dass die
Daten urterwegs von Unbefugten verdndert werden. Bevor es auf dem Zielsystem ausgefuihrt
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wird, werden seine Integritdt und de Authentizitdt des Absenders scher gestellt. Das
Gateway vergleicht die Unterschrift des 6ff entlichen Schitissels aus dem AJO mit der Liste
der bekannten CA. Wenn sie vertrauenswirdig ist, wird das AJO an den NJS weitergereicht.
Der NJS identifiziert den Benutzer mittels der UUDB, prift mit dem 6ff entlichen Schlisse
die Signatur des gesamten AJO undgibt den Job weiter an das TSI.

Die Kommunikation zwischen dem Klienten und @ém Gateway geschieht Uber eine S
Verbindurg. Bevor diese S Verbindurg aufgebaut wird, findet zwischen Klient und
Gateway ein Austausch der offentlichen Schltissl statt. Der Klient erhdlt den &ff entlichen
Schlissel des Gateways und kann rachprifen, ober das Gateway fur vertrauenswirdig hélt.
Das Gateway erhdlt nun cn dffentlichen Schlissl des Klienten und kann wiederum
nachprifen, ob de CA, die diesen dffentlichen Schltiissl signiert hat, bekannt ist. Ist dies der
Fal, kann ene S Vebindurg aufgebaut werden. Abbildung 3 zeigt den
Kommunikationsablauf zwischen dem Klienten und eém Gateway.

Client's
UNICORE public key Gateway
Client (chedks key
for known
(chedks .
Gateway's
Gateway's i &)
key signer) public key
UNICORE ﬁsa Gateway
Client

l

—>
UNICORE Gateway
—_— e NS
S
NJS

Abbildung 3: UNICORE Sicherheitsmodell

UNICORE unterscheidet zwischen dem sog. Consigner und cém sog. Endorser. Ein Endarser
ist jemand, der einen Job erstellt und mit seinem privaten Schltussl signiert. Ein Consigner ist
jemand, der den Job an ein Gateway Ubermittelt. Haufig sind Consigner und Endarser
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dieselbe Person, rémlich der Benutzer des UNICORE-Klienten. Wenn Jobtelle auf
unterschiedlichen Sites laufen und von einem NJS an eine andere Usite geschickt werden,
sind Consigner und Endarser verschieden. In desem Fall ist der Benutzer der Endarser und
der NJS, der den gesamten Job erhalten hat, der Consigner. Das Gateway authentisiert nur den
Consigner, wo hingegen der NJS immer den Endarser authentisiert undautorisiert.

2.3 Abstract Job Object (AJO)

Ein AJO beschreibt einen UNICORE Job undist ein Java-Objekt vom Typ AbstractJob. Es
besteht aus einer oder mehreren ActionGroups, die AbstractActions enthalten. Abbildung 4
zeigt, wie en AJO, das ein Kleines Script ausfuhren soll, intern ausgeht. AbstractActions sind
einfache Aktionen oder Basis-Tasks, von dnen ale anderen UNICORE Aktionen wie
Jobsubmisgon, Datentransfer und —verwaltung etc. abgeleitet sind. Ein AJO ist auch eine
AbstractAction und kann deswegen in anderen AJOs enthalten sein. Es gibt drel Haupttypen
von AbstractActions:

» AbstractTasks, die auf dem Zielssystem bestimmte Aufgaben erflllen. Als Beispiel kann
die ExecuteScriptTask genannt werden, de auf dem Zielsystem ein Script ausfuhrt.

» AbstractServices, die andere AbstractActions verwalten oder Informationen Uker sie oder
Uber Vsites zur Verfligung stellen. Diese Informationen kénren den Jobstatus, die Inhalte
der Jobergebnisse oder Beschreibungen vonVsite-Ressourcen beinhalten.

* ActionGroups, die mehrere AbstractActions unter der Bertcksichtigung der
Ausfuhrungsreihenfolge (Dependencies) zusammenfassen. Eine AbstractAction in ener
ActionGroup wird nicht ausgefuihrt, bevor nicht all ihre Vorgénger ausgefuhrt wurden.
Wenn de Ausfuhrung einer AbstractAction fehlgeschlagen ist, werden ihre Nadhfolger
nicht mehr ausgefuihrt. Ein AJO ist immer auch eine ActionGroup (Superklasse von AJO).

_v UNICORE Client
File Job Preparation Job Monitoring Settings Extensions Help

@@@@Al @ fSt'ar'ld'ird Output rStandard Error |/Details rAJO view |

A i
T3 Job Preparation : MIIUHGFDUD
i Artian
@ [E5] my_iob [11:49:10 10/27/2004] 1? AG| ActionGroup
Friy_script : IncarnateFiles
- 55 MakePaorfolia

ExecutescriptTask
E CeletePortfolio

® FT Juelich OMG
O D OMG_Testl M5
e [ sviex <ns>
e [J mobile_T30 <Nj5>
@ D sunny_site_of_life <MJ5>
@ my_job [11:45:10 1027 f2004]
'3' my_script

1

Abbildung 4: Beispiel fiir ein AJO
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Alle AbstractActions bekommen bei ihrer Initialisierung einen jeweil s eindeutigen Identifier
zugewiesen, der wahrend der JobUkermittlung und-ausfiihrung unverandert bleibt.

Die Implementierung des AJO aus der Abbildung 4 sieht wie folgt aus:

/I create a new abstract job object
AbstractJob ajo = new AbstractJob("my_job");

Il create a content of the script task
String the_script = "This is a small example of a script task \'n";

/I create a task to make a file in the Uspace

/I The task IncarnateFiles is an AbstractAction

IncarnateFiles inf = new IncarnateFiles("IncarnateFiles of my_job");
inf.addFile("script",the_script.getBytes());

/I create a portfolio task (which is also a subclass of an AbstractAction)
MakePortfolio mp = new MakePortfolio("MakePortfolio of my_job");
mp.addFile("script");

Il create a DeletePortfolio task to delete a job after its execution

/l'is completed

DeletePortfolio dp = new DeletePortfolio(“DeletePortfolio for my_job”);
dp.setPortfolio(m p.getPortfolio().getld());

/I create an ExecuteScriptTask to execute a script
ExecuteScriptTask scriptTask = new ExecuteScriptTask("my_script");
scriptTask.setScriptType(ScriptType.CSH);

scriptTask.setExecutable(mp.getPortfolio());

/I define dependenci es between AbstractActions
ajo.addDependency(inf, mp);

ajo.addDependency(mp, scriptTask);
ajo.addDependency(scriptTask, dp);

2.4 UNICORE Protocol Layer (UPL)

Das UPL regelt die Datentibertragung zwischen dem UNICORE-Klienten und &ém Server
und kaut auf einer S Verbindurg auf. ES besteht aus Requests, die vom Klienten
abgeschickt werden undReplies, die ds Server-Antwort zuriickkommen. Das UPL definiert
jeweil s vier Requests und dizugehorende Replies:

ConsignJob Request fr die Ausfihrung eines AJOs

Retrieve Outcome Request fur Statusabfrage und Holen der
Ergebniss des submittierten Jobs

RetrieveOutcomeAck Request fUr die Bestdtigung der angekommenen
Ergebnise

ListVsites Request, das zum Gateway geschickt wird, um die
Liste der dahinterstehenden Vsites abzufragen

ConsignJobReply Bestétigung des ConsignJob  Resqguests

RetrieveOutcomeReply Antwort auf das RetrieveOutcome  Request

RetrieveOutcomeAckReply Bestétigung des RetrieveOutcomeAck  Requests
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e ListVsitesReply Antwort auf das Li st Vsites Request mit der
Liste der Vstes, de Uber das Gateway
angesprochen werden kénren

Das UPL wird auch vom Command Line Interfacebenutzt, um die Verbindurg zum Server
aufzubauen, Ressourcen abzufragen undJobs und Daten zu transferieren.
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3 UNICORE Command Line Interface (CLI)

Wie im Kapitel 1.3 bereits erwahnt, ist das Command Line Interface (CLI) im Rahmen des
OpenMol GRID-Projektes entstanden. Die verschiedenen Entwicklungsphasen [8] des CLI
wurden teilweise von hestehenden Gegebenheiten des OpenM ol GRID-Projektes bednflusd.
So wurden bei der Planung gemeinsam mit den Projektbeteili gten die Hauptanforderungen
aus Sicht des Data Warehowse festgelegt, die in der Definitionsphase in einem
Spezifikationsdokument fur das OpenMolGRID-Projekt zusammengefasd wurden. Beim
Entwurf wurden bereits existierende Komporenten und Bibliotheken berlicksichtigt, die
entweder vom CLI verwendet werden konrten oder zu denen Schnittstell en festgelegt werden
musgen. Weitere Schnittstellen wurden in der Entwurfsphase definiert, um das Einbinden des
CLI in de unterschiedlichen Benutzerumgeburgen (siehe 3.1.1) zu ermdglichen. Die
Implementierung wurde dann im Bottom-Up Verfahren duchgefiihrt, bei dem sukzessv
einzelne Modue etwickelt, getestet und spéter zu groleren Systemen zusammengeflgt
werden. In der EinfUhrungsphase sind das CLI-Distributionspaket und de Benutzer- und
Software-Dokumentation entstanden, und das CLI wurde af dem System des Data
Warehouse installi ert und getestet. Mittl erwell e wird es dort aktiv benutzt und tefindet sich in
der fortgeschrittenen Wartungsphase.

3.1 Anforderungen an die Funktionalitat des CLI

Das CLI muss bestimmte, duch benutzer- undoder systemseitige Vorgaben bedingte,
Anforderungen erfillen. Dieses Kapitel beschreibt die Anforderungen aus der Benutzersicht
und de Randbedingungen, de sich durch das gesamte System ergeben haben.

3.1.1 Benutzersicht

Aus der Analyse der Funktionen, de der ,,Benutzer Data Warehouse [ 9] benttigt, haben sich
folgende Anforderungen an das CL1 ergeben:

e Der Zugriff auf die UNICORE-Infrastruktur soll aus der Kommandazeile oder einem
Script heraus erfolgen konren.

» Fir die Einbindurg in Programme soll eine API-Schnittstell e zur Verfiigung stehen.

e Auferdem ist es notwendig, die Sicherheitsanforderungen vonUNICORE zu erfillen. Das
CLI soll hauptsacilich von Programmen oder Prozessen benutzt werden. Da der jeder
UNICORE Benutzer ein gultiges X.509 Zertifikat braucht (siehe 2.2), wird vorausgesetzt,
dassjedes Programm bzw. jeder Prozess von dem aus das CLI benutzt wird, ein voneiner
CA ausgestelltes Zertifikat und cen dffentlichen Schlissel des Gateway-Signer-Zertifikats
besitzt. Das CLI muss Zugang zu diesem Zertifikat und dem dazugehdrigen Schlissel
haben.

Das Data Warehouse ewartet, dassdas CLI folgendes leistet:

» Erstellung eines AJOs aus einer Jobbeschreibung;
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Ubermitteln deses AJOs zu einer Vsite Uiber eine SI_-Verbindurg mit dem Gateway. Die
Ubermittlung soll sowohl im synchronen als auch im asynchronen Modus (siehe 3.2.1.9
maoglich sein;

Statusabfrage;

Holen der Ergebnisse teilweise oder voll sténdig beabeiteter Jobs,

Abbredhen eines Jobs, der sich in der Ausfiihrung befindet.

3.1.2 Systemsicht

Da das CLI ein Teil des Projektes ist und sich as eine der Softwarekomporenten in das
gesamte System einfigen muss muss es mit alen bereits vorhandenen oder sich in der
Entwicklung befindenden Komporenten kompatibel sein. Daraus ergeben sich folgende
Systemanforderungen undRandbedingungen:

Um die vorhandenen Bibliotheken nuzen zu konren und de Software enheitlich zu
halten, mussdas CLI in Javaimplementiert werden.

Da UNICORE den Job als Abstrad Job Objea (AJO) (siehe 2.3) definiert, das vor der
Ubermittlung aus den Benutzereingaben im graphischen Klienten generiert wird, mussdas
CLI imstande sein, einen solchen Job aus einer Jobbeschreibung ohre Benutzereingriff zu
erzeugen.

Das Format fur die Jobbeschreibung muss ® gewahlt werden, dess es sch fur die
spezifischen OpenMolGRID Anwendurgen eignet, gleichzeitig aber erweiterbar bleibt, da
das CLI auch auf¥erhab deses Projektes nutzbar sein soll. Well das CLI ohre
Benutzereingriff auskommen soll, mussdie Jobbeschreibung all e fur die Joberstellung und
Ausfuhrung notwendigen Informationen zur Verfigung stellen. Um weiter verwendbar zu
bleiben, soll sie zukurftsscher und mit gangigen, bereits vorhanden Medanismen
auswertbar sein. Aus diesen Griinden wurde Extensible Markup Language (XML) als
Beschreibungsformat gewahit.

Fur das OpenM ol GRID-Projekt wurde bereits eine Erweiterung des UNICORE-K ienten,
das MetaPlugin, entwickelt, um die Beabeitungsabfolge (Workflow) z.B. bei der
Erzeugung von statistischen Modellen zu automatisieren. Dabei wird ein Job aus einer
XML-koderten Jobbeschreibung erstellt. Da der Ansatz und de Vorgehensweise des
MetaPlugins tellweise den Anforderungen an de Jobgenerierung Uber das CLI
entsprechen, war es nahe liegend, Teile davon kei der Joberstellung durch das CLI zu
benutzen.

Folgende Randbedingungen sind zu berticksichtigen:

- Zur Verwdtung der Benutzereingaben und Erzeugung des AJO benutzt der
UNICORE-Klient fir seine Standardtasks unterschiedliche ActionContainer, die
ActionGroups umschlief3en. Die ActionContainer enthalten nicht nur die
ActionGroups, sondern auch verschiedene GUI-spezifische Informationen wie den
Pfad zum Icon, der die zugehdrige Task im grafischen Menu darstellen soll, die
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Position einer Task im Abhangigkeitsgraph etc. Auch bei der Plugin-Entwicklung
muss man den zugehodrigen Container implementieren, damit das Plugin in den
UNICORE-Klienten integriert werden kann. Die Information, de in Containern
enthalten i, ist fur das CLI eigentlich Gberflissg, well es ausschliefdlich das AJO,
also einen Teil eines ActionContainers, fur die Jobsubmisson undJobuberwadung
bendtigt. Das CLI muss aber imstande sein, mit den Container-Klassen umzugehen,
weil das MetaPlugin sie benutzt, um auf die jeweilige ActionGroup einer Task

zuzugreifen.

- Das CLI muss dle Komporenten zur Verfligung stellen, de vom MetaPlugin zur
Laufzeit bendtigt werden konrten.

- Das CLI mussSchnittstell en haben, Gker die es das MetaPlugin einbinden kann.

* Weaell die Jobsubmisson, -Uberwachung sowie das Holen der Ergebnisse in UNICORE auf
dem UPL basiert, ist es erforderlich, dassdas CLI auch das UPL beherrscht.

Teile dieser Anforderungen werden duch bereits existierende Komporenten abgeded<t,
andere las®en sich, stets unter Berticksichtigung dieser vorhandenen Komporenten, nu mit
neu zu erstellenden Moduen erfillen. Es gilt also, gedgnete Schnittstellen zu schaffen, um
die neuen Komporenten in das vorhandene System zu integrieren und @s auf diese Weise
vergrof¥erte System in einer fir den Benutzer sinnvdlen Weise nutzbar zu machen.

3.2 Spezifikation des CLI

Aus den Benutzeranforderungen heraus wurde die Spezifikation des CLI entwickelt. In ihr
wurden de folgenden Kommandos und Parameter definiert, die beim Aufruf an das CLI

Ubergeben werden:

* build ajo

e submt

e get_status

e get_outcone

erzeugt en AJO aus einer Jobbeschreiburg. Die
Jobbeschreibung (workflow) ist XML-codiert, wobel das
Format spéter (siehe 3.3.5.9 im Detail erlautert wird. Das
Ergebnis des Befehls ist ein seridisiertes AJO, das in ener
Datei gespeichert wird.

Ubermittelt ein varher erstelltes AJO zu einer Vsite. Es gibt
zwel  Submissonsmodi: synchron und asynchron. Beim
asynchronen Modus <hickt das CLI den Job ab und wird
beendet, ohre aif das Ende der Jobausfiihrung zu warten. Beim
synchronen Modus wird das CLI erst dann beendet, wenn cer
Job abgeabeitet und de Ergebnise aif das lokale System
gehalt sind.

fragt den Status eines sch in der Ausfuhrung befindenden Jobs
ab.

holt Ergebnisse des teil weise oder voll standig ausgefihrten Jobs
von der Vsite & undldscht den Job aus dem NJS.
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* abort_job bricht die Jobausfiihrung ab undloscht den Job serverseitig aus
dem NJS.

Alle diese Befehlsparameter erfordern zusétzliche Eingabeagumente, die in 3.2.1 ndher
spezifiziert werden.

3.2.1 Beschreibung der CLI Befehle
3.2.11 AJO Erstellung (bui | d_aj o)

Uberblick:

build_ajo — erstellt ein Abstrad Job Objed aus einer XML Workflow-Beschreibung und
speichert esin einer Datei

Syntax:
cli build_ajo —in< xm _file> -out< ajo _file> -keystore< Kkeystore>
[ - password < password>| -pwfile< passwordfil e>]

Parameterbeschreibung:

Parameter Beschreiburg

<xml_file> XML Workflow Datel

<ajo_file> Outputdatel, in der das seridisierte AJO gespeichert wird

<keystore> Vollqualifizierter Name ener Datei, in der die privaten und
oOff entli chen Schllissl des Benutzers gespeichert sind

<password> Passwort zum Offnen des Keystores

<passwordfile> Vollqualifizierter Name dner Datei, die das Passvort zum Offnen des
Keystores enthélt

3.2.12 Jobsubmisgon (subni t)

Uberblick:

submit — Ubermittelt ein AJO an eine Vsite. Die Vsite, auf der der Job laufen soll, ist im AJO
enthalten.

Syntax:

cli submit —in< aj o> -dir< outcone_dir> -keystore< keystore>[ -password
<password>| -pwfile< passwordfile>]

cli submit —in < aj o> -mode async —out< AJO |ID FILE> -keystore < keystore>[ -
password < password>| -pwfile< passwordfile>]
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Par ameterbeschreibung:

Parameter

Beschreiburg

<aj 0>

<out core_di r>

<keyst or e>

<passwor d>

<passwordfil e>

<npde>

<AJO | D_FI LE>

Vollqualifizierter Name ener Datei, in der das sridisierte AJO
gespeichert ist

Verzeichnis, in dem die Jobergebnisse gespeichert werden sollen

Vollquaifizierter Name @ner Datei, in der die privaten und
Off entli chen Schltussel des Benutzers gespeichert sind

Passwvort zum Off nen des Keystores

Vollqualifizierter Name @ner Datei, die das Passvort zum Offnen des
Keystores enthélt

Submissonsmodus  (entweder  synchron  oder  asynchron).
Standardeinstell ung: synchron

Vollqualifizierter Name aner Datel, in der Informationen Uber das
submittierte AJO gespeichert werden. Je nach Submissonsmodus gibt
es unterschiedliche Kommandoergebnise: Im synchronen Modus
erhd@lt man als Ergebnis die Output Dateien des ausgefuihrten Jobs, die
im spezifizierten Verzeichnis gespeichert werden. In desem Fall wird
kein AJO_ID_FILE erstellt. Im asynchronen Modus wird der Job zu
einer Vsite ageschickt und seine Daten (siehe Kapitel 3.2.1.9 werden
in der Datel AJO_ID_FILE gespeichert, damit bel den darauffolgenden
Befehlen der Job eindeutig identifiziert werden kann. Das genaue
Format dieser Datei wird im Kapitel 3.2.1.6beschrieben.

3.2.13 Statusabfrage (get _st at us)

Uberblick:

get _st at us —fragt den Status eines Jobs ab, der sich in Ausfiihrung befindet.

Syntax:
cli get_status [-out <status file>] —in <AJO ID FILE> -keystore <keystore>
[ - password <password> | -pwfile <passwordfil e>]
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Par ameterbeschreibung:

Parameter Beschreiburg

<AJO | D _FI LE> Vollqualifizierter Name ener Datel, in der die Daten des submittierten
Jobs gespeichert sind

<keyst or e> Vollqualifizierter Name ener Datei, in der die privaten und

Off entli chen Schltssel des Benutzers gespeichert sind
<passwor d> Passwvort zum Off nen des Keystores

<passwor dfi | e> Vollqualifizierter Name dner Datei, die das Passvort zum Offnen des
Keystores enthélt

<status file> Vollqualifizierter Name ener Datei, in der der Status gespeichert
werden soll. Default: Standardausgabe (stdout)

3.2.14 Holen der Ergebniss (get _out cone)

Uberblick:

get _out cone — hadlt Jobergebnisse von der Vsite, nadh dem der Job ausgefiihrt wurde, und
|6scht den Job auf der Serverseite. Falls der Job nach nicht fertig ist, werden evtl. vorhandene
Tellergebnisse gehadt und das CLI beendet. get _out cone kann dann ks zur Fertigstellung
des Jobs beli ebig oft wiederholt werden.

Syntax:
cli get_outcone —in <AJO ID FILE> -dir <outcone_dir> -keystore <keystore>
[ - password <password> | -pwfile <passwordfil e>]

Par ameterbeschreibung:

Parameter Beschreiburg

<AJO | D FI LE> Vollqualifizierter Name ener Datel, in der die Daten des submittierten
Jobs gespeichert sind

<out come_di r > Verzeichnis, in dem die Jobergebnisse gespeichert werden sollen

<keyst or e> Vollquaifizierter Name @ner Datei, in der die privaten und

oOff entli chen Schllissl des Benutzers gespeichert sind
<passwor d> Passwort zum Offnen des Keystores

<passwor dfi | e> Vollqualifizierter Name éner Datei, die das Passwort zum Offnen des
Keystores enthalt

21



LidiaKirtchakova Ein Command-Line-Interface & Zugang zu Grid-Ressourcen

3.2.15 Abbrechen eines Jobs (abort _j ob)

Uberblick:
abort _j ob — bricht die Ausfiihrung des Jobs ab undléscht ihn auf der Serverseite

Syntax:

cli abort_job —in <AJO ID FILE> -keystore <keystore> [-password <password>
| -pwfile <passwordfile>]

Parameterbeschreibung:

Parameter Beschreiburg

<AJO I D FILE> Vollqualifizierter Name ener Datel, in der die Daten des submittierten
Jobs gespeichert sind

<keyst or e> Vollquaifizierter Name @ner Datei, in der die privaten und

Off entli chen Schltussel des Benutzers gespeichert sind
<passwor d> Passwvort zum Off nen des Keystores

<passwordfile>  Vollqudifizierter Name éner Datei, die das Passwvort zum Offnen des
Keystores enthélt

3.2.16  Spezfikation der Datei AJO_ID FILE

Die Datei AJO_ID_FILE enthalt alle wichtigen Jobinformationen. Sie wird erzeugt, nachdem
ein Job asynchron submittiert wurde, undwird bei weiteren Statusabfragen bzw. beim Holen
der Ergebnisse oder Abbredhen des Jobs benutzt, um ihn zu lokalisieren undauf der Vsite
eindeutig zu identifizieren. Sie wird auch verwendet, um tber Dateien buchzufihren, de fir
die Jobausfiihrung vom lokalen System auf das Zielsystem transferiert werden mussen (File
Import vom Zielsystem) oder die nach dem Ausfiihrungsende zurtick auf die lokale Maschine
geholt werden sollen (File Export). Dieses Kapitel gibt eine Ubersicht tiber die Informationen,
diein der Datel AJO_ID_FILE gespeichert werden und dis Format der Datei.

Die Datei soll im Klartext geschrieben werden, um dem Benutzer zu ermoglichen, de
Vertellung seiner Jobs auf verschiedene Systeme nadhzuval ziehen. Gleichzeitig soll sie der
auch leicht durch Programme auswertbar sein. Um beide Anforderungen zu erfillen, wurde
das Java Properties Fil e Format gewahlt. Es basiert auf Wertepaaen, bestehend aus einem key
(Schlisel) und dm dazugehtrenden value (Wert), wobei key und value jeweils
Zeichenketten sind.
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Die folgende Tabell e gibt einen Uberblick tiber die enthaltenen keys undvalues:

key Beschreibung Value
job_name Name des abgeschickten Jobs Zeichenkette
date Datum und Uhrzeit, wann dr Job|Zeichenkette

Ubermittelt wurde

ajo id Seridlisiertes Java Objekt vom Typ|Base64-kodiertes Byte Array,
AJO dentifier. Der AJO identifier ist|dargestellt als eine Zeichenkette.
eine eindeutige Kennury fur das AJO.

vsite Name der Vsite, zu der das AJO|Zeichenkette
Ubermittelt wurde

gateway Gateway URL (Adresse der Usite) sd://hostname:port

exportPortfoliol Ds | serialisiertes Java Objekt vom Typ Vedor | Base64-kodiertes Byte Array,
von Elementen vom Typ | dargestellt as eine Zeichenkette.
Portfolioldentifier. Enthalt Informationen
Uber File Exports (siehe 3.3.5.

Tabelle 1: Uberblick tiber keys und dazugehérende valuesim AJO_ID_FILE
Das folgende Beispiel zeigt den Inhalt einer AJO_ID_FILE Datei:

# AJO | D _FILE contains informati on about a respective abstract job
# Job nane

j ob_nane=JobExanpl e

# Submi ssion date

dat e=Wed Sep 29 15:14:22 CEST 2004

# AJO I d

aj o_i d=r COABXNy ABI vcntudWspY29yZS5BSk9JZGVudd maW/y cbYIKf GrddUCAAB4cgAYb3JnLnVuaW\v
cmMUuQUFIZGVudd maWy G5Ok Ynt cg94CAAB4cgAVW3InLnVuaWNv e mUJuSWRI bnRpZm | ckKr VnMvdhy AAgA
CSQAFdnFsdVWMAARUYWLI dAASTGphdnEvbGFuZy9TdHIpbnt7eHl AE29yZy51bm j b3J1 LI VuaVWAvemJl MR
+MJ UKgAl AAHhwiVdl EHNQAEO5I dy BBY3Rpb25Db250YW uzZXI =

# Vsite

vsite=sunny_site_of life

# Gat eway

gat eway=ssl : // zanD31. zam kf a-j uel i ch. de: 4004
# Export portfolio identifiers:

#l nformati on about outcone files:

export Port f ol i ol Ds=r COABXNy ABBqYXZhLnVOaWwVmVj d®y2Zd9WIA7r WECAANJABFj YXBhY2l OeU u
Y3Jl bWudEKADGVsZWLI bnRDb3VudFs AC2VsZWLI bnREYXRNAAATWOX qYXZhL2xhbrev T2JqZWNOCBhwAAA
AAAAAAABLCcgATWOXqYXZhLmxhbrmcuT2JqZWNOC5DOM 8Qey | s AgAAe HAAAAAKE HBwe HBwe HBwe A==
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3.3 Implementierung des CLI

Dieses Kapitel beschreibt die Redisierung der Systemanforderungen an das CLI und stellt
den Aufbau, de Klassenhierarchie, die Bibliotheken und de zentralen Modueim Detail vor.

Wie bereits erwahnt, laseen sich einige Anforderungen an das CLI mit vorhandenem Code aus
verschiedenen Plugins und Bibliotheken abdedken. Als Beispiele seien hier das MetaPlugin
(siehe 3.3.1.5 fur das grundegende Workflow-Handing und de Arcon Library (vergleiche
3.3.1.9 fur die Serverkommunikation genannt. Der Ruckgriff auf diese Routinen und de
Einbindurg in ein sonst interaktiv/grafisch aufgebautes System erfordert aber auch de
Implementierung von Schnittstellen, de fur ein reines Command Line Interface nicht
notwendig wéren. Diese Aufgabe madt einen Teil der vorliegenden Arbeit aus, es galt jedoch
hauptsadhlich, de im folgenden beschriebenen, grundegenden Probleme bei der Erstellung
von Jobs undim Resource-Management durch komplett neu erstellte Modu e zu 16sen.

Die Hauptschwierigkeit bei der Implementierung des CLI lag in der Joberstellung aus einer
XML-Workflow-Beschreibung. Dies griindet sich im wesentlichen darauf, dass das
Beschreibungsformat ein sehr hohes Abstraktionsniveau aufweist, um die grof¥ mogliche
Flexibili tat bzgl. urterschiedlicher Grid-Systeme zu gewéahrleisten. Ein Workflow enthélt nur
abstrakte Informationen tbker die mit gegebenen Daten duchzufiihrenden Tasks, jedoch keine
Informationen Uber Systeme und Applikationen, mit denen des moglichist (siehe 3.3.5.9. Im
Unterschied zum grafischen Klienten, in dem der Benutzer interaktiv die Resourcen fur seine
Tasks ausaucht und setzt, ist es die Aufgabe des CLI, dynamisch de zur Ausfihrungszeit
vorhandenen Systeme zu finden, de imstande sind, de angeforderten Tasks auszufuhren, und
deren Abarbeitung dort zu veranlassen. Fur den Benutzer mussdieser Vorgang vollkommen
transparent sein.

Dies bedeutet, dass eine Resource-Management-Komporente eastellt werden musde, die fur
das Abfragen, Holen, Zuordnen undSpeichern vonlokalen undServer-Resourcen sorgt. Das
CLI mussmit Hilfe dieser Komporente imstande sein, de Usites und Vsites zu ermitteln, de
zur Ausfuhrungszeit zur Verfigung stehen, und des bei der Jobikermittlung zu
berlicksichtigen. Aul¥erdem muss es Informationen Uber die aif der lokalen Maschine
vorhandenen Tasks und Plugins haben und wisen, wie die dazugehdrigen
Serverapplikationen heif3en. Fir die Joberstellung ist es notwendig, dassdas CLI ale Hard-
und Softwareresourcen auf den verfigbaren Vsites kennt und Serverkomporenten den
Client-Komporenten zuordnen kann, un das Zielsystem fur die Jobausfuhrung richtig zu
waéhlen.

Die Umsetzung eines XML-Workflows in ein AJO erfordert unter anderem viele
Komporenten, de zur Infrastruktur des UNICORE-Klienten gehdren und teilweise nur zur
Laufzeit des Klienten zur Verfigung stehen. Um sie trotzdem verwendber zu maden,
musden Wrapper-Klassen implementiert werden, de nad aufen fur die aifrufenden
Instanzen als Standard-UNICORE Klassen agieren, intern aber bestimmte Aufrufe an de
CLI-spezifische Umgebung weiterleiten.
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Aulerdem wurde dne CLI-spezifische Bibliothek zusammengestellt, die dle fur die
Joberstell ung notwendigen UNICORE-Standardklassen undWrapper-Klassen enthélt.

Zu einem AJO gehdren sehr oft Inpu- (File Imports) und Outputdateien (File Exports), die
zwischen dem lokaen System und dm Zielsystem transferiert werden missen. Die
Weitergabe der entsprechenden Informationen wurde bisher ausschliefdich in einem dem
graphischen Klienten vorbehaltenen Verfahren erledigt. Daher bietet die Klasse AbstractJob,
die das AJO darstellt, keine Moglichkeit, die Informationen Uber diese Dateien im AJO zu
speichern. Das bedeutet, dass $e bel der Jobsubmisson richt mehr zur Verfligung stehen, und
der Job ul. nicht ausgefiihrt werden kann. Deswegen musde bei der Implementierung des
CLI ein Medanismus entwickelt werden, der die langfristige Speicherung dieser
Informationen ermdglicht. Dies wurde mit Hilfe ener zusétzlichen Klasse JobAttachment
gelost, deren Instanz ale notwendigen Pfade der lokalen Inpudateien und Namen fiur die
erforderlichen Outputdateien speichert, zu einem Byte-Array transformiert und dannin einem
Feld des AJO abgespeichert wird.

Auch de Mdglichkeit, tber an den Server asynchron Ukermittelte Jobs Buch zu fuhren, wurde
neu entwickelt.

Das CLI besteht aus mehreren Java-Paketen, de unterschiedliche Funktionen haben. Das
Hauptpaket enthdlt Klassen, de die in 3.2.1 beschriebenen Kommandos implementieren, und
erfllt die wesentlichen Anforderungen an das CLI. Die Unterpakete werden benutzt, um
Ressourcen zu verwalten, undstellen Schnittstell en zu bereits existierenden Komponrenten zur
Verfugung.

Das CLI verwendet z.T. schon vahandene oder im Rahmen des Projektes entwickelte
Bibliotheken. Die Kommunikation mit dem Server geschieht Uber das UPL (siehe 2.4), das
bereits in der vorhandenen Bibliothek Arcon Library implementiert wurde. Die
Komporenten, de zur Jobgenerierung notwendig sind, werden teilweise von einem im
Rahmen des OpenMoldGRID-Projektes erstellten Plugin, dem MetaPlugin, vererbt.

Das folgende Unterkapitel stellt vorhandene bzw. im Rahmen der Arbeit entwickelte
Bibli otheken undihre Funktionen vor.
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3.3.1 Verwendete Bibliotheken

Bibli othek Beschreiburg
unicore cli.jar enthdlt das Command Line Interface
cli_libjar enthdlt ale relevanten Klassen aus der Standard-UNICORE-Bi bli othek

client.jar, die von Jobs benutzt werden konren, und zwel Wrapper-
Klasen fur das Resource Management. Diese Bibliothek wurde
speziell fur das CLI im Rahmen der hier beschrieben Diplomarbeit
zusammengestellt.

arconlib.jar stellt Medhanismen zur Verfiigung, um die Verbindurg mit dem Server
aufzunehmen, Jobs zu Ukermitteln und Ergebnise zu hden. Es
implementiert das UNICORE Protocol Layer (UPL).

openmolgrid.jar enthdt Klasen und Schnittstellen, de innerhalb des OpenMolGRID-
Projektes entwickelt wurden.

ajo.jar enthdlt Pakete, die fur die Jobgenerierung wichtig sind.

xerceslmpl.jar stellt einen Java-Parser zur Verfigung, um Daten im XML Format
lesen zu koénren.

MetaPlugin.jar ein Plugin, das im Rahmen des OpenMolGRID-Projektes entwickelt

wurde und zur Jobgenerierung benutzt wird.

ServiceRegistry.jar  ein weiteres Plugin, das im Rahmen des OpenMol GRID-Projektes
entstanden ist undteilweise fur die Verwaltung von lokalen Resourcen
bendétigt wird.

Diese Bibliotheken sind in Java implementiert und stellen de Basis fur das CLI dar. Im
folgenden werden einzelne vonihnen néher erlautert.

3.3.1.1 unicore cli.jar

unicore cli.jar ist der Kern der vorliegenden Arbeit undwird im Detall in Abschnitten 3.3.2-
3.3.8beschrieben.

3.3.12 arconlib.jar

Die Bibliothek arconlibjar enthélt die Arcon Library, eine low-level Implementierung des
UPL (siehe 2.4). Sie stellt ein einfaches Interfacezu UNICORE-Servern zur Verfligung, das
grund egende Funktionen wie Server- Kommunikation undJobverwaltung bietet.

3313 cli_libjar

Die Wrapper-Klassen, de fur das CLI entwickelt wurden undim cli_lib.jar enthaten sind,
werden im Kapitel 3.3.6genauer erlautert.
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3314

Die Bibliothek openmolgrid.jar umfasg alle globalen Schnittstellen und abstrakten Klassen,
die im Rahmen des OpenMolGRID-Projektes entstanden und fur dessen Anwendurgen
relevant sind.

openmolgrid.jar

3.3.15

Fur die Joberstellung benutzt das CLI Teile des MetaPlugins. Daher wird die Funktion des
MetaPlugins hier genauer beschrieben:

MetaPlugin.jar

Am Anfang wird ein leaer UNICORE Job angelegt. Das MetaPlugin liest einen in XML
kodierten Workflow und kaut daraus den Jobinhalt auf. Dazu gehdrt auch, dassdie fur die
einzelne Tasks erforderlichen Ressourcen gesucht und zugewiesen werden. Der aus einem
Workflow erstellte UNICORE Job wird in der Job Preparation Area des UNICORE-KIienten
automatisch dargestellt. Er kann keli ebig komplexe Subjobs und Tasks enthalten. Abbildung 5
zeigt die Funktionalit & des MetaPlugins.

File Job Preparation Job Monitoring Settings Extensions Help

@@@@@ @ OpenhMolGRID Workflow Control

Workflow controk || UNICORE job control: | XML Workflow: | To do: |
=3 Jok Freparation

- | | Fite Edit
@ workilowExample

@ Query_Database
@[3 query_Database

| »

workflow xmins="http:/Aws. openmolgrid. org/nanespaces 2004 Adorkflowbescription”
#mlns: rd="http: A, opennolgrid. org/nanespaces 2004 /5impl eResources"

@ Distributed_Structure_opti
[og Auto_splitinputData
& Auto_Transfer
@ Executes
@ Execute3
Lo Execute?
Loy Executel
Auto_join_Data

M odel_building

23 Job Monitoring
? 57 cox oMG
e [ omc.cox <ns=
@ FF Juelich OMG
e [ sviex <ms-
-2 |j mobile_ T30 <MJ5>
- |j sunmy_site_of_life < k5|

Cndessa_descrlptnr_calcul
Prnpeny_flle_preparatmn

| =
|| |New File

@ FF Taru om

T e ||

group Type="subjoh" identifier="Query Database” id="1"+ <l-- wrapper group To allow easy datasource selection -->
G"Autn_Transfer <task name="DataBaseRequest" identifier="Query Datahase" id="11"
G"Auto_Transfer : export="false" split="rfalse">
= | leoption name="guery" wvalue="SELECT *
Structure_ﬁIe_preparalion | [FrOM ¢
|| [SELECT
Convert_2D_m_3D : chemical.moldw_id,chemical.casnumber,chemical.chemicalnamne, chemical.structuretype,chemical.molecularstructure,chen
Auto_Transfer | |FROM chemical, property

HERE {chemical.moldw_id=Property.moldw_id) AND property.propertyid = {select min{propertyid) from property p wher
Jasc

HEEE ({C.casnumber=82666

0F c.casnumber=10605217%

s

Agroups

task name="DataBaseRequestToSLF" identifier="Structure file preparation” id="2"
export="ralse" split="talse"»

Ataske

task name="DataBaseRequestToPLF" identifier="Property file preparation" jd="3"
export="false" split="false"s

STasks

task name="2Dto3bconversion” identifier="Convert 2D to 30" id="21"
export="falze" split="false">

Srasks

Task name="SemiempiricalCalculation” identifier="Structure optimization" icd="25"
export=""false"
split="true" splitterTask="5plitStructureList"
joinerTask="loinStructurelists">
<0ption name="Keywords" walue="&M1 PRECISE EF MMOK NOINTER" /-

ATasks

task name="[LescriptorCalculation” didentifier="Codessa descriptor calculation" id="29"
export="falze" split="false">
Srasks

task name="HModelBuilding" identifier="Model huilding" id="40"
export="falze" split="false">
Srasks

dependency pred="11" succ="2"/<!-- dh request TO STructure extract-—-
dependency pred="11" succ="3"/><l-- db request to property extract--»

dependency pred="3" succ="40"/> <l-- property extract to model building --»
dependency pred="2" succ="21"/s-<l-- Struct extract to 2d to 3d --»

Parse

G =]

Abbildung 5: MetaPlugin

Auf der rechten Seite sieht man de XML-Beschreibung, links oben den dazugehdrenden Job.

Die OpenMol GRID-Anwendurgen (Plugins), die in Workflows eingebunden werden kénren,
verfigen Uker ein spezielles Interface Uber das se vom MetaPlugin erkannt werden.
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Serverseitig stellen de dazugehdrenden Applikationen jewells ein Metadaten-File zur
Verfugung, das dem UNICORE-Klienten urter anderem mitteilt, welche Funktionen de
Applikation hat und fir welche Task auf der Client-Seite sie gedadht ist. Das MetaPlugin
benutzt diese Information, um den lokalen Tasks und Plugins Server-Applikationen
zuzuordnen. Dadurch kann es auch den aus den Workflows erstellten Jobs die eforderlichen
Ressourcen wie Usites, Vsites und Software-Resourcen fir einzelne Subjobs und Tasks
Zuweisen.

Die fur das CLI relevanten Schnittstellen undFormate zur Resourcenverwaltung werden im
Kapitel 3.3.6im Detail erlautert.
3.3.1.6 ServiceRegistry.jar

Das ServiceRegistry-Plugin ist ein weiteres UNICORE-Plugin, das fur OpenMolGRID
entwickelt wurde. Es enthdlt Komporenten und Schnittstellen, de vom MetaPlugin fir die
Resourcenverwaltung benutzt werden. Das CLI verwendet Tele des ServiceRegistry-
Plugins, um die Schnittstelle zum MetaPlugin zu redisieren.

3.3.2 Ubersicht der CLI-Pakete

Das CLI besteht aus einem Hauptpaket und mehreren Unterpaketen. Abbildung 6 stellt die
Architektur des CLI dar:

required librariesﬁ

arconlib.jar
CLI packages

cli_lib.ar

unicore_clijar

openmaolgrid jar

org.openmaolgrid.cli

ajo.jar

; org.openmolgrid.cliressources
xerceslmpljar

| org.openmolgrid.cli.util |

xml-apijar

Plugins

MetaPlugin.jar

ServiceRegistryjar

Abbildung 6: Architektur desCLI

Alle CLI-Pakete sind im jar-Archive unicore cli.jar enthalten. Sie haben folgende
Funktionen:
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« org.openmolgrid.cli ist das Hauptpaket, das grundegende CLI-Klasen zur
Verfugung stellt und de CLI-Befehle implementiert.

« org.opennol grid.cli.resources enthdlt Klasen, de zum Finden und Verwaten von
lokalen und Serverresurcen verwendet werden. Es wird hauptsddilich fur die
Jobgenerierung benutzt.

« org.openmolgrid.cli.util umfasg Klasen, de anderen Paketen als Werkzeuge zur
Verfigung gestellt werden.
3.3.3 CLI-Hauptpaket

Das CLI-Hauptpaket ist relativ einfach strukturiert und kesteht nur aus den Befehls-Klassen:
[ 1

<<org.openmolgrid.cli.resources>> & = = = =

collects
server and
local

resouUrces

e

BuildA JO

I +process(): woid
I +processFromAPI(): void
1

<=gets resources=>

v 6 _________ Submit Job _‘_‘
AbstractClientinterface !

+setOptions(options:String[]): wvoid <]_ _ 4 CLI/CLAPI
+process(): void GetStatus

1o GetOutcome <

1 AbortJob

Abbildung 7: Komponenten des CL|-Hauptpakets

* Die Klass BuildAJO erstellt ein Abstrad Job Objed (AJO) aus der XML-Workflow-
Beschreilbung und speichert esin einer Datei;

o SubmitJob liest ein AJO aus einer Datel und ulermittelt es entweder synchron oder
asynchronan deim AJO spezifizierte Vsite;

» GetSatus fragt den Status des submittierten Jobs ab undschreibt ihnin eine Datei oder
auf stdou;

* GetOutcome hdt die Jobergebnise, fals die Ausfihrung des Jobs teilweise oder
voll standig abgeschlossen it;

» AbortJob bricht die Jobausfiihrung ab undléscht den Job auf dem Server.
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Abhangig davon, obdas CLI von der Kommandazeil e oder aus einem Programm heraus Uber
das Command Line APl (CLAPI) aufgerufen wird, wird eine Instanz der entsprechenden
Klase (CLI oder CLAPI) angelegt, die die aszufihrenden Kommandos an de
entsprechenden Befehls-Klasen weliterleitet. Alle Befehls-Klasen implementieren eine
Schnittstelle, das g. AbstractClientinterface, die zwei Methoden zur Verfugung stellt:
set Options() und process(). Die Methode set Options() setzt adle fur das
Kommando erforderlichen Parameter, die im Kapitel 3.2.1 ndher spezifiziert wurden. Die
Methode process() beabeitet den Befehl dann. Da dle Befehls-Klassen dese beiden
Methoden zur Verfigung stellen, brauchen CLI bzw. CLAPI nicht zu wissen, welcher Befehl
gerade ausgefuhrt werden soll, und konen de entsprechende Klasse dynamisch laden, was
den Speicherverbrauch undZeitaufwand deutli ch reduziert.

Zur Jobgenerierung sind Informationen Ubker verfligbare Redhen- und Softwareressourcen
erforderlich, um den Job aufzubauen und de Sites, wo er ausgefiihrt werden kann, richtig zu
setzen. Diese  Informationen  werden von n Klasen im Paket
org. opennol grid. cli.resources zur Verfligung gestellt.

Sie werden auch dann kenctigt, wenn das CLI Uber seine API-Schnittstelle (CLAPI) benutzt
wird. Alle eforderlichen Ressourcen werden drekt vom CLAPI gesammelt und intern
gespeichert, um sequentiell e Joberstellung und —abarbeitung zu ermdglichen, ohre jedes Mal
durch Neustart des CLI einen unndigen Overhead zu prodwieren. Dadurch werden
redundhnte und zeiti ntensive Resourcenabfragen vermieden.

3.3.4 Command Line API (CLAPI)

Das CLAPI erméglicht das Einbinden des CLI in ein Programm. Der Unterschied zwischen
den Klasen CLI und CLAPI ist, dasseine Instanz des CLAPI bei ihrer Initialisierung alle
verflgbaren lokalen und Server-Ressourcen (Plugins, Server-Applikationen, Usites, Vsites
etc.) abfragt und zwischenspeichert. Dadurch kann man beliebig viele Workflows sequentiell
abarbeiten, ohre jedes Mal die aforderlichen Informationen erneut zu sammein. Abbildung 8
zeigt, wie das CLAPI mit den anderen Moduen zusammenhangt.

BuildAJO Submit Job GetStatus GetOutcome Abort Job

+processFromAPI(): wvoid

| 4 exequtes dexedutes d|executes

CLAPI

+execute(command: String, options:String[]): wvoid

]

I

' i
¢ | get all resources

i | at startup
1V

org.openmolgrid. cli.resources

Abbildung 8: Command Line API
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Das CLAPI stellt die Methode execute()  zur Verfligung, die das auszufihrende Kommando
und de dazugehorigen Parameter (siehe 3.2.1) erwartet. Alle Befehle afordern eine
Keystore-Datel und ein dazugehdrendes Passvort. Damit diese nicht in den Quellcode des
aufrufenden Programms eingebaut werden mussen, werden sie auschliefdlich aus der Datel
userdefaults.txt ausgelesen. Aus Sicherheitsgriinden sollte nur der jeweilige CLI-Benutzer
diese Datei lesen dirfen. Auf diese Weise vermeidet man eine Sicherheitsliicke, die sich sonst
Uber die Bequemlichkeit der Benutzer/Programmierer ergeben konrte, die beispielsweise ihre
Keystore- oder Passwvortinformationen in ihre Quelltexte kodieren. Diese Datel darf statt des
Passwvorts im Klartext auch den vdlqudifizierten Namen einer Datel enthalten, in der das
Passwort gespeichert ist. userderfaults.txt ist somit fir die Benutzung des CLAPI unbedingt
erforderlich undmuss fir jeden Benutzer angepasd werden. Sie wird im folgenden Kapitel
ndher spezifiziert.

Hier ist ein kurzes Beispiel, wie das CLAPI benutzt wird:

/I create an instance of CLAPI
CLAPI cli = new CLAPI();

/I specify a command
String comm and = “build_ajo”;

/I create a String array with required parameters (note that authentification
/I information is provided by the user defaults file!)
String[] options = {* - in”, “examples/HelloWorld.xml", “ - out”, “test.ajo’};

/lexecute command
cliexecu te(command, options);

3.34.1 User Defaults

Die Datel userdefaults.txt wird vom CLAPI und von @r Klasse BuildAJO benutzt. Sie stellt
benutzerspezifische Informationen zur Verfigung und ist im Java Properties File Format
(siehe 3.2.1.9 verfasd (key=value). Die folgenden Eintrége sind vagesehen:

key value-Beschreibung erforderlich
keystore Vollquaifizierter Name der Keystore-Datei im PKCS12- ja
Format
password ocer | Passvort oder vollqualifizierter Name der Datei, die das|ja
pwfile Passwort fir den Keystore enthalt
url URL mit einer Liste von Usites, die zur Verfigung stehen |ja

(vorbesetzt mit der URL des OpenM ol GRID-Projekts)

userDefaultsDir |Referenz zum  UNICORE-Vorgabenverzeichnis, das|ja

Vorgaben fur Plugins enthélt.
bladList Liste von Vsites, die nicht benutzt werden sollen nein
logger Vollqualifizierter Name der Log-Datel ja
logging_level Festlegung des logging-Umfangs nein
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Das folgende Beispiel zeigt, wie die Datel userdefaults.txt aussehen kann:

#

#User Defaults for the CL
#

#format: property=val ue

#
#User identity: CLI needs a keystore in PKCS12 for mat
#

# path to the keystore
keystore=/path/to/ny_identity. pl2
pwf i | e=/ pat h/ t o/ my_passwor d

#url for Usite |ist
url =http://ww. opennol gri d. or g/ ong_gat eways. xmi

# Site configuration (list of Vsites that should be ignored)

# format: siteList=vsite 1,vsite 2,..., vsite_n

# no bl anks bet ween conmmas!!

bl ackLi st =OMG Test 1, nobi | e_T30, SVlex, OMG CGX, VSite_1, NJS Li nux (testing)

#User defaults directory: where the plugin defaults are
user Def aul t sDi r =/ horre/ user/ . uni cor e

#
#Loggi ng settings
#

#path to the logfile
| ogger=/opt/cli/cli_0.6.0/1og/clilog.txt

#1 og | evel : OFF SEVERE WARNI NG | NFO CONFI G FI NE FI NER FI NEST
| oggi ng_I evel =I NFO

3.3.5 BuildAJO

Die Joberstellung ist die zentrale Funktion des CLI. Dabel wird aus einer XML-Workflow-
Beschreiburng, deren Format im Kapitel 3.3.5.2 spezifiziert wird, ein Abstraad Job Objed
(siehe 2.3) erzeugt und in seridisierter Form in einer Datel abgespeichert. Zum besseren
Verstandnis dieses Vorgangs musen vaher die Container-Klasen, auf denen de
Joberstell ung basiert, genauer erlautert werden:

3.35.1 Container-Klassen

Der UNICORE-Klient benutzt Container-Klassen, un Tasks, Subjobs und Jobs zu verwalten.
Vor der Jobubkermittiung werden de ActionGroups der jeweili gen Tasks aus dem zugehdrigen
Container extrahiert und zu einem AJO zusammengefugt. Weil das CLI fir die
Jobgenerierung zum Tell schon vahandene Komporenten des MetaPlugins benutzt, die auf
den Container-Klassen aufbauen, muss es auch in der Lage sein, mit Container-Klassen
umzugehen.

Die UNICORE Container-Klasen sind herarchisch aufgebaut und werden alle von einer
Superklasse, dem ActionContainer, abgeleitet. Abbildung 9 gibt einen Uberblick tber die
existierenden Container-Klasen. Die Farben symbadlisieren hier die verschiedenen Arten von
Container-Klas®n, ihre Intensitét die Generation der Vererburg.

32



LidiaKirtchakova Ein Command-Line-Interface & Zugang zu Grid-Ressourcen

Es gibt zwel fur diese Arbeit relevante Container-Arten:

» GroupContainer, die mehrere komplexe Tasks und Subjobs wie deren Abhéngigkeiten
(Dependencies) enthalten konren. Von den GroupContainern ist der JobContainer fir
das CLI bzw. fir das MetaPlugin besonders wichtig. Der JobContainer ist die Struktur,
die @nen Job im UNICORE-Klienten intern darstellt. Er verwaltet nicht nur ale
Jobkamporenten, sondern auch z.B. Informationen, auf welcher Vsite en (Sub-)Job wie
ausgefuhrt werden soll oder welche Dateien fur die Jobausfihrung benétigt werden, kew.
nadh der Jobausfihrung zuriickgeholt werden sollen. Der JobContainer ist auch de
einzige Container-Klass, die @n submissonsfertiges AJO generieren undzur Verfligung
stellen kann. Das MetaPlugin leitet aus der JobContainer-Klasse die egene Container-
Klase, den sog. MetaContainer, ab, der mit Hilfe neu erstellter CLI-Klasen de
Jobgenerierung aus den Daten einer XML-Workflow-Beschreibung Gbernimmt.

» TaskContainer, der fur einzelne Tasks benutzt wird. Er stellt eine Basis-Klas fur zwel
weitere Container-Arten dar: FileContainer und ExecuteContainer. Fur die Joberstellung
Uber das CLI sind de Subkasen des ExecuteContainers sehr wichtig, besonders der
OMGUserContainer. Der OMGUserContainer stellt eine Schnittstelle zur Verfligung, die
vom MetaPlugin zur Jobgenerierung benutzt wird. Alle Plugins, die fur das
OpenM ol GRID-Projekt entwickelt wurden, sind Subkassen des OMGUser Containers.

Die Joberstellung tber das CLI basiert auf dem Zusammenfiigen von Container-Instanzen der
jeweili gen Tasks, aus denen dann ein Abstrad Job Objed generiert wird.
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ActionContainer
Abstrakte Basisklas<, diedie
zugehdrige AJO ActionGroup
verwaltet und GUI -notwendige
Informationen enthalt

o T~

GroupContainer TaskContainer
Container, der einen Vedor mit Abstrakte Klass, die ene
Tasks (ActionContainern) enthalt UNICORE Task darstellt. Sie

kiimmert sich um Dateiverwaltung
so wie um die Resourcenanfragen.

JobContainer / \
stellt einen UNICORE Job ) )
dar und darf TaskContainer [ FileContainer :
oder andere JobContainer Abstrakte Klass, die éne ExecuteContainer
enthalten. Enthit die Usite Fil e-Task mit ihrem Icon AEETE B 2T e
und die Vsite, wo der Job enthait von Programmen mit
ausgefuhrt werden soll. dazugeht')rende_n Optionen,
Umgebungsvariablen und
stdout- und stderr-Dateien
DoNContainer FilelmportContainer
flihrt eine oder mehrere Container fur File Imports ~ [€] +
Tasks oder Subjobs n mal Nl .
as. User Container
- - Container fur das Ausfuihren von
F|I_eExp9rthnta|ner Befehlen mit Hilfe von
P Container firr File Exports |4 Software-Ressourcen auf dem
stellt die dse -Verzweigung € kRl
in einem if-Task dar. . . )
FileOperationContainer +
- Container fur alle Tasks, i
ThenContainer die Dateien/Verzdchnise € OM GUser Container
stellt die then -Verzweigung [€— kopieren, verschieben oder Subklasse vom UserContainer,
in einem if-Task dar. |6schen die én OpenMolGRID =
spezfisches Interface
ControlContainer implementiert. Dieses Interfac e
Abstrakte Klass, die den FileTransferContainer  [€— unterstiitzt die Joberstell ung aus
Riickgabe-Wert, eine Container fur Dateitransfers einer Workflow-Beschreibung.
Zeitangabe oder einen < zwischen Vsites +
Dateistatus uberpriift.
OM G PluginContainer
* Subklasse vom
IfContainer DoRepeatContainer 8246?53%;%225?;&%
stellt dieif -Task dar, die wiederholt die Ausfuhrung von Erweiterung an den UNICORE -
von einem Rickgabe -Wert, einer oder mehreren Tasks bis e
einem Zeitparameter oder einer der Abbruchsparameter
einem Dateistatus abhangt. erfullt ist.

Abbildung 9: Hierarchie der UNICORE Container-Klassen
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3.35.2 Beschreibung des XML-Workflow-Formats
Das DTD (Document Type Definitions) fir den Workflow sieht folgendermal3en aus:

<l ELEMENT wor kflow ( ( (task*, group*) | (group*, task*) ), dependency*,
resour ceRequest ?) >
<! ELEMENT task (option*, |ocallnput*, resourceRequest?)>
<! ELEMENT option EMPTY>
<! ATTLI ST option
nane CDATA #REQUI RED
val ue CDATA #REQUI RED
>
<! ELEMENT | ocal | nput EMPTY>
<! ATTLI ST | ocal | nput

sour ce CDATA #REQUI RED

desti nati on CDATA #| MPLI ED

type CDATA #REQUI RED

asci i (true| fal se) #l MPLI ED

overwite (true| fal se) #l MPLI ED
>
<I ATTLI ST t ask

nanme CDATA #REQUI RED
identifier CDATA #REQUI RED
id CDATA #REQUI RED
export (true | false) #l MPLIED
split (true | false) #l MPLIED

splitterTask CDATA #l MPLI ED
j oi ner Task CDATA #1 MPLI ED
>
<! ELEMENT group (option*, ( (task*, group*) | (group*, task*) ),
dependency*, resourceRequest ?)>
<I ATTLI ST group

type (subjob | repeat | doN | if | then | else) #REQUI RED
identifier CDATA #REQUI RED
id CDATA #REQUI RED

>
<! ELEMENT dependency EMPTY>
<I ATTLI ST dependency
pred CDATA #REQUI RED
succ CDATA #REQUI RED
>
<! ELEMENT resour ceRequest ANY>

Ein Workflow besteht aus Tasks, Groups, Dependencies (Abhdngigkeiten zwischen den
einzelnen Tasks undoder Subjobs) und evtl. Ressurcenanforderungen, den sog.
resourceRequest. Eine Group kann andere Groups und Tasks enthalten, de sich im selben,
vom GroupContainer abgeleiteten Container befinden (siehe Abbildung 9). Es gibt
unterschiedliche Group-Typen: subj ob, repeat, doN, i f, t hen undel se. Jedes Task- oder
Group-Element muss eine @ndeutige ldentifizierungsnummer, den Identifier, haben, um
Dependencies festlegen zu kdnren. Das Haupt-XML-Element ist wor kf 1 ow. ES umschlief3t
alle anderen Elemente, welche wiederum weitere Elemente enthalten konren. Der Aufbau
eines Workflows kann duch einen Baum beschrieben werden (Abbildung 10).
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wor kf | ow
I
0.ny 0.ny 0.ny 0.ny
group dependency t ask r esour ceRequest
]
0.ny 0.ny 001y
option | ocal | nput r esour ceRequest
0.ny 0.ny v o.n
group dependency t ask
0.. o1
option resour ceRequest

Abbildung 10: Elementenhierarchie eines Wor kflows

Einzelne Elemente sind duch ihre Attribute beschrieben. Es gibt jewells erforderliche und
optionale Attribute:

e group-Element: beschreibt Subjobs oder Tasks, die von einem GroupContainer
abgeleitet sind (siehe Abbildung 9). Groups konren weitere Elemente enthaten und
werden urter anderem durch das Sub-Element option genauer beschrieben und
kontrolli ert:

Attribut Beschreibung Format erforderlich

type beschreibt den GroupContainer, den dese|Zeichenkette ja
Groupintern darstellt

identifier gibt den Namen der Group an, urter dem sie | Zeichenkette ja
angezeigt wird

id eindeutiges Kennzeichen einer Group lkew. | Zeichenkette ja
Task

36




LidiaKirtchakova

Ein Command-Line-Interface & Zugang zu Grid-Ressourcen

* task-Element: stellt eine Task dar, die auf dem Zielsystem ausgefiihrt werden soll:

Attribut Beschreibung Format erforderlich

nare Name der Task Zeichenkette ja

identifier Klartextname, urter dem die Task angezeigt | Zeichenkette ja
wird

id eindeutiges Kennzeichen einer Group kew. | Zeichenkette ja
Task

export zeigt an, obder Output einer Task nach dem | true | false nein
Ausfihrungsende vom Zielsystem auf die
lokale Maschine transferiert werden soll

split zeigt an, ob de Task auf mehrere Sites|true|false nein
verteilt werden soll

splitterTask |Name der Task, die die Aufteilung der|Zeichenkette nein
Inpudaten fir die beteligten Sites
durchfiihren soll.

j oi ner Task Name der Task, die die verteilt erzeugten | Zeichenkette nein

Ausgabedaten zu einer Datei zusammenf gt

* local I nput -Element: spezifiziert lokale Dateien, de von dem lokalen System auf das
Zielsystem importiert werden soll en:

Attribut Beschreibung Format erforderlich

source lokale Datei, die af das Zielsystem|Zeichenkette ja
importiert werden soll

destination |Name fur die importierte Datei auf dem |Zeichenkette nein
Zielsystem

type Dateityp Zeichenkette ja

asci i gibt an, ob de Datei as eine axcii-Datei | true|false nein
behandelt werden soll (Standard: false)

overwite gibt an, ob de Datei Uberschrieben werden|true |false nein

darf (Standard: false)
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* option-Element: ist eéin Sub-Element eines gr oup- oder t ask-Elements und keschreibt
bestimmte Parameter einer Group lzw. Task. opt i on gibt name/value (Name/Wert) Paae
an, wobei die Task-spezifischen Informationen von ihren jeweiligen Entwicklern
dokumentiert werden misen underst zur Laufzeit des CLI beim Sammeln von lokalen
Ressourcen abgefragt werden:

Attribut Beschreibung Format erforderlich
name Name der Option Zeichenkette ja
val ue Wert der Option Zeichenkette ja

Es gibt folgende vordefinierte name/value Paae ener Group

DoN-Group (wiederholt die  Ausfihrung ener Task N  Ma):
name:iterations value: N

if- oder repeat-Group (Fallunterscheidung oder, be der repeat-Group,
Wiederhoung des Inhalts, bis die Abbruchsbedingung erfillt i st):

name: t est Task value: id einer Task, die Uberprift werden soll
name: t est Val ue value: Ruckgabewert, der Gberpriift werden soll
name: t est Type value: Worauf der Riickgabewert Gieberprift werden soll:

equal | not _equal | successful | not _successf ul

* resourceRequest -Element: gibt die fir die Group odr Task benétigten Ressourcen
an. Der Inhalt dieses Elements ist frel definierbar. Zur Zeit gibt es eine DTD fir
SmpleResources, die die Angabe von Usite/Vsite bzw. Laufzeit, Anzahl Knoten, Anzahl
Prozessoren pro Knoten undHauptspeicher pro Knaten erlaubt.

» dependency-Element: spezifiziert die Ausfihrungsreihenfolge der einzelnen Tasks und
Subjobs. Es liegt in der Verantwortung des Benutzers, zyklische Abhangigkeiten zu
vermeiden.

Attribut Beschreibung Format erforderlich
pred i d des Vorgangers Zeichenkette ja
succ i d des Nadhfolgers Zeichenkette ja

3.35.3 Implementierung von bui | d_aj o

Das Erstellen eines Jobs aus einer XML-Workflow-Beschreiburng besteht hauptsadlich aus
zwel Schritten: dem Sammeln der notwendigen Ressourcen (siehe 3.3.6) und dcem Aufbau
eines AJO mit Hilfe von Medanismen, de aus dem MetaPlugin Gkernommen werden. Die
Zusammenhange zwischen den einzelnen Komporenten werden in der Abbildung 11
dargestelit:
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<<ServiceRegistry. jars»
ServiceRegistry

extends
<<Drg.Dpenmolgr?d.cli.FEsnurces>> <<MetaPlugin, jar>>
CLGerviceRegistry Container_ JobBuilder
D
local+server ext¢nds
IResourceInfMrovider || TEEOHECES

<<org.openmolgrid. cli. resources»»

CLIJobBuilder

AbstraE?EIientInterface ;

BuildA JO

~ +process()
+processFromAPI()

+zetRegistry(IResourceInfoProvider)

0

<zcli_lib, jars:
JobContainer

<«MetaPlugin. jar=>
MetaDefaults

extg¢nds
sets up
resgurces

<<HetaP1ugin.jar>>
L e e e e - MetaContainer

+buildJobFromXML{xmlWorkflow: String): void
+setJobBuilder(jobBuilder: JobBuilder)

Abbildung 11: Jober stellung

Die Klase BuildAJO stellt zwei Schnittstellen far ihren Aufruf zur Verfigung: die
Methode process() wird fir den Aufruf aus der Kommandazeile verwendet, und de
Methode pr ocessFromAPI () wird Uber das CLAPI benutzt. pr ocess() bewirkt, dassbeim
Aufruf ale notwendigen lokalen und Server-Ressourcen abgefragt und gespeichert
werden, wobei beim Aufruf Gber das CLAPI ale Ressourcen schon kekannt sind und dler
die Methode set Regi st ry() an de Instanz von BuildAJO Ubergeben werden konren.

Die Methode set Regi stry() erwartet als Ubergabeparameter eine Instanz einer Klass,
die das Interfacel Resour cel nf oProvi der implementiert. Dieses Interfacewird genauer
in 3.3.6erlautert.

BuildAJO enthdlt eine Instanz der Klase MetaContainer, die zum MetaPlugin gehort.
MetaContainer ist eine Subklase des JobContainers (siehe Abbildung 9) und stellt die
Workflow-Beabeitungsmedanismen zur Verfigung.

MetaContainer bendtigt Informationen Uber lokale und Server-Ressourcen, de von cen
Klassen im Paket or g. opennol grid. cli.resources gesammelt und Uler das Interface
| Resour cel nf oProvi der zur Verfligung gestellt werden.
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» Die Instanz der Klasse BuildAJO enthélt auch eine Instanz von der MetaDefaults-Klas<.
MetaDefaults dienen zur Verwaltung von Benutzereinstellungen, de speziel fur die
Joberstellung aus einem Workflow gedadt sind. Sie werden dann gebraucht, wenn z.B.
ein Job auf mehrere Vsites verteilt werden kann odx eine Task von erschiedenen
Serverapplikationen urterstitzt wird.

e CLIJobBuilder, der in BuildAJO enthalten ist, stellt Methoden zur Verfiigung, die fir den
konkreten Aufbau eines Jobs aus einer abstrakten Beschreiburng bendtigt werden. Er wird
Uber die Methode set JobBui | der () an den MetaContainer Ubergeben undliefert unter
anderem die den Tasks entsprechenden Container-Klassen, wenn ein konketes AJO aus
dem Workflow aufgebaut wird.

Beim Aufruf von BuildAJO wird zuerst geprift, ob ale notwendigen Informationen Uker die
Ressourcen vorhanden sind, undfalls dies nicht der Fall ist, werden sie gesammelt undin fir
den MetaContainer kompatibler Form gespeichert. Es wird eine Instanz des MetaContainers
angelegt, die dle Resurcen undeine Instanz des CLIJobBuilders tibergeben bekommt und
damit aus einem XML-Workflow ein AJO erstellen kann. Die Informationen Uker die zu
diesem AJO gehdrenden Inpu- (File Imports) und Outputdateien (File Exports) werden
zusammengestellt undin einer Instanz der JobAttachment-Klasse gespeichert. Diese wird in
ein Byte-Array umgewandelt und im entsprechenden Feld des AJO abgelegt. Das AJO
wiederum wird dann serialisiert undin eine Datei geschrieben.

3.3.6 Resource Management

Resource Management, das Abfragen und Verwalten zur Verfligung stehender lokaler und
Server-Resourcen, ist eine der wichtigsten Komporenten des CLI. Well die Infrastruktur des
UNICORE-Klienten dem CLI nicht zur Verfligung steht, musde die Resource-Management-
Komporente komplett neu entwickelt werden. Zusétzlich kam noch hinzu, dass keine
Interaktion mit dem Benutzer moglich ist, so dass die Suche und Zuordnurg von
Serverapplikation zu lokalen Tasks und de Entscheidungen Uber die Auswahl des
Zielsystems vom CLI| vorgenommen werden mussen. Eine weiteres Problem ist, dasswéahrend
der Joberstellung u.U. Container-Klassen geladen werden, de aif die nicht vorhandenen
UNICORE Standard-Resource-Management-Klasen zugreifen. Um dieses Problem zu
|6sen, wurden Wrapper-Klassen entwickelt, die nadh aulen als Standard-UNICORE-Klassen
auftreten, intern aber die Methodenaufrufe an de CLI-eigene Infrastruktur weiterleiten. Um
diese Wrapper-Klassen in de UNICORE-Umgebung zu integrieren, wurde éne egene CLI-
spezifische Bibliothek, cli_lib.jar, zusammengestellt, die aul}er den Wrapper-Klassen auch de
erforderlichen UNICORE-KIi enten-Klassen enthélt.

Dieses Kapitel beschreibt die Zusammenhdnge zwischen den Klasen und ds
Funktionsprinzip der zentralen Komporenten im Paket or g. opennol gri d. cli.resources,
diein Abbildung 12 dargestellt sind.
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; LY
TIREEDL‘T‘:EI“fDPrD“'lder collects server resources
<<ServiceRegistry.jar>> | _ _ _ _ _ _ _ - — — — CLIResourceReader
ServiceRegistry I
caches :
<extends>> server + local I delegates calls‘ﬁ
TESOUrCES :
CLIServiceRegistry W —e
" <<cli_lib, jars:»
= ResourceManager
1~ > g
1 +init (CLIResourceReader): wvoid
= ]
CLIServiceReader " "T‘
I <<cli_lib.jar>>| !
| |
collects local " Defaults i
resources, assigns <<extends>> " |
them to server . <<extends>>
ressources | I
| |
<<ServiceRegistry. jar=> 1 <<cli_1ib. jars> i
AbstractServiceReader | ~ UserDefaults

Abbildung 12: Zentrale Resour ce-M anagement-K omponenten

Das Resource Management besteht hauptsadlich aus drei Arten vonKlasen:

o Klas®n, de fur das Sammeln undVerwalten der Server-Resourcen zustandig sind (die
wichtigste vonihnen ist der CLIResourceReader),

* Klas®n, delokale Resourcen abfragen (CLIServiceReader),

e Klas®n, de fir die Zuordnurg zwischen den lokalen und Server-Resourcen benutzt
werden (CLIServiceReader und CLIServiceRegistry).

ResourceManager und Defaults sind Wrapper-Klassen, duch de die entsprechenden
Standard-UNICORE-K i enten-Klassen Ubkerschrieben werden. Da die urspriinglichen Klassen
oft zur Laufzeit wdhrend der Joberstellung von den einzelnen Container-Klassen bendtigt
werden, dem CLI aber nicht zur Verfligung stehen, musgen CLI-eigene Klassen mit gleichen
Namen entwickelt werden, de die gleichen Methoden haben, intern aber alle Aufrufe an de
CLI-spezifische Umgebung delegieren.

Am Anfang werden vom CLI ale verfugbaren Server-Ressourcen abgefragt und intern
zwischengespeichert. Das geschieht in einer Instanz des CLIResourceReader. Bei seiner
Initialiserung liest der CLIResourceReader die Datei mit den Benutzereinstellungen
(userdefaults.txt), in der unter anderem die URL des zentralen Servers mit der Liste der
vorhandenen Gateways abgelegt ist, und \erbindet sich mit ihm. Nachdem die vorhandenen
Gateways bekannt sind, verbindet er sich sukzessv mit ihnen undschickt ein UPL-Request
(siehe 2.4), um die Vsites abzufragen. Danach werden asynchron UPL-Requests an dese
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Vsites verschickt, deren Responses die zur Vefugung stehenden Hard- und
Softwareresourcen enthalten. Gateways oder Vsites, die zur Laufzeit nicht zur Verfligung
stehen, werden vermerkt, um sie spéter bei der Joberstellung und Auswahl des Zielsystems fir
den Job auszuschli ef3en.

Nachdem die Informationen Uber vorhandene Serverresourcen gesammelt wurden, werden
die lokalen Ressourcen von einer Instanz des CLIServiceReader abgefragt. Darunter sind
Standard-UNICORE-Tasks und OpenMolGRID—Plugins zu verstehen, de sich auf der
lokalen Benutzermaschine befinden. Dabel wird vonjedem Plugin de jeweilige Container-
Klasse dynamisch geladen undeine Instanz von ihr erzeugt, um spéter bei der Joberstellung
die aforderliche Container-Klas<e zur Verfigung stellen zu konren.

CLIServiceReader ordnet auch die lokalen Plugins den zugehérigen Serverapplikationen zu.
Dies geschieht anhand ces |Chainable-Interfaces, das jeder OpenM ol GRID-Plugin-Container
implementiert, und der Metadaten, de jede OpenMolGRID-Serverapplikation zur Verfligung
stellt:

e Die Metadaten im XML-Format geben de jewels von dn Serverapplikation
ausgefuhrten Tasks an und ob ¢ese Inpudateien benétigen, von welchem Typ dese
gegebenenfalls snd undwelche Art Outputdateien evtl. erstellt werden.

* Das IChainable-Interface gibt die Namen der Tasks zuriick, die vom Plugin urterstitzt
werden, undermdglicht spéater den Joberstellungskomporenten de Serverapplikation zu
setzen, de fur die Jobausfuhrung benétigt wird. Aulerdem erlaubt es, die Existenz der
Inpu- undOutput-Dateien der jeweili gen Task zu prifen.

Die Klase CLIServiceRegistry speichert ale Resurcen in der von den
Joberstell ungskomporenten erwarteten Form. Sie implementiert das | Resour cel nfoProvider-
Interface das bei der Joberstellung vom MetaContainer gefordert wird, um auf die
vorhandenen lokalen und de Server-Resurcen zugreifen zu kénren. Abbildung 13 zeigt,
wie die eénzelnen Komponrenten zusammenhangen.
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Job Generation
(MetaContainer)

IResourcelnfoProvider

+getPluginsForTask(taskName: String): Object[]
+getNodesForTasks(taskName: String): OMGGridNodel ]
+getApplicationsCnGridiode (taskName: String ,node:OMGGridNode): Application[]
+getProvidersForTaskitaskName: String): OMGTaskProvider(]
+getTaskitaskName:;5tring): OMGTask

AN

CLIServiceRegistry

initializes |

CLIServiceReader

+setRegistry(IResourceInfoProvider): wvoid

[ Iy

]

]

]

]

. reads

I application
; metadata
]

]

1

]

I

read
plugin

\:{ capabilities
ainable gets server
ﬁsh Tesources
ContainerA | com.pallas.unicore.resourcemanager.ResourceManager |

Abbildung 13: IResourcel nfoProvider und damit zusammenhangende CL |-Klasen

Das IResourcelnfoProvider-Interface stellt Methoden zur Verfigung, die wahrend der
Joberstellung aufgerufen und dizu benutzt werden, die vom CLIServiceReader gesammelten
und zusammengefigten Informationen abzufragen. Diese Informationen werden as Objekte
von Klassen, de speziel fur die Resourcenverwatung im Rahmen des OpenMol GRID-
Projektes entwickelt wurden, weitergereicht. Abbildung 14 zeigt die Hauptkomponrenten
dieser Klasen. OMGTaskProvider stellt eine Kombination aus einer Usite, Vsite und
Applikation dar, was géater das Setzen von nawendigen Resourcen fur eine Task erleichtert.
OMGTask besteht aus dem Tasknamen, evtl. einer Beschreiburg, undinformationen Uker den
evtl. erforderlichen Inpu bzw. Output.

Der CLIServiceReader bekommt eine Instanz der CLIServiceRegistry tbergeben und
initialisiert sie mit den gefundenen Resourcen. Dazu ist es notwendig, dass die Container-
Klase @n IChainable-Interface implementiert. Aussrdem muss der Resource-Manager
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Methoden zur Abfrage der Serverresourcen zur Verflgung stellen. Intern ist der
ResourceManager des CLI nichts weiter als eine Wrapper-Klass, die dle Aufrufe an den
hierfir entwickelten CLIResourceReader weiterleitet.

OMGTask
OMGTas kPI‘ﬂVIdEf +name: S'L'rj_ng
+description: String
+infiles: OMGInfile[]
+outfiles: OMGOutfiles[]
OMGGridNode org.unicore.resources.Application ? ?
+usite: Usite
+usite: Vsite OMGlnfile OMGOutfile
+type: String +type: String
+use; String +occurs: String

Abbildung 14: Klassen, die vom | Resour cel nfoProvider benutzt werden

3.3.7 SubmitJob

Die Klasse SubmitJob wird zum Ubermitteln eines AJO an eine Vsite benutzt. Dabei stehen
zwel Submisgonsmodi zur Verfigung, synchron und asynchron, de Einfluss auf die
Ergebnisse des Kommandas haben.

Am Anfang liest SubmitJob ein serialisiertes AJO aus einer Datei und wandelt es aus der
Byte-Array-Form in ein konketes Objekt der Klase AbstractJob um. Aus dem
entsprechenden AJO-Feld wird de Information Uber die eforderlichen Inpudateien (File
Imports) und Outputdateien (File Exports) entnommen. Die lokalen Inpudateien werden
gesammelt undzusammen mit dem AJO an deim AJO gesetzte Vsite Gibermittelt.

Fall s das AJO synchron submittiert wurde, wartet SubmitJob auf das Ende der Jobausfiihrung,
holt die Jobergebnisse (siehe 3.3.8 und schreibt sie in das Outputverzeichnis (siehe 3.2.1).
Andernfals shreibt esdie AJO Daten in de Datel AJO_ID_FILE (siehe 3.2.1.6 und keendet
die Ausfuhrung.

3.3.8 GetOutcome

GetOutcome hdt die Ergebnisse des teil weise oder voll sténdig ausgefiihrten Jobs zurtick, falls
der Job asynchron submittiert wurde. Zuerst liest GetOutcome die Datei AJO_ID_FILE, die
die Daten des Ubermittelten AJO enthdlt. Die @ndeutige Kennurg des Jobs, die in Base64-
kodierter Form abgespeichert ist, wird in das JavaObjekt vom Typ AJOldentifier
umgewandelt und de Informationen Uber die Vsite, auf der der Job ausgefiihrt wurde, sowie
Uber die zurickzuhdenden Outputdateien werden intern zwischengespeichert. Das Holen der
Ergebnisse von der Vsite besteht aus zwei Schritten: im ersten Schritt werden stdou/stderr-
Ausgaben Ulertragen. Wenn de Datei AJO_ID_FILE Informationen Uker die File Exports
enthdlt, werden deseim zweiten Schritt Ubertragen. Fall s die Jobausfiihrung zu Endeist, wird
der Job rach dem Holen der Ergebnisse auf dem Server gel 6scht.
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3.4 CLI Queue (CLIQ) - eine Erweiterung des CLI

CLIQ ist eine Zusatzkomporente, die aif CLI/CLAPI aufbaut. Sie stellt einen Queueing-
Medhanismus zur Verfigung, der das CLAPI benutzt, um das squentielle Handing von Jobs
fur den Benutzer zu automatisieren und @bei evtl. auftretende Redundhnzen bzgl. der CLI-
Aufrufe zu vermeiden. Der Zusammenhang zwischen dem CLAPI und CLIQ ist in der
Abbildung 15 dargestellt.

BuildAJO
polls/retrieves requests
Submitjob
Input EEEEEE— / ; A H
directory
cLiQ CLAPI —
S GetJobStatus
Output
directory g : : —
writes outcome Gethrcans
Abart Job

Abbildung 15: CLI Queue

Das Programm, das das CLI benutzen mdchte, kann Auftrége (Requests) erzeugen undsie in
ein bestimmtes Verzeichnis shreiben, das als Inpuverzeichnis von CLIQ benutzt wird. Diese
Auftrage sind XML-kodiert und enthalten primér den vdlqualifizierten Namen eines XML-
Workflows, aus dem ein AJO erstellt werden soll. CLIQ fragt permanent das Inpuverzeichnis
ab undentnimmt und keabeitet evtl. vorhandene Requests. Uber das CLAPI werden aus den
Workflows die AJOs erstellt, die dann asynchron submittiert werden. CLIQ fuhrt Buch Gber
die Ubermittelten Jobs und fragt regelmédig nach deren Status. Falls die Ausfihrung eines
AJO zu Ende ist, wird vom CLIQ Uber das CLAPI der GetOutcome-Befehl aufgerufen, und
die Jobergebnisse werden in das vorher spezifiziertes Outputverzei chnis geschrieben.
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4 Status und Ausblick

4.1 Status

Das im Rahmen deser Diplomarbeit entstandene Command Line Interfaceist vollstandig
entwickelt und steht den Projektpartnern im  OpenMolGRID-Projekt in den olben
beschriebenen Bibliotheken unicore cli.jar undcli_lib.jar (siehe 3.3.1) zur Verfigung. ES
wird bereits aktiv im OpenM ol GRID-Projekt eingesetzt und erfiillt einen grof¥en Rahmen von
Aufgaben, hauptsadlich im Bereich des Data Warehousing, von denen manche bisher nicht
oder nur mit deutlich groferem Zeitaufwand |osbar waren. Ferner wird es gellenweise ds
vollwertiger Ersatz fur den graphischen Klienten genutzt. Auch CLAPI wird bereitsin Teilen
des OpenMolGrid-Projektes verwendet, wo es die Lésung bestimmter Aufgaben deutlich
vereinfacht und duch seinen redwzierten Overhead de Ausfihrung der entsprechenden
Programme beschleunigt.

4.2 Ausblick

Ein Tell der Projekte, die derzeit auf Basis von UNICORE entwickelt werden, werden
entweder nicht mit dem interaktivem Ansatz des UNICORE-KIlinenten vereinbar sein oder
zumindest wenig Bedarf an dessen grafischer Oberflache haben. Hier wird das CLI dann
verstarkt zum Einsatz kommen. Auch als Badkend fir aternative Benutzeroberflachen, zum
Beispiel Webservices, ist das CLI gut gedgnet. Projekte aus diesem Bereich befinden sich
bereitsin der Planungsphase.

Die komplette UNICORE-Software wurde Uber Source-Forge ds Open-Source zur Verfligung
gestellt. Dieser Schritt wird grosse Auswirkungen auf die Entwicklung weiterer Modue und
auch der Software selbst haben, da es nunweltweit allen Entwicklern dff en steht, ihre egenen
Erweiterungen einzubringen. Die neu geschaffenen Schnittstellen CLI und CLAPI stellen in
diesem Punkt eine deutliche Vereinfachung des Zugriffs auf Ressourcen UNICORE-basierter
Grid-Systeme und eine madhtige Erganzung seiner Funktionalit & dar.
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7 Glossar
AJO Abstract Job Object
API Application Programming Interface
CLAPI Command Line API
CLI Command Line Interface
GUI Graphical User Interface
IDB Incarnation Database
JMA Job Monitoring Area
JPA Job Preparation Area
NJS Network Job Supervisor

OpenMolGRID Open Computing Grid for Molecular Science and Engineering

TSI Target System Interface

UNICORE Uniform Interface to Computing Resources
UPL UNICORE Protocol Layer

Usite UNICORE Site

UuDB UNICORE User Database

Vsite Virtual Site

XML Extensible Markup Language

49



LidiaKirtchakova Ein Command-Line-Interface als Zugang zu Grid-Ressourcen

8 Anhang: Programmquellcode (CD)

50



