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1. Bevezetés

Ez a cikk az EGEE projekt keretén belul 1étrehozott Magyar Virtudlis Szervezetet, a HunGrid-et
mutatja be. A cikk roviden ismerteti a jelenlegi EGEE Grid infrastruktara, ami tobb mint 9000
processzordval jelenleg a vildg legnagyobb Grid rendszere. Bemutatésra kerliinek az EGEE Grid
middleware (LCG-2) legfontosabb komponensei. A cikk kilon kitér a virtudlis organizéciok (VO)
szerepére és szervezési modjukra, majd részletesen ismerteti a magyar VO kialakitdsanak madjét, a
HunGrid felépitését, ill. arésztvevs intézmeények infrastruktiréjat.

A HunGrid nem egyszertien az LCG-2 egyik virtudlis organizacidja, hanem tébb is annd, mivel
olyan Uj elemeket tartalmaz, amik az eredeti L CG-2 rendszerben nem szerepelnek. 1lyen bovité elemek a P-
GRADE Grid porté és a Mercury Grid monitor. A P-GRADE Grid Portadl a HunGrid WEB alapt belépési
pontjat teremti meg, melyen keresztiil kényelmesen, az amigy hosszi és bonyolult széveges parancsok
megtanuldsa és alkalmazéasa nélkul is haszndhatova vaik a HunGrid. A portél lehet6vé teszi komplex
workflow alkalmazésok kényelmes definidlasat és futtatasdt a HunGriden. A Mercury Grid monitor
segitsegével a parhuzamos Grid alkalmazasok processz-szintii monitorozésa valdsulhat meg.

A cikk ismerteti a potencidlis felhasznd ok szaméra a HunGrid alkalmazasba vételének 1épésait,
bdeértve a szilkséges Grid tanUsitvanyok megszerzésenek médjét is. A HunGrid dinamikusan bévithets
barmely egyetemi, vagy akadémiai eréforrassal. A cikk leirja a csatlakozni kivané intézmények szaméara a
csatlakozas modjat is. Az aktudlis tervnek megfeldéen, egy atalanos kép bemutatédsin keresztll szeretne
informaciét nydjtani a jovébei HunGrid felépitésérél, megteremtve a teljes magyarorszagi LCG-2 alapu
Gridet, amely nyitott mindazok szaméra, akik tudoményos kutatbmunkéa vagy éppen oktatési
tevékenységet fol ytatnak.

A GRID rendszerek ebben az évtizedben egyre inkdbb népszeriivé valnak a természettudomany
tertiletén, melyekben nagyszamu heterogén eréforrast kdthetnek dssze, hogy komplex problémakat ol djanak
meg vellk. Az egyik hazai projekt — a,, Kémiai Grid és alkalmazésa |égszennyezettség elérejelzésére” —
egyik legfontosabb célja, hogy megvizsgdja a Gridet, mint nagy szamitdsi kapacitdst biztosito
infrastruktdrat és gyakorlati megoldasokat taléljon a kémiateriletén.

Az MTA SZTAKI egy olyan felesztéeszkoz csaladot dolgozott ki, a P-GRADE-et, a P-GRADE
portélt és a MERCURY -t, melyek magas szintii grafikus megkozelitésiik segitségével hatékony tdmogatést
nyUjtanak a szekvencialis és a mar dkészitett alkalmazasok Ujratervezéséhez, tovdbbd az alkalmazésok
teljesitményvizsgélatahoz és végrehajtasahoz akér parhuzamos, akér GRID platformokon. Ujdonség, hogy
komplex programokat hajthatunk végre kiilénb6z6 GRID-eken, mivel ezek az eszkézok tdmogatjék az un.

L A cikkben leirt eredmények az EU 4ltal tAmogatott EGEE es SEEGRID projekt, valamint az OMFB-
00580/2003 (IKTA5-137), az IHM 4671/1/2003, az OTKA T 042459 és az OTKA D048673 szerz6désszamu projektek
keretében késziltek.



workflow-k létrehozasdt. A bemutatott eszk6zok a magyar egyetemek és akadémiai intézetek szamara
elérhetéek, igy konnyen pérhuzamosithatjdk a nagy szamitasi igénnyel rendelkezé szekvencidlis
szimul&cidikat, majd GRID rendszereken futtathatjék azokat, mint pl. az Uy HUNGRID-en.

Az MTA SZTAKI és az ELTE Fizika-Kémiai Tanszékének kdzos eredményeként, a P-GRADE-«,
a P-GRADE portdlt és a MERCURY monitoroz6 rendszert mér sikeresen alkamazték a kémiai Grid
projektben, hogy Griden futtathatova tegyenek egy mér korébban reakci6-difflzié-advekcio rendszerekhez
készitett kémiai szimulédtort. A kifejlesztett alkalmazas a P-GRADE portélon keresztil érheté e, ahol
minden egyes 6sszetevd (parhuzamos vagy szekvencidlis job) képes egylttmiikddni a Gridben a P-GRADE
workflow koncepcidjdra alapozva, hogy hatékony légszennyezettseg elérejelzést biztosithasson, pl.
radioaktiv nuklidok terjedése esetén.

Tovabbé a cikkben réviden bemutatjuk a reakcié-diffzié-advekcid rendszerek alapjait, valamint
részletesen ismertetjik ezek szimulécigjat a P-GRADE programozasi kdrnyezet és a P-GRADE portal
HUNGRID-en tortént kisérleti futtatdsok eredményeirdl is demonstrdlva a P-GRADE portd hatékony
felhasznédlas |ehetéségeit.

2. EGEEésLCG-2

Az EGEE [1] (Enabling Grid for E-sciencE) az Eurdpai Unid 6. keretprogramja keretében
tamogatott legnagyobb Grid projekt. A jelenleg két évre, tébb mint 30 millié Euréval tamogatott program
célja a Grid-technologia legljabb eredmeényeinek felhaszndldsaval 1étrehozni egy olyan Grid szolgéltatast,
amely a napi 24 orgaban rendelkezésre dl. El6sz0r az eurOpai kutatds meghatérozott terliletei szdmara,
majd szélesebb kdrben, és dltaldban a kutatas-fejlesztés, késébb az ipari-szolgéltatas alkalmazdsok szamara
is.

Az EGEE ds6 idészakban két kivalasztott mintaprojektet tamogat: a nagyenergigu fizikai
kutatdsok (LHC kisérletek), valamint a biomedikai problémék megoldédsa kapcsadn a biofizikét és az
egészsegugyet.

Az EGEE-ben 27 orszag 70 kutatointézete vesz részt, ezen intézmenyek 12 federéciora oszlanak. A
kozép-europai federdcidban tobbek kozott a Magyar Tudoményos Akadémia Szamitastechnikai és
Automatizalas KutatGintézetét (MTA SZTAKI) ésa KFKI RMKI vesz részt Magyarorszégrol.

A vilég legnagyobb részecskegyorsitéja van éplilében Genf kdzelében, a francia svéjci hatéron 1évé
CERN-ben. Az LHC-nak (Large Hadron Collidernek) nevezett gyorsité 4 nemzetkdzi egylttmikodés
keretében 2007-re készll el, majd elkésziilte utdn mintegy 6000 fizikus és mérnok fogja a vildg szdmos
egyetemérol és kutatointézetébdl a tényleges kisérleteket végezni.

Az LHC kisérletek kilonlegesen nagy szamitéstechnikai igényeket tdmasztanak, korilbel il 12-14
PetaByte-nyi mérés adat kerll majd begytjtésre évenként, mely adattdmeg feldolgozasdhoz a mai
leggyorsabb PC processzorokat figyelembe véve majd kb. 200 ezerre lenne szilkség. A CERN tervei
alapjan az adatfeldolgozashoz egy olyan komplex rendszerre van sziikseg, melynek kozel kétharmada az
egész vilagon Un. Regiondlis centrumokban tobbek kozott Eurdpaban, Amerikdban és Azsidban lesz
elosztva. Az 2.1. &braaz LCG Grid mér jelenleg is miikddé ilyen eréforrdsait mutatja.

Az LHC-hoz sziikséges szamitéstechnikai rendszer, mint globdlis Grid kerll kialakitasra azzal a
céllal, hogy a foldrajzilag szétszort er6forrasokat egyetlen virtudlis egésszé integrélja.

A feladat megoldasa igen sok terlileten komoly kihivést jelent. llyen terliletek példaul a
tudomanyos feladatok elosztott hdldzaton valdé megoldésa, az ehhez szilkséges Grid middleware
kidolgozdsa, objektum orientdlt adatbézisok kezelése, valamint egy ekkora Grid mindennapos
menedzsmentje.



A kutatas és fglesztés tudoményos intézetek és ipari partnerek bevondsdval a CERN 4ltal
koordindlt projekt keretében térténik. Az LHC Computing Grid roviditésebsl LCG-nek keresztelt projekt
szervesen integrdlédik a nagyobb eurépai nemzeti és regiondlis Grid kezdeményezésekkel, és szorosan
egyltt fog mikdodni olyan projektekkel, amelyek a Grid technol6gia nagykiterjedési hal6zati
alkalmazasaval foglalkoznak. llyen eurdpai projektek az Eurdpai Unio dltal szponzordlt GEANT, Datagrid
és DataTAG, Amerikdban pedig a National Science Foundation és Deparment of Energy éltal tamogatott
GriPhyN, Globus, iVDGL ésPPDG.

A CERN 2003 els felében Iétrenozta a bevezets jellegii s Gridjét, az LCG-1 -et, azzal a céllal,
hogy megbizhatd szolgdtatast nydjtson az LHC kisérletekben dolgozok részére. Az LCG eréforrésok
haszndlatahoz legaldbb egy Virtudis Szervezetnek (Virtual Organization) a tagjanak kell lenni. Az LCG
tébb VO-t is definid. A VO egy olyan szervezédés, amely egy kozos tevékenyseg koré egyesit
felhasznél Okat, intézményeket és eréforrasokat.
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2.1. dbra Az LCG Grid jelenlegi eréforrésai (forras. http://lcg.web.cern.ch/LCG)

Egy VO-hoz tartozd intézmények és egyének kozott a VO eréforrasok, fglok, alkalmazésok
biztonsagosan és koordindltan megoszthatdk. Az L CG-1-ben elérheté VO-k a kdvetkezéek:

ALICE: A Large lon Collider Experiment; http://alice.web.cern.ch/Alice/AliceNew,
ATLAS: A Toroidal LHC ApparatuS; http://atlas.web.cern.ch/Atlas,

CMS: The Compact Muon Solenoid; http://cmsinfo.cern.ch/Welcome.html,
LHCB: The Large Hadron Collider beauty experiment; http://lhcb.web.cern.ch/lhch.




Az ALICE Kkeretében egylttmiikods felek célja, hogy egy nehéz-ion detektor segitségével
tanuiméanyozzak a részecskék reskcioit az LHC d&tal biztositott energiaszinteken. Az ATLAS
tulajdonképpen egy részecske fizikai kisérlet, amely a természetes algpanyagokat kutatja kilonbozo
anyagokban, a vilagegyetemet kialakito és formalé erék tanulményozasa mellett. A CM S keretében magas
energiaszinteken Uj fizikai koncepciokat, elméleteket szeretnének bebizonyitani, melyeket késobb a
telekommunikécié és a szamitastechnika félvezetokon alapuld vildgdban tudnak majd hasznositani. Az
LHCB olyan nagy precizitasi mérések elvégzését tiizte ki célul, amelyek a radioaktiv sugarzéasokat és
bomlési folyamatokat vizsgéljak.

Erzékelhet, hogy a kiilonbozé VO-k dtal felolelt alkalmazas teriiletek skdgja igen széles és
komplex. A fedolgozott adatok szolgaltatasaval szemben tdmasztott kovetelmények igen nagyok mind a
szamitas eréforrdsok, tarolé kapacitasok, mind az adat elérését és a rendszert Uzemelteté szakembergérda
tekintetében. Az igényeknek megfelel6 specidlis Gid Middleware LCG szoftver elrejti a felhaszndlo elol a
rendszer valddi komplexitasit, és egy egyseges egeszként tlnteti fel a foldrajzilag szétszort eréforrasokat.
Az LCG-1 wolgdtatéds az elsd Un. ada intenziv produkciés Grid. Az LCG (j verzidja 2004-ben valt
elérhetévé LCG-2 néven. Az LCG-2 teljes mértékben az LCG-1-re épll, kiegészitve azt még tobb elérhets
eréforrassal ésfunkcionalitassal, eleget téve az LHC 2004. év adatfeldolgozas kovetelményeinek.

2.1. AzLCG-2 felépitése

Az LCG-2 szintén VO-k szervezédésebsl al, ezért a haszndatdhoz legaldbb egy VO-hoz kell
tartozni. Ezen kivill az er6forrasok haszndlatéhoz a felhasznalénak rendelkeznie kell egy digitdlis X.509
alapu Grid igazolvannyal, amelyet az L CG-ben jegyzett CA hatdsdg dlithat ki.

Az LCG biztonsagi rétege (Grid Security Infrastructure, azaz GSI) biztonsdgos azonositast és
kommunikaciot tesz lehetévé az egyes eréforrasok kozott a nyilt kulesu titkositas, az X.509 certifiate-alapl
azonositas [2] és a Secure Sokets Layer (SSL) kommunikéci6s protokoll segitségével.

Az LCG tamogat még méas, nem LHC altal Iétrehozott VO-kat is, Ugy mint a Baar, DO, H1, Zeus,
Biomed, ESR (lasd https://Icg-registrar.cern.ch/virtual _organization.html).

2.1.1. LCG-2 User Interface (Ul)

Az LCG-2 Grid belépés pontja. Ezen a gépen torténik az LCG felhaszndl 0k account-jainak és a
jogositvanyainak térolasa. Ez tulajdonképpen egy kaput biztosit a Grid szolgéltatdsainak haszndlata felé. A
felhasznaloknak a Ul gépnél a hivatalos LCG-s bizonyitvanyukkal kell azonositaniuk magukat. Ezzel az
aldbbi szolgéltatdsok vanak szdmukra elérhet6vé: job-ok bekildése (job submit), ledllitdsa, keletkezett
eredmények megtekintése, job-ok &llapotlekérdezése, valamint a felhaszndlo &tal tamasztott
kovete ményeknek megfelel6 eréforrasok listazasa, féjlok masolasa

2.1.2. Computing Element (CE)

A CE tulgidonképpen egy job végrehgjtasi eréforrés, azaz Utemezési sort definid egy Grides
eréforras vagy eréforras-halmaz — egy site — szamara. Itt célszerti megjegyezni, hogy egy site-on bel il nem
csak egy, hanem tobb kiilonbdzé (temezés sor is definidlva lehet, mely sorok akar killonbdzé CE-khez is
tartozhatnak. Minden LCG-2 site-nak legaldbb egy CE-vel rendelkeznie kell. Minden CE homogén, Un.
worker node-ok halmazara és a Grid Gate-re (GG) épill. Ez a homogenitas tobbek kozott a processzorra és
memaridra értendd. Worker node-oknak nevezzilk a tulajdonképpeni végrehajté node-okat, GG-nek pedig a
front-end node-ot, amelynek nemcsak belilrél, de kivilrél is elérhetének kell lennie. A GG-n tébbek kozott



a Globus gatekeeper, a Globus GRAM (Globus Resource Allocation Manager), valamint a lokdlis eréforras
menedzser (Local Resource Management Sytem - LRMYS) is fut. Az LCG-2-ben atamogatott LRMS az un.
Portable Batch System, azaz aPBS [3], a Load Sharing Facility [4] ésa Condor [5].

A GG fdadatai kdzé tartozik a job-ok fogadésa és atadésa a worker node-oknak végrehajtasra.
2.1.3. Storage Element (SE)

Az SE nagy térolokapacitast nyujtd szolgadltatas, amely egyrészt egységes hozzéférést biztosit a Gridben
tarolt adatokhoz, tovabba vezérli a kilonbozé Un. mass storage rendszereket (MMS). Mindegyik LCG-2
site-nd legaldbb egy SE taldlhatd. Az SE-en tobbek kdzott a GSIFTP szerver fut, amely rendelkezik az FTP
minden alap funkcidjaval kiegészitve azt a GS| biztonsagi réteggel, ezzel lehetéveé téve a biztonsagos f4jl
muveleteket.

Az LCG-2 legutdbbi verzigjdban megtaldlhatdé az Gn. Storage Resource Manager (SRM), amely
dinamikusan menedzseli az SE-ek altal térolt adatokat, ezltal kdnnyitve meg az adatok eléréseét.

2.2. AzLCG-2 informacioésrendszere

Az LCG-2 Grid informaci 6s rendszerének felépitését a2.2. dbra mutatja. Az informécios rendszer a
GLOBUS MDS (Monitoring and Discovery Service) alapra épil. Az MDS-ben taldlhaté GRIS, illetve GIIS
az LCG-2 Gridben szintén megtaldlhat6. Mindegyik CE-n, illetve SE-n egy olyan GRIS (Grid Resource
Information Servers) fut, amely az adott CE-rdl illetve SE-rol tartalmaz informécidkat. Mindegyik site-on
belul, valamelyik SE-n fut egy Site GIIS (Grid Index Information Server). A Site GlISa site-on levé dsszes
CE és SE GRIS-ekben dtarolt informécioit tartalmazza. A Site GIIS kétpercenként |lekérdezi az aldrendelt
GRIS-eket, igy frissitve az adatbézisét.

A GlIS-ek felett egy BDII (Berkeley DB Information Index) szolgéltatés (adatbézis) all. Altaldban
minden nagyobb site tartalmaz egy-egy ilyen adatbazist. A BDII szerver kétpercenként lekérdezi az
aé&renddt Site GlIS szervereket, és ezek alapjan frissiti a BDII adatbézisat. A legtobb BDII szolgéltatas Ggy
kerl konfiguralasra, hogy egy webszerveren taldhat6 konfiguracios f§l alapjan dolgozik. A konfiguracids
f4l site-ok listgjat tartalmazza. igy mindegyik BDII csak azokrél a site-okrdl térol informéaciokat, amelyek
szerepelnek annak konfiguréci6s f§ljaban.

A BDII-ktsl a Grid felhasznaldknak és kiilénboz6 Grid szolgdltatdsoknak (pl. eréforras broker)
lehet6ségik van informacidkat lekérdezni. Amennyiben friss informéaciokra van szilkség, célszerii
kozvetlenll a Ste Gl S-ekhez fordulni.

Az eréforrasokrdl (jelen esetben a site-ok) az adatokat valamennyi szinten (GRIS, GIIS, BDII) a
GLUE séméban (Grid Laboratory for a Uniform Environment Schema) kerlilnek eltaroldsra [6]. A séma a
CE-k, illetve SE-k attribltumait és azok |ehetséges értékeit definidlja. Az informécios rendszer valamennyi
szinten az L DAP protokoll segitségével biztositja az informéciok elérését.

2.3. Az L CG-2 adat-menedzsmentje

Az adat menedzsment réteg egy része a European DataGrid projekt [7] Replica Management
(RMS) rendszerére éplil, a mésik része az LCG adat-menedzser programjara. GRID kdrnyezetben az adat
fé4jlokat replikalhatjuk, azaz mésolat készilhet réluk. A felhaszndlonak ill. az alkalmazasoknak nem
szilkséges tudniuk, hogy ténylegesen hal is helyezkednek d az adatok, ugyanis 6k az adatok logikai nevét
haszndljak, mivel az adat-menedzsment szolgaltatas lesz afelel 6s a kért adatok névfeloldésardl.
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22.dbra Az LCG-2 informécios rendszerének sémgja

A Gridben kiilonbdzé azonositokkal hivatkozhatunk a f§jljainkra, agy mint a Grid Unique
Identifier (GUID), Logical F&jl Name (LFN), Storage URL (SURL) ésa Transport URL (TURL). A GUID
és az LFN kizérélag az eredeti fgjlokra hivatkozik a replikdlt adatokra nem, és nem mond semmit a
tényleges elérhet6ségik. Ezzel szemben a SURL és a TURL a replikdlt adatok fizikai helyérél szolgaltat
informaciot.

A fgjlok azonositasa a hozzgjuk tartoz6 egyéni GUID azonosité dltal torténik. Ez az azonosito a f§l
|étrgi Ottekor automatikusan generdodik és rende 6dik az adathoz, az egész Gridben egy egyéni azonositot
biztositva ezzel a fgjl szdméra. Az 0sszes fgjl replikécidonak ugyanaz az azonositoja lesz, mint amit az
eredeti fgjl kapott a létrehozésakor.

2.3. dbra Az LCG-2 dtal haszndlt killdnb6zo f4jl-azonositok, forrés[8]

Az RMS a SURL azonosité hasznalata dltal taldlja meg az egyes replikdk fizikai helyét, tovabba
ugyanezt az azonositot hasznéljak a Storage Element-ek is a f4jlok megtalaldsihoz.

A TURL azonositdé azokat a szilkkséges informaciokat nydjtia a replikakrél, amelyek azok
azonositasira szolgdlnak. Szolgéltatja a szilkséges host nevet, elérési utat, a protokollt és az eléréshez
szilkséges portot is ugyantgy, mint egy hagyomanyos URL esetén. gy az egyes adatok kénnyen elérhetéek
éshasznalhatdak. A 2.3. dbraaz L CG-2-ben afgjlokra tdrténd kilonbozé hivatkozasokat mutatja be.



Maga az RMS két f6 részbél dl: Replica Location Service (RLS) és Replica Metadata Catalog
(RMC). Az RLS felels azokért az informaciokeért, amelyek az adatok tényleges fizikai elhelyezkedését
mondjak meg. Ezek az informaciok kilonbdzé katalbgusokba Gn. Local Replica Catalog-ba (LRC) lesznek
Osszegyiijtve, mely katalégusok Virtudlis Szervezetenként taroljdk a replika adatokat. Az RMC tarolja a
GUID-k és a logikai fgjl néven (LFN) létrehozott allomanyok kozotti dsszerendeléseket, tovabba a
metainforméciokat, pl. méretek, datumok és jogosultsagok.
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2.4. &bra A Replica-menedzser kagpcsolatai a Grid egyéb komponenseivel, forrés [8]

Az utolsd bemutatni kivant menedzsmenttel kapcsolatos szolgéltatéas a Replica Manager. Az adat
menedzsmentért felelés Replica Manager tulajdonképpen egy egyszert interfészt valosit meg az RMS és a
felhasznal ok ill. az egyéb szolgaltatasok kozott (pl. Resource Broker) az 2.4. dbra. Az LCG-2-ben aReplica
Manager integrélva lett az User Interface-szel.

24. Az LCG-2job-menedzsmentje

L CG-2-ben a Workload-menedzsment (Workload Management System, azaz WMS) rendszer felel6s a job-
ok rendszerbe torténé bekildéséért és a megfeel6 Computing Element-hez torténé iranyitaséért,
figyelembe véve az egyes job-kovetedményeket és az eérheté szabad eréforrasokat. Ezért a WMS-nek
rendelkeznie kell az Un. BDII és az RLS-dltal szolgdtatott informéaciokkal. A Berkeley DB Information
Index (BDII) az LCG-2 Gridet alkotd site-okrdl tartalmaz friss informéciokat (pl. elérhetéség, terheltség,
éppen futd jobok szama). Az eréforrés broker, Resource Broker (RB), az LCG-2-nek az a gépe, ahal a
WMS szolgdltatésok tulgjdonképpen futnak. Ezek a szolgéltatasok a kovetkezok:

Network Server (NS), amely fogadja az Ul-t6l bejovo kéréseket, és tmogatasokat nyujt a job vezérléséhez
szilkséges funkciokhoz,

Workload Manager, amely ajob-menedzsment rendszer magja,

Match-Maker, vagy mas néven Resource Broker, melynek feladata a job kdvetelményeit kielégité legjobb
eréforras megtald ésa és kivédlasztasa,

Job Adapter, amely 1étrehozza a job szamara szilkséges egyéb kornyezeti feltételeket, miel6tt dtadja a job-
ot aJob Control (JCS) szolgéltatasnak,

Job Control Service (JCS), amdy végrehatja a job menedzseléséhez szilkséges miivel eteket (job submit,
job removal).

Az RB gépen futd tovabbi szolgaltatds az in. LB (Logging and Bookkeeping service), amely nyilvantartja
az 0sszes job-menedzseléssd kapcsolatos Grid-esemeényt.

Az LCG-2 komponensel kapcsan meg kell még emliteni a Proxy szervert (PS) is. Amikor egy felhasznalé
hozzaférést kap a Grid eréforrasainak és szolgaltatdsainak hasznélatdhoz, akkor a szaméra kidlitott



igazolvany segitségéve |étrehoz egy Un. proxy-t. A proxy egy ideiglenesen érvényes igazolvany, amely az
érvényességi ideje lejarta esetén érvényét veszti. A felhasznd egy proxy legenerdldsa utan ennek a
segitségével tudja az LCG-2 Gridet hasznalni és job-okat végrehajtasra tavoli site-okra kildeni. Azonban,
ha a felhaszndé proxy-ja a job futésénak befejezése el6tt lejar, akkor a job futdsa nem folytathat6. Ezt
megel6zendé a WMS segitségével lehetéség van a hasznélatban 1évé proxy-k érvényességi idejének
haszndlat kdzbeni meghosszabbitasira.

24.1. Szolgaltatasok egyuttmiik6dése egy job végrehajtasa esetén

Ebben a részben roviden attekintjik egy job végrehajtdsdnak menetét, és a végrehgjtasban érintett
komponenseket. A 2.5. dbra ezt afolyamatsorozatot és komponenshalmazt mutatja.

Miutan a rendszer haszndlatdhoz szilkséges hosszl tévu igazolvany a rendelkezésiinkre all, az abbdl
generdhaté rovid tavl proxy segitsegével azonosithatjuk magunkat a Grid Ul gépénél.

Job Status

b subr1i1‘1‘¢J

g :

Af
Joh
Adapter

Joh

Job Contr.
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data transfers/

il - - DO CRRIRN: o

2.5. &ra Egy job végrehajtasa az L CG-2 rendszerben (forras[8])

A fdhaszndl6 job-j&t az Ul-rél kildi (submit) a rendszerbe, ahonnan az a WMS segitségével a megfelel6
szamitas eréforrasokra kerll. A felhaszndlo egy job leird 4l segitségével specifikalhatja, mely fajlokat
szeretné a job-javal egyiitt kezelni (input/output fgjlok). Ezeknek a mozgatni kivant fgjloknak a job leird
f&jl egy un. Input Sandbox-ot definid. A job feladasanak ténye adminisztrélasra kertil az LB-ben, és a job
statusza SUBMITTED lesz. Ezek utan a WMS megkeresi a job szdméara legmegfelelébb CE-et. Ehhez a
Resource Broker (Match Maker) lekérdezi a BDII-t6l az egyes szamitési éstarolasi eréforrasokat, valamint
lekérdezi az RLSt6l a felhasznalni kivant adatok helyét. A tényleges feladas utén a job stédtusza WAIT-re
Valt, és az esemeény rogzitédik az LB-ben.

A WMS Job Adapter felkésziti a job-ot a futtatasra, 1étrenozva egy Un. wrapper scriptet, amelyet atad a
JCS-nek minden egyéb paraméterrel egyitt. Ezek utan a job statusza READY lesz.



A kivélaszott CE-n futd Globus Gatekeeper fogadja a kérést és végrehajtasra tovabbkildi a job-ot a helyi
eréforras menedzsernek (LRMS). A job stdtusza SCHEDUL ED-re valt.

Az LRMS menedzseli a job végrehajtasat az elérhet6 lokalis worker node-okon. A felhasznalo fgjljai a
végrehajté WN-ra masolodnak az RB-rél. Majd ajob statusza RUNNING-ra valt.

Ha a futdst biztosit site eréforrésai kiesnének, a job automatikusan egy Uj CE-re lesz elklldve, ezzel egy
idében ajob stdtusza ABORTED-re valt.

Amennyiben a job futasa hiba nélkil fejezédik be, akkor a job altal létrehozott kimeneti (azaz azon
kimeneti fajlok, amelyeket a felhaszndlé meghatérozott az Output Sandbox segitségével) vissza lesznek
széllitvaaz RB-re. A job statusza DONE-ra vatozik. Ezzd parhuzamosan természetesen minden esemény
rogzitésre kerdil.

A felhasznd6 ezek utdn a job kimeneti f§jlokhoz a WMS segitségével férhet hozza és hozhatja azokat
visszaa hdyi gépére. Az eredmények letdltése utan ajob statusza CLEARED-re .

Az eddigiek 6sszegzéseként megdllapithatd, hogy az L CG-2 alegnagyobb masodik generacids Grid, (eddig
82 Osszekapcsolt site, 7269 CPU) melyet széles kdrben hasznalnak a fizikai tudomanyok kilonbdzé
terlletein. Magyarorszagrél az MTA KFKI Részecske- és Magfizikai Kutatointézet [9] tartozik az LCG-2
site-ok k&zé, azonban a SEE-GRID projekt [10] keretén belll a SZTAKI-ndl is akalmazésra kerlilt az
LCG-2 Grid middleware, melynek eredményeképpen az LCG-2 Grid révidesen Ujabb magyar site-okkal
fog bévilni.

3. HUNGRID

A HunGrid az RMKI, a SZTAKI és az ELTE &tal -az EGEE projekt keretén belll- Gjonnan
|étrehozott Magyar Virtudlis Szervezet.

A HunGrid célja hogy dsszegyiijtse mindazokat a magyar LCG felhasznalokat, akik még nem tagjai mar
|étezé tAmogatott virtualis szervezetnek ill. mér tagjai, de Ujabb virtudis szervezetet szeretnének tamogatni.
A |érehozott HunGrid egy olyan virtudlis szervezet, amely nyitva @l barki el6tt, aki tamogatni és hasznalni
szeretné az LHC Grid-et akér tudomanyos, akér oktatds célokra.

Ahhoz, hogy a HunGrid Virtudlis Szervezet tagjava valjunk egy regisztracios eljarast kell végigjarni.
Legelsd lépésként érvényes tanusitvannyal kell rendelkezniink, amelyet valamely ismert és elfogadott
tanlsitvanyt kidllitd hatéséag irt ala. (http://marianne.in2p3.fr/datagrid/calca-table-ca.html).

3.1. Digitalis felhasznal i tanusitvany igénylése

Fehasznaldi tanusitvany a KFKI RMKI CA oldalon tudunk igényelni (http://pki.kfki.hu). Az
igényléshez el6szor is mindenképpen ajaniott eolvasni a KFKI RMKI CA miikddés szabalyait rogzito
dokumentumot. Sziikséges tovabba egy SSL-et tAmogat6 bdngészéprogram (IE, Mozilla/Netscape és Opera
frissebb véltozatai biztosan mitkddnek). Kell a foglalkoztatd intézmény (egyetem, kutatdintézet) részérdl
egy igazolas a munkaviszonyrdl vagy a széban forgd kutatds programban vald részvétdrsl. A
regisztrélashoz szilkséges |épéseket a http://pki.kfki.hu/pki/pub/userreg.hu.html cimen érhetjik €.

3.2. Digitalis szerver tanusitvany igénylése

Ahhoz hogy az LCG-2 rendszeriink csatlakozzon ill. regisztrélodjon az EGEE-ben vagy a CERN
teszt z6najdhoz valamint hogy egyéltalan az LCG-2 alacsony szintii Globus alapu rétegét haszndni tudjuk
szerver tanUsitvanyra van szilkségink. Ez azt jelenti, ha gatekeeper-t (LCG-2 esetén a Ul gépen) vagy



GridFTP szervert szeretnénk futtatni szilkseglink van a tandsitvanyra. A gatekeeper a Globus csomag része,
amely fogadja az egyes jobok-at ésfoglalkozik ajob ésatulajdonosanak azonositésaval.
A regisztrdlashoz szilkséges |épéseket a http://pki.kfki.hu/pki/pub/serverreg.hu.html cimen érhetjik

e.

3.3. A virtualis organizaciok szervezése

Miutan a digitdlis felhasznad6i tanlsitvanyok birtokdban vagyunk job-jaink LCG-2 rendszeren
torténd futtatdsdhoz tagjdnak kel legylink valamelyik virtuélis szervezetnek. Egy ilyen szervezet olyan
felhasznalok kore akik ugyan olyan jellegii projekten dolgoznak és ugyanazokat az alkalmazésokat
haszndljak. Magyarorszagon a HunGrid teremti meg ezt a lehetéséget magaba foglalva olyan kuldnallé
felhaszndl6i csoportokat mint a kémikusok és fizikusok. Természetesen a felhaszndlok szamanak
novekedésevel (j szervezetek létrehozasa valik szilkségessé, gy mint kémikus virtudlis szervezet vagy
éppen a fizikusoké. A HunGrid-be tartoz6 LCG-2 eréforrdsok helyileg adhatnak prioritést
alkalmazasaiknak, letiltva ezzel méas kilsé alkalmazésok végrehajtasdt eréforrasaikon. A szervezetek
kialakitésa szilkségesse teszi a szervezet sajdt Resource Broker és BDIl LCG-2 komponensek |étrehozasit,
amelyek segitségével a sgjat szervezetiink menedzsel ését végezhet;jik.

Tehd a Grid fehaszndlonak kéréssd kell fordulnia valamelyik virtudlis organizécié
menedzseréhez, aki intézkedik a felvétersl. A HunGrid esetében ezt a http://www.lcg.kfki.hu honlapjan
elérhetd “user registration” név alatt tehetjUk meg ha rendekeziink mér érvényes felhaszndldi
tandsitvannyal.

Uj virtudlis szervezet létrenozésa esetén azonos érdeklédési koron belili felhasznélokkal kel
rendelkezziink pl. tudomanyos k6zosseg a kémia, biologia, fizika terliletekrol és & kel menjink néhany
szikséges lépésen  (http://grid-deployment.web.cern.ch/grid-deployment/cgi-bin/index.cgi 2var=gis/ivo-
deploy) ahhoz, hogy az Uj virtudlis szervezetlink be legyen jegyezve az EGEE-be. Roviden a kovetkezo
alaplépéseket kell megtenni:

1. Sgjé virtudlis szervezet szerver lizemeltetése és regisztracids szolgéltatas nyUjtésa.

2. RLS (Replica Location Service) lUzemeltetése vagy mas olyan tag fekeresése, aki RLS-t
Uzemeltetne.

3. Megfelel6 mennyiségii rendelkezésre dll6 eréforras nyujtasa, melyek alétrehozni kivant virtualis
szervezetet tamogatjak.

A teljes regisztraciohoz — szikséges  |épéseket  az  adbbi dokumentum  tartalmazza:
https.//edms.cern.ch/file/503245/2/V O_Registration.doc

3.4. A HunGrid jelenlegi infrastruktar aja

A HunGrid jelenlegi tagjai az RMKI KFKI, MTA SZTAKI és jelenleg kialakités alat all az MTA KKKI-
na arendszer. Az RMKI KFKI infrastruktirgjara jellemz6 fébb paramétereket az 1-es és a 2-es tablazat
mutatja be.
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| Server | Elonex Disk Server

| Mem: | 1GB

| Proc: | Dud Intel Xeon (2.0 GH2)

| Op.r | Red Hat 7.3

| Disk: | 20 GB (system) + 3.4 TB (data)

1. téblazat:Téarol 6 kapacitas

| Group0: | 25 szamit6gép | Groupl | 50 szamit6gép
| Proc.: | Dual AMD ATHLON MP 2000+ | Proc: | AMD ATHLON XP 1900+
| Mem.: | 1GB | Mem: | 512 MB
| Disk: | 60 GB | Disk: | 120 GB
| Op.r.: | Red Hat 7.3 (Vahalla) | Op.r | Red Hat 7.3 (Valhalla)

2. tablazat: Szamitas kapacitas

Az MTA SZTAKI infrastruktirgjéra jellemzé fobb paramétereket a 3. tablazat mutatja.

| Group0: | 1 szamit6gép
| Mem.: | 1GB
| Proc.: | Intel Pentium 4 CPU (3.00 GHz)
| Op.r. | Scientific Linux 3.03
| Disk: | 20 GB (system) + 100 GB (data)
3. téblazat: SE,CE,UlI
| Groupl | 12 sz&mitogép
| Mem.: | 256 MB
| Proc.: | Pentium I11 Katamai Dual (500 MHz)
| Op.r | Scientific Linux 3.03
| Disk: | 10 GB (system)

4. teblazat: Szamitasi kepacitas
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3.5. HunGrid jévokép

A jelenlegi tagokon kivil a HunGrid tobb résztvevéve bévil. Parhuzamosan folynak a munkélatok az
ELTE, MTA Kémiai kutatékdézpont —mind Budapest mind Veszprém-, Szegedi Tudoméanyegyetem
valamint a Miskolci Egyetem keretein belll.

A Kémiai kutatokdzpont HunGrid-es leend eréforrdsait az 5. és a 6. tablazat szemlélteti.

| GroupO: | 1 szémitégép

| Mem.: | 1GB

| Proc.: | Intel Pentium 4 CPU (3.00 GHz)
| op.r.. | Scientific Linux 3.03

| Disk: | 20 GB (system) + 100 GB (data)

5a. tablazat: Budapest: SE,CE,Ul

| GroupO: | 4 szamitogép

| Mem.: | 1GB

| Proc.: | Intel Pentium 4 CPU (3.00 GHz)
| op.r.. | Scientific Linux 3.03

| Disk: | 20 GB (system) + 100 GB (data)

5b. téblézat: Budapest szamitasi kapacités

| GroupO: | 1 széamit6gép

| Mem.: | 256 MB

| Proc.: | Intel Pentium 2 CPU (400 MHz)
| Opr.: | Scientific Linux 3.03

| Disk: | 8 GB (system+data)

6a. tablazat: Veszprém: SE,CE,Ul

| GroupO: | 2 szamit6gép

| Mem.: | 512 MB

| Proc.: | Intel Pentium 3 dual CPU (450 MHz)
| Opr.: | Scientific Linux 3.03

| Disk: | 40 GB (system+data)

6b. téblézat: Veszprém szamitési kapacitas
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A HunGrid egy operativ magyarorszagi LCG-2 alapl Grid infrastruktarét teremt meg a nemzetkozi
Grid eréfeszitésekkd tsszhangban, és a tudomanyos kutatdbmunkéra vagy oktatésra hasznélhaté egységes
Grid nyitott lesz minden csatlakozni vagyé partner szamara.

4. P-GRADE portal

A 2004-ben véget ért SzuperGrid projekt [11] egyik legjelentésebb eredménye a P-GRADE portél
[12] kifgjlesztése volt, ami a Magyar Szuperszamitogép Grid tavoli, grafikus fellleten keresztlli elérését
teszi lehetové. A portd segitségével an. workflow-ba szervezett szekvencidlis és parhuzamos job-okat |ehet
monitorozott médon, automatizalva végrehajtatni.

A P-GRADE portal [12] grafikus felllete egy kordbbi, szintén magas szintii alkalmazasfejleszté
kornyezet, a P-GRADE [13] koncepcigjat koveti. A tendencidk és a felhaszndloi tapasztalatok mind azt
mutattdk, hogy a szamitas Gridek haszndata nem kényelmes Un. vastag klienseken keresztil a
korilményes installdlds és a folyamatosan vatozd Grid technologidkhoz valé igazodas miatt. Ezen
nehézségek leklizdése miatt kerlilt kialakitasraa HUNGRID-hez is egy Web alapl hozzéaférést biztosité P-
GRADE portdl véltozat, amely &veszi és az aktudlis igenyek figyelembevételével kiegésziti a P-GRADE
atal nyqjtott alapszinti tAmogatast az adott Grid infrastruktira elérésehez. A P-GRADE igy tovébbra is
megmaradhat alkalmazésfeleszté kdrnyezetnek, de minden olyan teends, amely sorén a felhaszndonak a
Grid infrastruktarat & kell érnie (az alkamazés lUzemszerii haszndlata kdzben) immér célszeriien a
P-GRADE portdlon keresztil torténhet. A P-GRADE kornyezet és a P-GRADE portd kozotti
szerepmegosztast a 6. Abra vézolja.

Helyi eréforrasok
Export (job/workflow)

“We'b ; P-GRA,DE
bongészd portal

HUNGRID infrastruktara

|

6. Abra: A P-GRADE és a HUNGRID-et tamogatd P-GRADE portdl szerepe

Amig a hagyoményos P-GRADE hasznalhatdé programfejlesztésre, a programok forditasara,
hibakeresésére és javitdsara, addig a portal valtozat a job-ok végrehajtasahoz, Griden futtathaté workflow-
ba szervezéséhez és teljesitményanaliziséhez [14] ad magas szintli timogatast. A P-GRADE-et kdzvetlenll,
a P-GRADE portdt kdzvetve, egy Web bongészé segitségével lehet haszndni, de a két eszkdz kdzott
lehet6sége van a felhaszndlénak a P-GRADE exportdlas funkcidira tamaszkodva komplett workflow-kat,
illetve parhuzamos alkalmazésokat étvinni a P-GRADE porté aa

A SzuperGrid felhasznaloktdl érkezett kedvezd visszajelzések alapjn vildgossa VAlt, hogy a
HUNGRID felhasznél6i korének szélesitését megcdlzd munkaknak is jelentés |6kést adhat az alacsony
szintt részleteket Web alapu grafikus felllettel elfeds portdl. Mivel a magyar SzuperGrid és a HUNGRID
hasonlé6 GLOBUS 2 alapi [15] infrastruktirék, ezért elsd lépcsében egy dedikadlt P-GRADE portélt
alapveté modositasok nélkul illeszthettik hozza a HUNGRID-hez. Ezaltal a P-GRADE portd az LCG-2
alacsony GLOBUS 2 alapul rétegével mikddik egyltt, WEB aapl belépési pontot teremtve és elérhetévé
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téve a HunGrid felhaszndlok szdméra az LCG-2 eréforrasokat. Ennek megfelel6en a HunGrid P-GRADE
portél kialakitasra kertilt: http://hgportal.hpce.sztaki.hu:8080/gridsphere/gridsphere.

A kozdjovében tervezzilkk, a HUNGRID, jérészt LCG-2 specifikus portleteinek kidolgozasat,
hasonloan a KlaszterGRID-hez [19] tortént illesztéshez megvaldsitva ezzel az LCG-2 felso retegevel valo
illesztést. A koncepcidt a 7. Abra szemlélteti:

C--

Felhaszrélo HUNGRID
specifikus
- P-GRADE
portal
Q
Felhaszrél6

7. Abra: A P-GRADE portél szerepe a HUNGRID-ben

41. A Mercury Grid monitor

A Mercury Monitor [16] feladata a grid-teljesitmény fellgyelete: ellenérzé adatokat biztosit
metrika szerint dbrézolva, mind pull- mind push-tipusi hozzéférési szemantika szerint, ezenkivil tamogatja
a vezérlokon keresztiili iranyitést. Altalanos, kiterjesztheté és skdlézhaté modon tamogatja olyan grid
elemek fellgyeletét, mint példaul eréforrdsok és akamazasok. Kivitelezésekor fé6 szempont volt a
modularitds, kulonos hangstlyt fektetve az egyszeriisegre, hatékonysagra, szdllithatdsagra és a feiigyet
rendszer minél kisebb foku terhel ésére.

A Mercury Grid monitor segitsegével a parhuzamos Grid akalmazasok processz-szintii
monitorozadsa valosulhat meg, tehat megvalosulhat az LCG-2 eréforrasokon futtatott alkalmazasok
workflow és processz szintti monitorozasa egyarant.

5. AHUNGRID kémiai célu felhasznalasa

Szamitégépes modellezés alkamazésa kémiai problémék vizsgalatdra az utdbbi években
atalanosan haszndlt és elfogadott médszerré valt. A kémiai reakcidk leirasa egyrészt a molekuldk belss
szerkezetének, valamint az atomok illetve molekuldk kolcsdnhatasainak részletes meghatérozasat, masrészt
pedig a reagél6 atomok, molekuldk mozgésanak kdvetkeztében megfigyelheté makroszkopikus jel enségek
megfelelé kezelését igényli [17]. A molekulaszerkezet meghatérozésa az Ugynevezett elektron-Schrodinger-
egyenlet megoldasaval, az atomok és molekuldk mozgésénak leirdsa pedig a klasszikus vagy kvantum-
mechanikai mozgasegyenletek megoldasaval, majd a statisztikus mechanika alkalmazasaval torténik. A
reakciok lefolyasardl igy kapott adatokat a sok reskciobdl allé makroszkopikus rendszerek modellezésére
hasznéljak [18]. A gyakorlatban a kémiai reakciok nem elkilonulten, hanem a folyadékok vagy géazok
dramlésaval és az anyagok diffuziojaval csatoltan hatnak. Sok fontos jelenség, mint példaul a
szennyezéanyagok terjedése és kémiai étalakulasai a levegoben csak csatolt reakcid-diffizid-advekcio
rendszerek modellezéséve értelmezheték. Mindezek az eljarasok rendkivil szamitasigényesek. Mig a
mol ekulaszerkezet meghatérozésara szolgdlo ugynevezett kvantumkémiai modszerek jol programozhatok
ugy, hogy a kilonbdzé felhaszndldk jol tudjak ugyanazt a programot hasznani és ezért kereskedemi
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szoftverek dlnak rendelkezésre, addig a molekulak mozgésat és az dsszetett reakcidrendszerek leirdsat
sokkal kevéshé lehet univerzadlis programokkal megoldani. Ennek megfeleléen az ilyen problémék
megoldasahoz egyedi fejlesztési algoritmusokat és programokat haszndlnak és a hatékony programozés
legtobbszor a fejleszté-felhasznal 6 feladata. Az ebbe a problémakdrbe tartozd programok szémitasigénye
messze felllmulja a szokédsos munkadllomasok atal nydjtott szamitési kapacitast. Az OM éltal tAmogatott
»Kémiai grid kialakitédsa és alkalmazésa a légszennyezés rovid és hosszll tavl elérejelzésében” IKTA-5
projektben [22] tobbek kozétt a levegészennyezés szimulacidjdval foglalkoznak a partnerek, amihez
reakcio-diffizio-advekcid rendszerek szdmitdgépes modellezésére akalmas programok adaptaésa
szilkséges a Gridre.

A felesztés Linux klasztereken tortént, mivel tapasztalataink alapjan a fejlesztés id6 alatt ezek
alkalmazésa a leggazdasagosabb. A tényleges futtatasok tllnyomorészt Grid-en torténnek, a révid tavi
légszennyezettség elérejelzét kiveve — ez utdbbi az OMSZ szuperszdmitdgépén operativ. modon kerdl
akalmazasra. Ez azért fontos, mert a parhuzamositott, nagy szamitésigényi modellek tényleges
futtatdsahoz mar a klaszterek sebessége sem dég és igy ezeket mér egyszerre tobb klaszteren, azaz egy
Grid rendszerben — kisebb alkalmazésok és szigor( futasi idékorlatok esetében szuperszdmitogépen -
érdemes futtatni. A klaszterrél a Grid rendszerre torténd éttérés megval Ositédsaban donté szerep jutott a
projektben a P-GRADE és P-GRADE portdl rendszereknek, melyek egyrészt tdmogatjdk a parhuzamos
programok hordozhat6sdgat, masrészt hatékony, magas szinti fejlesztékornyezetet biztositanak az eltérd
architektirakon sziikséges teljesitményhangol ashoz.

5.1. Levegészennyezés el6r ejelzé alkalmazas

A projekt keretében az ELTE FKT és MTA SZTAKI kdzdsen kidolgozott egy programot a reakcié-
difflzi6-advekcié egyenletek megoldésa, passzivi nyomanyagok (radioaktiv nuklidok) terjedésének
szimulécidjdra. A reakci6-diffuzid-advekcid egyenletek matematikailag masodrendii  parcidlis
differenciél egyenletek, amelyeknek az altalanos alakja:
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ahol taz id, ¢ az i-dik anyagfajta koncentrécioja, D; az i-dik anyagfajta turbulens diff(zios egyiitthatoja, R
akémiai reskciokat leir6 tag, u az advekcios (szél-) mezét leird vektor. N a Nabla operétor.

Ezekhez az egyenletekhez az adott feladattdl fliggd kezdeti- és peremfetételeket kell megadnunk. Legtdbb
esetben a reakcio-difflzio-advekcio egyenleteket, hasonléan az egyszeriibb felépitési reakcid-difflzio
egyenletekhez, nem lehet analitikusan megoldani. Az egyenletek megoldasa numerikusan torténik és a
numerikus megoldas egyik hatékony modszere az an. "method of lines'. llyenkor a reakcio-diffazio-
advekcid egyenletek megoldasidhoz a szimuldando tér diszkretizaci 6ja sziikséges, amelynek soran a fizikai
teret (jelen esetben a sikot) cellakra (racshél6zatra) bontjuk, majd a tér mindkét térbeli valtozo iranydban
megvizsgajuk a reakcid, advekcio és a diffuzio okozta koncentraciovaltozasokat. A parhuzamositott
algoritmus lényege, hogy a tartoményt felbontjuk egyenld részekre és az egyes processzek egymastol
flggetlenll szamitjék az adott tartomanyban végbemené koncentréciovaltozasokat a differencia egyenl etek
segitségével.

A diffazié és advekcié rovid kolesbnhatdsi tavolsaga miatt csak a szomszédos celldkban lgjatszddo
folyamatok hatnak egymasra, ami elésegiti a probléma futtatasat tobbprocesszoros rendszereken. A diffazid
és az advekcié miatt minden id6lépéshen a szomszédos tartomanyok hatérainak koncentrécidvektorét a kell
kildeni a szomszédos részeknek.

Az eredmények felhaszndldsanak lehetéségei koze tartozik, hogy magasan ehelyezkeds pontforrasok
esetén a légszennyezédes terjedésének modellezésére gyakran alkalmazhat6é a Gauss-féle egyenlet (Gauss-
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modell). Ez az egyenlet hataresetként levezetheté a (1) kontinuitdsi egyenletbdl, néhény egyszertisito
feltétel alkalmazédsaval, amelyek a kovetez6k. A meteoroldgiai helyzet staciondrius, a forrast pontszertinek
tekintjuk, amelynek kibocsétasa folytonos és idében dlandd, a foldfelszin sik és a szennyezéanyagoknak
nincs Ulepedésiik, a szélmezének csak az egyik ((X) iranyl) komponense nem nulla, az adott irdnyban csak
advekcio van, turbulens diffuzio nincs, akémiai atalakulasokat figyelmen kivil hagyjuk.

A fenti feltételek teljesiilése esetén az (1) egyenlet megoldéasa a kovetkezo:

58 Z 06 58
oy 2)=— % expl LEY T Teopl 1 h? Xl Zh 3
s s Vx & 2§sy5£ ¢ 28s, 55 g 2 P

ahol Q akibocsatott szennyezd anyag mennyisegét, he az effektiv kéménymagassagot jeldli éss | éss ,
sz6rédas paraméterek, amelyek a pontforrastdl valé tavolsdg és a légkori stabilitas fliggvényében
empirikus Uton meghatérozhatok. A Gauss-egyenletet (2) haszndlva szdmithaté a pontforrashdl szarmazo
légszennyezé koncentracidjdnak térbeli eloszldsa. Az egyszertisité feltételezések miatt a Gauss modell
alkalmazasa korlatozott, dsszetettebb rendszerek esetén a részletesebb és flexibilisebb, Euler-tipusi
terjedési modellek alkalmazhatdak.

5.1.1. Helyi eréforrasokat hasznalo verzio

Egy pontforrasbél szérmazd passziv anyag terjedését mutatja a 8. Abra, A pontforras az (50.0, 100.0)
koordind&u pontban taldlhatd. A szimulacio soran felhasznalt bemeneti paraméterek (2d.inpl f§jl): h =
1000 m (forrés magassaga), Dt = 900s (idélépcss), D = 50 m?/s (kibocsétés), u = 5 ms (szélmezé vizszintes
komponense), v = 0 m/s (szélmez6 fliggsleges komponense).
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8. Abra: A szimulécié eredménye dislin programcsomag segitségével vizualizalva
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Ahogy azt a9. Abra is mutatja a P-GRADE-en bdliil az |/O Files Dialog ablakban, a kimeneti értékeket a
2d1.out fgjlbairjaaz LM_MAIN processz, amit késdbb a dislin programcsomaggal vizualizalhatunk (ld. 8.
Abra).

A folyamatok legfelss (alkalmazas) szintii kommunikécios topologigjat a 9. Abra, Application window
mutatja. Az LM_MAIN processz felel6s a bemeneti paraméterek beolvasasaért, a kezdeti értékadasokért, az
informacié szétosztaséért a szimul&ciot végzo processzek kozott a két 0-aval jeldlt kommunikécios port ésa
kozottik kialakitott kommunikécios csatorna segitségevel. Késébb az eredmények Osszegyiijtését is ez a
folyamat végzi a 3-sal jelolt kommunikécios portok és a kozottuk definialt kommunikécids csatorna
segitségével, majd a megfeleld kimeneti féjlba irja a szimulacié eredményét. A LM_SIM egy skélazhatd
PIPE kommunikécios topol 6gia, ami a mér emlitett szimul&cios [épések elvégzésért felel 6s.

Az LM_MAIN processzen beliil (9. Abra, Process: LM_MAIN) a kezdeti deklarélasokat és értékadasokat
kovetéen definidjuk a kezdeti feltételeket (init cond), majd egy multicast Uzenettel ekildi a szimulaciét
végzé processzeknek a szilkséges informacidkat (co\), majd egy masik kollektiv kommunikécio
segitségével (re\) begyijti a részeredmeényeket, végil az eredmények értékelése és kiirdsa kovetkezik
(result). A szerkesztéablak aljan kezdeti fdtételek meghatérozasahoz szilkséges kod egy rovid részlete
lathato.

A PIPE szervezésekor (9. Abra, Tenplate: LM_SIM) minden egyes processz a fizikai tér egy szegmensét
jeloli, amelyek minden id6lépcsdoben kommunikalnak egyméssal, é&tadva a hatérolé részeken a
koncentraciovektorokat. Ezért szilkkséges a kétirdnyd kommunikéacids csatorna és a ki/bemeneti
kommunikacios portok akalmazéasa ezen a szinten.
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9. Abra: A levegéminéségi alkalmazés klaszter verzidja P-GRADE alatt
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A reakcio-diffuzio-advekcio egyenletet megoldd egyik processz szerkezetét a 9. Abra, Process:
LM_SIM&LM_SIM_1 mutatja. A kezdeti inicializalas utan (Uzenetek fogadasa az 11 —en keresztll, majd
init_1 szekvencidlis ikon) az adott szegmensre vonatkozd kezdeti feltételekkel ciklusba szervezve oldjuk
meg a problémé. Minden idélépcsében meghatarozzuk a hatérfeltételeket (init_2), a szegmensek kozotti
hatéron a koncentrécié vektorokat atadjuk a szomszédoknak (le\ és re\ kommunikacios akciok), majd
kovetkezik atranszport és a kémiai reakcié tag numerikus megoldasa a bevezetében ismertetett mddszerek
alapjan (RD_solver). A szerkesztéablak aljan a numerikus megoldd kod egy rovid részlete lathatd. A ciklus
végén afolyamat visszakildi arészeredményeket az LM_MAIN processznek.

A péarhuzamos program teljesitményanalizise 200 iterdcioval és a numerikus szimulacio 200" 200
felbontast négyszogracson tortént az MTA SZTAKI intézeti klaszterén. A 9. Abra, PROVE ablaka az 5,5
és 6,8 masodperc kdzotti idészakot mutatja, ahol jél megfigyelhetd, ahogy a kezdeti értékek dtadasa és a
szimuléci s |épések egymas utan torténnek.

5.1.2. AHUNGRID infrastrukturan futé valtozat

A mar korabban ismertetett reakcio-difflzid-advekcid hatdsokat szimuldd kémia program alkalmas arra,
hogy hatékonyan végrehajthassuk a HUNGRID-en is a P-GRADE portd segitsegével. A HUNGRID verzio
alapotlete, hogy egyszerre tobb szimuléciot (Un. job-ot, mint pl. HG_LM1, HG_LM2 és HG_LM3) hajtunk
végre parhuzamosan a HUNGRID kilonb6zé tavoli eréforrésain, kilonbozé bemeneti paraméterekkel
vizsgélva a reakcio-diff (izio-advekcio hatasait (Id. 10. Abra, Workiflow editor: HUNGRID_LM).

A kllonbdzé bemeneti paramétereket egy kildn job késziti d6, az HG_INIT, a felhasznal6 altal megadott
paraméterféjlok alapjan. Mivel ez a feladat viszonylag kevés eréforrést igényel elég, ha egy hagyoméanyos
szekvencidlis program végzi € ezt a munka. A futas kovetkezd fazisdban az dokészitett f§jlok
automatikusan &mésolésra kerlilnek a szimulaciét végzo job-ok eréforrasaira.

A szimuléciot végzé kéd a P-GRADE-del késziilt MPI forditasi opcio, job és monitorozas izemmaod
kivalasztasaval. Jelen példaban az HG_LM1 és HG_LM3 job-hoz a szimuléciés program 5 hossz(isdgu
PIPE-ot tartalmazé verzidja tartozik, a harmadik job kisebb 3 hosszisagu PIPE-pal rendelkezik. Mivel a P-
GRADE program tartalmaz a PIPE-on kivil még egy felhaszndldi processzt és egy a rendszer dtal
|étrehozott (de afelhaszndld el6l ereitett) adminisztrécios processzt is, igy 7 szerepd a,, Process Number”
mezében az HG_LM1 pérhuzamos MPI job-hoz tartozé dialégusablakban (Id. 10. Abra, HG_LM1
properties). A csatlakozd be- és kimeneti f§jlok valtozatlanul 2d.inp és a 2d1.out, ahogy azt mér az €l6z6
fejezetben ismertettiik. Tovdbba a dial 6gusablakban bedllitdsra kerlilt, hogy a parhuzamos valtozat a KFKI
RMKI eréforrasan fusson a HUNGRID-en beliil, a—n és —m parancssori argumentumok pedig jelzik, hogy
aprogram most nem lokdlis tizemmaddban fut a P-GRADE felugyelete alatt.

Miutan mindhdrom job elkészitette a munkgjat, a HG_TIFF job felelés azért, hogy a szimulacios
eredmények konnyen értelmezhetd grafikus reprezentaciojat eééllitsa (8. Abra). Mivel ez a feladat is a
szimulécidhoz képest kevesebb eréforrast igényel, ezért a képgenerdl6 program is egy meglévé
szekvencidlis program, ami a dislin szabad forraskodu vizualizaciés programcsomagra épitve végzi el a
feladatét.
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10. Abra: A levegéminsségi alkalmazas HUNGRID-en fut6 véltozata P-GRADE portdl alatt

A kémiai szimulacidés program HUNGRID verzidjanak lefutdsa jol nyomon kovetheté a portdl atal
szolgdltatott idédiagram alapjan (Id. 11. Abra). Megfigyelhetd, hogy az HG_INIT job megkapta a
felhaszndl6 atal bedlitott bemeneti f&jlokat, majd lefutdsa utdn mindhdrom szimulécios job megkapta a
szilkséges bemeneti paramétereket. Végll a HG_TIFF job sikeresen feldolgozta a szimulécids job-ok
eredményeit. Az eredmeények tomoritett ZIP f§jl formétumban a felhasznal6 rendelkezésére dlnak; mind a

kozbenss részeredmeények, mind az eredmények grafikus reprezentécioja.

A pérhuzamosan végrehajtott szimulacids job-ok esetén on-line médon is meg tudjuk vizsgélni az egyes
processzek lefutdsat a tavoli Grid erdforrasokon is, ahogy azt az also ablak mutatja (11. Abra) az MTA
KKKI HUNGRID-be mar kisérletileg integrélt klasztere esetén. Megfigyelhets, hogy a HUNGRID-en futé
alkalmazas hasonldan jo teljesitménymutatokkal rendelkezik, mint az el6z6 fejezetben bemutatott lokalis

eréforrast hasznd 6 verzio.
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11. Abra: Teljesitmény-vizualizacio aHUNGRID-en

6. Osszefoglalas

Ez a cikk az EGEE projekt keretén belul Iétrehozott Magyar Virudlis Szervezetet a HunGrid-et
mutatta be, valamint egy konkrét alkalmazasaval foglalkozott. Mivel a Grid egyre fontosabb szerepet kap a
katasztréfak kovetkeztében kialakult szituacidk kezelésében [20][21], a HUNGRID-en sikeresen futtatott
levegokémiai szimulacios kisérletek ehhez az erofeszitésekhez nydjthatnak hatékony segitséget.

Tobbek kozott dsszefoglata még a cikk az EGEE Grid middleware az LCG-2 legfontosabb
komponenseit, kitért a HunGrid-ben 1évs intézmények infrastruktlrgjdnak ismertetésére, a virtudlis
szervezetek szervezési modjara. A cikk foglalkozott a HunGrid WEB alap belépési pontjét megteremto P-
GRADE portélla és ahozzé kapcsol6dé monitorozast végzé Mercury Monitor-ral.

Osszefoglalva, a magyarorszégi LCG-2 alapii Grid megteremtésével 1étrgiott egy U, nemzetkozi
viszonylatokban is korszerii, felhasznaldbarat, mindenki szaméra nyitott és operativ magyar Grid
infrastruktdra.
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