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1. Einleitung

Rechnergesttitzte Simulationen sind heutzutage neben der Theorie und der Durchfithrung
von Experimenten ein wesentlicher Bestandteil der modernen Forschung in der Wissenschaft.
Die verfiigbare Rechenleistung auf einem Computer nimmt kontinuierlich zu und es kénnen
dadurch immer komplexere Simulationen durchgefiihrt werden. Damit ist aber auch eine
einhergehende Steigerung der durch eine Simulation erzeugten Daten verbunden, die es gilt,
zu verarbeiten und auszuwerten [TDGEo6].

Trotz der kontinuierlich zunehmenden Rechenleistung der einzelnen Computer stéf3t man
durch die immer komplexer werdenden Simulationen irgendwann an die Grenze des mach-
baren eines einzelnen Computers. Daher muss ein verteilter Simulationsansatz iiber mehrere
Computer hinweg gewdhlt werden, um diesen neuen Anforderungen gerecht zu werden. Es
stellt sich nun aber das Problem, wie die einzelnen Computer miteinander kommunizieren
konnen und wer die Koordination der Vergabe von Aufgaben in diesem Rechnerverbund
tbernimmt [TDGEo6].

Das Verwalten von Daten in einem verteilten Umfeld stellt zudem noch eine Herausforderung
dar. Zum einen muss dafiir gesorgt werden, dass alle notwendigen Daten, welche fiir das
Ausfiihren einer Simulation notwendig sind, auf den Zielrechner gelangen, welcher dann
auch die Simulation ausfiihrt. Zum anderen muss auch fiir die Speicherung der erzeugten
Daten gesorgt werden, damit diese dann auch spater weiterverarbeitet werden konnen
[TDGEo6].

Man muss also einen Ansatz finden, mit dessen Hilfe man {iber mehrere Computer hin-
weg die Verarbeitungsschritte von Daten und die notwendige Kommunikation zwischen
den Computern beschreiben kann. Die Workflowtechnologie bietet nun Ansitze, mittels
denen man diese Art von Definition der einzelnen durchzufiihrenden Arbeitsschritte in
einem verteilten Umfeld beschreiben kann. Die einzelnen Arbeitsschritte, ihre logischen
Zusammenhinge und die zu verarbeitenden und erzeugenden Daten werden als Workflows
modelliert. Diese Workflows kénnen dann von einer Engine ausgefiihrt werden, wobei die
einzelnen Arbeitsschritte auf unterschiedlichen Rechnern durchgefiihrt werden konnen.
Im wissenschaftlichen Umfeld wird dabei auch von wissenschaftlichen Workflows oder
Simulationsworkflows gesprochen [TDGEo6].

Die Beschreibung von Geschiftsprozessen im betriebswirtschaftlichen Umfeld mittels Work-
flows ist bereits seit langem ein etabliertes Konzept. Dort wurden {iiber die Jahre hinweg
eine Vielzahl an Referenzmodellen, Dokumenten und Standards entwickelt, welche auch



1. Einleitung

im wissenschaftlichen Umfeld zum Einsatz kommen koénnen. Und in der Tat gibt es in der
Wissenschaft ein immer grofseres Interesse an der Workflowtechnologie [TDGEo6].

Fiir die Integration unterschiedlicher Systeme in einem verteilten Umfeld wird vor allem
auf die Service-Oriented Architecture (SOA) gesetzt. Mittels der SOA wird es ermoglicht,
unterschiedliche Simulationsanwendungen als Dienste in einem Netzwerk bereitzustellen.
Diese konnen dann von den Simulationsworkflows orchestriert werden, um eine spezifische
Simulation durchzufiihren. Die Web Service-Technologie ist solch eine Realisierung einer
SOA. Sie ermoglicht es, Dienste in einer abstrakten und plattformunabhéngigen Weise zu
beschreiben und in einem Netzwerk verfiigbar zu machen [TDGEo6, WCL " o5].

1.1. Motivation

In der Wissenschaft treten sehr oft Simulationen auf, deren Ausfithrung mehrmals und mit
unterschiedlichen Parametern wiederholt werden muss, um zum Beispiel die Eigenschaften
von bestimmten Materialen untersuchen zu koénnen. Fiir solche Simulationen ist es wiin-
schenswert, dass sie automatisiert durchgefiihrt werden konnen, um ein haufiges manuelles
Eingreifen zu vermeiden. Es ist dabei oftmals der Kreativitdt der einzelnen Entwickler
der Simulationen iiberlassen, wie sie nun diese Automatisierung realisieren mochten. Das
Problem dabei ist aber, dass diese Ansédtze meist nicht kompatibel zu anderen Automatisie-
rungsansatzen sind. Um eine hochstmogliche Performanz bei der Simulation erreichen zu
konnen, ist auch der Ansatz des verteilten Rechnens iiber mehrere Computer hinweg bei der
Realisierung erstrebenswert [TDGEo06].

Simulationsworkflows bieten einen Ansatz, mittels dessen sich genau solche oft wiederho-
lenden Téatigkeiten in einem verteilten Umfeld beschreiben lassen — und das mittels der
Web Service Technologie in einer standardisierten Weise. Oft besteht aber das Problem, dass
der bereits vorhandene Legacy Code der Simulationsanwendungen nicht direkt in einen
Simulationsworkflow eingebunden werden kann, da er fiir den Einsatz in einem Web Service
Umfeld nicht ausgelegt wurde [TDGEo06].

Dies motiviert also dazu, nach Ansédtzen und Losungen zu suchen, mittels denen sich Simula-
tionsanwendungen, welche urspriinglich nicht als Web Services ausgelegt wurden, in ein Web
Service Umfeld integrieren lassen, damit diese dann innerhalb eines Simulationsworkflows
zum Einsatz kommen konnen.

Um schnellstmoglich neue Simulationsworkflows implementieren zu konnen, bedarf es
weiterhin einer Suche nach Ansitzen, wie man moglichst ohne grofieren Aufwand in einem
verteilten Umfeld neue Simulationsworkflows implementieren kann.
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1.2. Aufgabe dieser Arbeit

1.2. Aufgabe dieser Arbeit

Diese Arbeit hat zur Aufgabe, in Zusammenarbeit mit dem Exzellenzcluster SimTech und
dem Institut fiir Materialpriifung, Werkstoffkunde und Festigkeitslehre (IMWE), eine be-
reits vorhandene Simulationsanwendung des IMWEF fiir Festkorpersimulationen in einen
Simulationsworkflow einzubinden.

Mittels der Festkorpersimulationsanwendung des IMWE konnen strukturelle Veranderungen
von metallischen Festkorpern iiber grofie Zeitrdume hinweg simuliert werden. Genauer ge-
sagt wird mithilfe eines Monte-Carlo-Algorithmus die Bildung kohdrenter Ausscheidungen
im kubisch-raumzentrierten a-Eisen auf atomarer Ebene simuliert. Die Festkorpersimulati-
onsanwendung besteht dabei aus mehreren monolithischen Fortranyy Anwendungen, die es
gilt, mittels Web Services zur Verfiigung zu stellen, sodass sie innerhalb eines Simulations-
workflows zum Einsatz kommen kénnen [BSo3].

Das Ziel der Anbindung der Simulationsanwendung in einen Simulationsworkflow soll es
sein, dass in Zukunft Festkorpersimulationen inklusive der Vor- und Nachbereitung der
Simulation, automatisiert durchgefiihrt werden konnen. Der Simulationsworkflow soll dabei
so implementiert werden, dass gewisse Arbeitsschritte parallel ausgefiihrt werden konnen,
um eine hohere Performanz im Vergleich zur momentanen Simulationsvorgehensweise
zu erreichen. Diese Parallelisierung von Arbeitsschritten soll sowohl auf einem Rechner
moglich sein, als auch verteilt {iber mehrere Rechner hinweg. Um eine Uberlastung der
Rechenkapazitit eines Rechners zu vermeiden, miissen zudem Vorkehrungen getroffen
werden, mittels denen man regulieren kann, wie stark ein einzelner Rechner beansprucht
werden darf.

1.3. Aufbau der Arbeit

Diese Arbeit besteht aus acht Kapiteln, welche im Weiteren folgendermafien gegliedert
sind:

e Kapitel 2 — Grundlagen: In diesem Kapitel soll auf die Grundlagen eingegangen wer-
den, die fiir das Verstdandnis dieser Arbeit notwendig sind. Insbesondere werden hier
auch die Grundlagen geschaffen, um eine spitere Orchestrierung der Simulationsan-
wendung mit Workflows zu ermoglichen.

e Kapitel 3 — Verwendete Software: In diesem Kapitel wird auf alle im Rahmen die-
ser Arbeit verwendeten Softwarekomponenten eingegangen, die von wesentlicher
Bedeutung fiir diese Arbeit sind.

11



. Einleitung

o Kapitel 4 — Simulationsanwendung fiir Festkorpersimulationen: Hier soll detailliert

auf die Simulationsanwendung des IMWF eingegangen werden. Es soll dabei auf-
gezeigt werden, was mittels der Simulation von Festkdrpern genau bezweckt wird
und welches Simulationsmodell fiir die Simulation verwendet wird. Fiir das spétere
Anbieten der Simulationsanwendung als Web Services wird sie dafiir in diesem Kapitel
genau analysiert und es werden auch die Anforderungen an die zu entwickelnde
workflow-basierte Festkorpersimulationsanwendung definiert.

Kapitel 5 — Anbieten der Simulationsanwendung als Web Services: In diesem Kapi-
tel soll darauf eingegangen werden, wie man die Simulationsanwendung nun mittels
Web Services anbieten kann und welche Ansétze es dabei gibt.

Kapitel 6 — Ressourcen Management: Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Konzept
eines zentralen Ressourcen Managements erarbeitet, um das Entwickeln neuer Simula-
tionsanwendungen nach Moglichkeit vereinfachen zu konnen. Dieses Konzept soll in
diesem Kapitel vorgestellt werden und darauf eingegangen werden, welchen Nutzen
sich daraus fiir Simulationsanwendungen ergeben.

Kapitel 7 — Entwicklung der workflow-basierten Festkorpersimulationsanwendung;:
In diesem Kapitel soll nun im letzten Schritt auf die entwickelte Festkorpersimulations-
anwendung eingegangen werden. Dabei wird geklart, aus welchen Komponenten die
neue Festkorpersimulationsanwendung genau besteht und wie der Simulationswork-
flow genau implementiert wurde.

Kapitel 8 — Zusammenfassung und Ausblick: Im letzten Kapitel werden die Ergeb-
nisse dieser Arbeit zusammengefasst und ein Ausblick auf den moglichen Nutzen von
zukiinftigen Simulationsanwendungen gegeben.

Allgemeines

Im Folgenden wird nun immer von der Programmiersprache Fortran gesprochen, unter der
aber implizit in dieser Arbeit die Programmiersprache Fortranyy verstanden wird.

12



2. Grundlagen

In diesem Kapitel sollen alle Grundlagen gekldrt werden, die fiir das Verstandnis dieser
Arbeit notwendig sind.

2.1. Native Anwendungen und Bibliotheken

Eine native Anwendung ist eine gewohnliche Anwendung, die in einer nativen Program-
miersprache wie C, C++ oder auch Fortran verfasst wurde. Native Anwendungen haben die
Einschrankung, dass sie nur auf einer spezifischen Host-Umgebung eingesetzt werden kon-
nen. Der Grund hierfiir ist, dass die nativen Anwendungen fiir einen bestimmten Prozessor
kompiliert und gegen verschiedene native Bibliotheken (z. B. eine Windows *.dll) gelinkt
werden [Liagg].

Bei nativen Bibliotheken wird zwischen statischen Bibliotheken und dynamischen Biblio-
theken unterschieden. Wird ein Objektcode, welcher durch das Kompilieren eines nativen
Quellcodes entstanden ist, gegen eine statische Bibliothek gelinkt, wird der Maschinencode
aller derjenigen Funktionen der Bibliothek mit in die zu generierende native Anwendung
kopiert, welche von dem Objektcode benutzt werden.

Beim Linken eines Objektcodes gegen eine dynamische Bibliothek hingegen wird kein Ma-
schinencode der Bibliothek in die native Anwendung kopiert. Der benétigte Maschinencode
aus den dynamischen Bibliotheken wird erst beim Start der nativen Anwendung von dem
Betriebssystem in den Arbeitsspeicher kopiert, damit er dann der nativen Anwendung zur
Verfiigung steht [GSo4].

Um eine dynamische Fortran Bibliothek aus dem Quellcode oder einem schon kompilier-
ten Objectcode zu erzeugen, muss man beim Kompilieren das Flag -shared verwenden. Im
Rahmen dieser Arbeit wurde zum Kompilieren und Linken der Gfortran Compiler der
GNU Compiler Collection® verwendet. Ein Kommandozeilenbefehl fiir das Erstellen einer
dynamischen Bibliothek fiir ein Unix System, konnte beispielsweise wie folgt aussehen:
gfortran -shared -o libhelloworld.so helloworld.f. Es wird in diesem Beispiel aus dem Quell—
code der helloworld.f eine dynamische Bibliothek namens libhelloworld.so erstellt, welche

Thttp://gcc.gnu.org/
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mittels dem Flag -o definiert wurde. Man muss aber bei der Verwendung von Fortan Biblio-
theken darauf achten, dass beim Kompilieren des Fortan Codes oft noch ein Unterstrich am
Ende des Methodennamens angehédngt wird und somit sich die Methodensignatur dndert.
Dies lasst sich aber durch das Flag -fno-second-underscore beim Kompilieren unterdriicken,
falls man das mochte. Beispielsweise wiirde die in Fortran definierte Subroutine namens
helloworld nach dem Kompilieren und Linken unter dem Namen helloworld_ zur Verfiigung
stehen [gfo10].

2.2. Anbindung von nativem Code an Java

Zwischen dem Ubersetzter von Java und den Ubersetzern von anderen Programmiersprachen,
mittels dessen nativer Code bzw. Maschinencode generiert werden kann, gibt es einen grofien
Unterschied. Durch den Java Ubersetzter wird ein sogenannter Bytecode fiir eine virtuellen
Maschine generiert. Ein gewdhnlicher Ubersetzer hingegen generiert Plattform und Prozessor
spezifischen nativen Code. Im Vergleich zu nativem Code kann der Bytecode nicht direkt
von einem Prozessor verarbeitet werden, sondern er kann nur von der sogenannten Java
Virtual Machine (JVM) ausgefiihrt werden, einem Interpreter fiir Bytecode [Ullog].

Da nun eine Java Anwendung in einer eigenen virtuellen Maschine ausgefiihrt wird, ist es
also nicht ohne Weiteres moglich, direkt nativen Code innerhalb einer Java Anwendung zu
verwenden. Dieser native Code konnte beispielsweise durch Kompilieren eines Quellcodes
entstanden sein, welcher in einer Programmiersprache wie C, C++ oder Fortran verfasst
wurde. Um nun aber trotzdem aus einer Java Anwendung heraus Zugriff auf nativen Code
zu erhalten, gibt es in Java unterschiedliche Ansitze. Im Folgenden soll auf die Ansitze,
welche das Java Native Interface und die Java Native Access Bibliothek verwenden, ndher
eingegangen werden, als auch auf den Ansatz, der nur die Java Runtime-Klasse verwendet.
Zudem sollen die Eigenschaften und Unterschiede der einzelnen Ansétze, im expliziten Fall
des Aufrufes von nativem Fortran Code, anhand von einfachen Beispielen aufgezeigt werden

[Liagg].

2.2.1. Java Native Interface

Das Java Native Interface, kurz JNI, ist ein machtiges Feature der Java Plattform. Es erlaubt
Anwendungen die JNI verwenden, auf nativen Code zuzugreifen. Genauer gesagt ist JNI
ein Zwei-Wege-Interface, welches es erlaubt, aus Java heraus nativen Code aufzurufen oder
auch in umgekehrter Richtung. JNI unterstiitzt auf Grund des Zwei-Wege-Interfaces zwei
unterschiedliche Arten von nativem Code. Das waren zum einen native Bibliotheken und
zum anderen native Anwendungen. In Abbildung 2.1 auf der nichsten Seite wird die JNI
Architektur schematisch dargestellt. Es ist zu erkennen, dass JNI ein Bestandteil der JVM
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2.2. Anbindung von nativem Code an Java

Java Anwendungen Java Virtual Machine INI Native Anwendungen
und Bibliotheken Implementation und Bibliotheken

Host-Umgebung

Abbildung 2.1.: JNI Architektur nach [Liagg]

ist und nur die JVM direkt, oder JNI via einer nativen Bibliothek, auf die Host-Umgebung
zugreifen kann.

Um eine native Bibliothek zu erstellen, kann man sich mit Hilfe von JNI aus einer kompi-
lierten Java Klassendatei eine Headerdatei in der Programmiersprache C/C++ generieren
lassen. In dieser generierten Headerdatei wird das notwendige Interface definiert, um den
Zugriff von Java aus auf eine implementierte native Methode zu ermoglichen. Die Imple-
mentation dieses Interfaces kann man dann zu einer nativen Bibliothek kompilieren. In Java
selbst konnen diese implementierten nativen Methoden dann aufgerufen werden, als ob
sie selbst in Java implementiert waren. Aber in Wirklichkeit wird im Hintergrund auf die
Methoden in den nativen Bibliotheken zuriickgegriffen. JNI unterstiitzt auch ein invocation
interface welches erlaubt, eine Java Virtual Machine Implementation in eine native Anwendung
einzubetten. Somit wird es einer Anwendung, die in C verfasst wurde, ermoglicht, ein in der
Java Programmiersprache verfasste Softwarekomponente auszufiihren [Liagg].

Da zwischen Java und C/C++ unterschiedliche Datentypen zum Einsatz kommen, fiihrt JNI
eine Typkonversion durch. In [Liagg] findet man dazu eine iibersichtliche Tabelle mit allen
Typkonversionen, die JNI durchfiihrt.

Vor- und Nachteile der Lésung

Die Verwendung von JNI in einer Java Anwendung hat zur Folge, dass man zwei Vorteile
der Java Plattform verliert. Einer dieser verlorenen Vorteile ist die Portabilitdt von Java. Es ist
nun nicht mehr moglich eine Java Anwendung, die von JNI gebraucht macht, ohne weiteres
auf verschiedenen Plattformen zu portieren und dort ausfithren zu kénnen. Man muss nun
immer zuvor den nativen Teil der Java Anwendung fiir die dementsprechende Plattform
rekompilieren, bevor man die Anwendung ausfiihren kann.

Den anderen Verlust, welchen man sich einhandelt, ist die Typsicherheit. Zwar ist die Java
Programmiersprache selbst typsicher, aber native Programmiersprachen wie C und C++ sind
dies nicht. Das hat zur Folge, dass man sehr vorsichtig beim Verfassen von Anwendungen
sein muss, die das JNI verwenden. Denn eine fehlerhafte native Methode kann die ganze
Anwendung korrumpieren [Liagg].
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2. Grundlagen

Weitere Nachteile, welche durch die Verwendung von JNI entstehen, ist der grofie Aufwand
der Anpassung der nativen Bibliothek. Es gentigt schon, dass man den Klassennamen oder
die Position einer Klasse innerhalb eines Paketes @ndert, um eine Verdnderung des gesamten
JNI Interfaces dieser Klasse fiir die native Bibliothek zu bewirken.

2.2.2. Fallbeispiel: Anbindung von Fortran mittels JNI

Um nun nativen Fortran Code mittels JNI an Java anbinden zu konnen, wird in der im
folgenden vorgestellten Losung noch ein C-Wrapper fiir Fortran zwischen Java und Fortran
eingesetzt. Der Methodenaufruf hat daher die Form Java — C — Fortan.

Anhand des folgenden HelloWorld]NI Beispiels, soll nun verdeutlicht werden, wie man
nativen Fortran Code mittels dem JNI an eine Java Anwendung anbinden kann. Es handelt
sich dabei um ein einfaches Programm, welches einen in Java definierten String an eine
Fortran Subroutine {ibergibt und Fortran dann diesen String leicht modifiziert in der Konsole
ausgibt. Beispielsweise wiirde der in Java definierte String “World” die folgende Ausgabe
“Hello World from Fortran” in der Konsole erzeugen.

Listing 2.1 HelloWorldJNILjava
public class HelloWorldJNI {

public native void helloworld(String name);

public static void main(String[] args) {
System.loadLibrary("helloworld");
HelloWorldJNI hw = new HelloWorldJNI();
hw.helloworld("World");

Erstellen der Java Klasse

Als ersten Schritt erstellt man sich eine Java Klasse mit dem selben Inhalt wie im Listing 2.4
auf Seite 18 dargestellt. In dieser Java Klasse wird die native Methode helloworid durch
das Schliisselwort native definiert, welche ein String als Ubergabeparameter akzeptiert. Erst
durch das Schliisselwort native erkennt Java, dass es auf eine native Methode aufSerhalb von
Java zugreifen soll. Uber die als nativ deklarierte Methode helloworld, wird dann spater auf
die im Listing 2.4 auf Seite 18 definierte Fortran Subroutine helloworid zugegriffen. Natiirlich
kann man auch mehrere native Methoden innerhalb einer Klasse definieren. Damit man
dann in Java eine vorhandene native Bibliothek verwenden kann, muss man sie tiber die
Methode System.loadLibrary zuerst zur Laufzeit laden. Dazu spater aber mehr.
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2.2. Anbindung von nativem Code an Java

Generierung der JNI Headerdatei

Der néchste Schritt ist es dann, eine Headerdatei mittels JNI aus der soeben erstellten und
mittels javac HelloWorld kompilierten Java Klassendatei zu erzeugen. Dazu fithrt man einfach
per Kommandozeile das Kommando javah -jni HelloWorld in dem Ordner aus in der sich die
Java Klassendatei befindet und die Headerdatei wird generiert. In dieser Headerdatei wird zu
jeder als nativ deklarierten Methode in der verwendeten Java Klassendatei eine Methode mit
einer bestimmten Methodensignatur erstellt. Man muss sich bei der Implementation der Hea-
derdatei strikt an diese Methodensignatur halten, da das JNI sonst diese Methode nicht finden
kann. Die Methodennamen haben dabei immer die Form Java_<Klassennamen>_<Methodenname> ()
bZW. Java_<Paketname>_<Klassennamen>_<Methodenname>, wenn SiCh die Verwendete ]ava Klassen—
datei in einem Paket befindet. Eine aus der HelloWorld.class Datei generierte Headerdatei
ist im Listing 2.2 in verkiirzter Fassung dargestellt.

Listing 2.2 Ausschnitt der HelloWorldJNLh

JNIEXPORT void JNICALL Java_HelloWorldJNI_helloworld(JNIEnv *, jobject, jstring);

Obwohl in der nativen helloworld Methode in Java nur einen String als Ubergabe-
parameter definiert wurde, akzeptiert die C Implementation der nativen Methode
Java_HelloWorld_helloworld drei Ubergabeparameter. Der erste Parameter JNIEnv ist fester Be-
standteil jeder Implementation einer nativen Methode mittels JNI. Er stellt dabei einen Zeiger
auf ein Interface dar, mittels dessen der native Code auf Funktionen der virtuellen Maschine
Zugriff erhilt. Der zweite Parameter vom Typ jobect ist das HelloWorld Objekt selbst. Der
letzte Parameter vom Typ jstring ist der Ubergabeparameter der nativen helloworld Methode
in Java. Man muss dabei aber bedachten, dass es sich hierbei um eine Reprédsentation des
Java String in C handelt [Liagg].

Implementierung der JNI Headerdatei und Anbindung des Fortran Codes

In der C Implementation der Headerdatei wird dann die Fortran Subroutine helloworld_
aufgerufen. Damit wird nun auch die Aufrufhierarchie Java - C — Fortan deutlich. Es
fallt auf, dass zwar im Fortran Quellcode (siehe Listing 2.4 auf der nédchsten Seite) die
Subroutine als helloworld definiert wurde, aber sie in C mittels helloworld_ aufgerufen wird.
Dieser Namensunterschied kommt durch das kompilieren des Fortran Codes zustande (siehe
Kapitel 2.1).

Da es sich bei dem Typ jstring um keinen nativen C String handelt, muss man ihn zuerst in
einen C String mittels der [NIEnv Interface Funktion GetStringUTFChars umwandeln. Dieser
Schritt wird benotigt, damit man spéter den String an Fortran iibergeben kann. Lasst man ihn
aus und nimmt an, dass es sich dabei einfach um einen normalen C String handelt, kann das
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2. Grundlagen

Listing 2.3 HelloWorld]JNI.c

#include <jni.h>
#include <string.h>
#include "HelloWorldJNI.h"

JNIEXPORT void JNICALL Java_HelloWorldJNI_helloworld
(JNIEnv *env, jobject thisobject, jstring js){
const jbyte *str;
str = (*env)->GetStringUTFChars(env, js, NULL);
if(str != NULL){ // Pruefe ob genuegend Speicherplatz vorhanden war
helloworld_(str,strlen(str));
(*env) ->ReleaseStringUTFChars (env, js, str);

Listing 2.4 HelloWorldJNLf

SUBROUTINE helloworld(str_name)

CHARACTER* (*) str_name

WRITE (*,*) "Hello ", str_name, " from Fortran"
END

zu einem Absturz der JVM fiihren [Liagg]. Nach der Verwendung sollte man den C String
dann auch mittels der JNIEnv Interface Funktion ReleaseStringUTFChars wieder freigeben. Des
Weiteren muss man auch beachten, dass die Lange eines Fortran CHARACTER+ Strings nicht
implizit durch die Position des C Strings spezifischen Terminalzeichens am Ende bestimmt
wird, sondern man muss die Lange des Strings Fortran explizit mitteilen. Daher ist auch
die zuséatzliche Langeniibergabe strlen(str) beim Aufruf der Fortran Subroutine im Listing
2.3 notwendig. Der Compiler nimmt diese Liangenangabe und heftet sie an den Fortran
CHARACTER+ String an. In der Fortran Subroutine selbst bekommt man davon aber nichts mit

[Arng7].

Erstellen der nativen Bibliothek

Hat man nun den C Quellcode fertig gestellt, muss man ihn kompilieren und gegen den
Fortran Code linken, um eine native Bibliothek zu erhalten. Dies geschieht einfach tiber das
Kommando gfortran -shared -I/java/include -I/java/include/linux -o libHelloWorldJNI.so
HelloWorldJNI.c HelloWorldJNI.f. GFortran tibernimmt dabei das korrekte kompilieren und
linken gegen den C Code. Mittels -1/java/include und -I/java/include/linux, werden die zum
Kompilieren benétigten Header und Quelldateien von JNI inkludiert.
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Java Anwendungen INA Java Virtual Machine INI JNI Native Anwendungen
und Bibliotheken Implementation Dispatcher und Bibliotheken

Host-Umgebung

Abbildung 2.2.: JNA Architektur angelehnt an [Liagg]

Anbindung der nativen Bibliothek

Anfangs dieses Beispiels wurde schon erwidhnt, dass man Java mittels der Funktion
System.loadLibrary mitteilen muss, welche Bibliothek es laden soll. Dabei wird aber nicht
der Pfad zu der Bibliothek spezifiziert, sondern nur der Name der Bibliothek. Wenn die
JVM startet, bildet sie eine Liste von Ordnern, in denen nach nativen Bibliotheken gesucht
wird. Die dabei durchsuchten Ordner unterscheiden sich aber von Plattform zu Plattform.
Beispielsweise werden bei einem Windows System der Windows Systemordner, das mo-
mentane Arbeitsverzeichnis und alle Pfade, die in der PATH Umgebungsvariable definiert
wurden, in die Liste der zu durchsuchenden Ordner aufgenommen. Bei Linux Plattfor-
men hingegen nur die Pfade, welche in der Lp_L1BRARY_PATH Umgebungsvariable definiert
wurden. Man kann aber den Standardbibliothekensuchpfad mittels dem Java System Pro-
perty java.library.path iiberschreiben. Dies geschieht innerhalb von Java mittels der Metho-
de System.setProperty("java.library.path", "\path\to\library") oder iiber das VM Argument
-Djava.library.path="\path\to\library" beim Starten der JVM [Liagg].

Fithrt man nun das HelloWorld][NI Beispiel mit dem Kommandozeilenbefehl java
-Djava.library.path="\path\to\library"HelloWorldJNTI aus, sollte auf der Konsole der Text “Hello
World from Fortran” ausgegeben werden.

2.2.3. Java Native Access

Java Native Access, kurz JNA, bietet den Entwicklern von Java Anwendungen eine sehr
einfach und handhabbare Schnittstelle, um auf native Bibliotheken zuzugreifen. Bei JNA
wird einem die Moglichkeit geboten, frei und direkt in Java ein beliebiges Interface einer
nativen Bibliothek zu definieren, ohne selbst noch eigenen nativen Code verfassen zu miissen,
wie es bei NI der Fall ist. Der Zugriff auf die nativen Bibliotheken geschieht daher ebenfalls
wie bei NI zur Laufzeit, aber ohne Codegenerierung. JNA ermdglicht denn direkten Zugriff
auf eine native Methode durch einen normalen Java Methodenaufruf und es werden dabei
keine weiteren Zwischenschritte mehr von den Entwicklern benotigt. Das ist vor allem fiir
diejenigen Entwickler sehr hilfreich, die sich nur mit Java auskennen.
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Durch die Moglichkeit sein Interface frei definieren zu kénnen, hat JNA gegentiber JNI nun
einen grofien Vorteil. Denn durch die freie Definition des Interfaces wird einem ermoglicht,
eine schon vorhandene native Bibliothek direkt einbinden zu kénnen. Bei JNI hingegen
musste man zuerst sein eigenes natives Interface in C oder C++ implementieren, durch das
man dann auf die Funktionen der nativen Bibliothek zugreifen konnte. Daher ist es mit
JNI nicht moglich, eine beliebige schon vorhandene native Bibliothek, direkt verwenden
zu konnen. Mit JNA ist das aber moglich und man kann daher auch sehr leicht von den
Vorteilen der nativen Plattform-Features Gebrauch machen [jna1o].

Die JNA Bibliothek selbst, benutzt einen kleinen nativen Bibliothekenstub, um dynamisch
nativen Code aufrufen zu kénnen. Dieser Stub wird von JNA als jnidispatch Bibliothek
bezeichnet und befindet sich, wie in Abbildung 2.2 ersichtlich, zwischen JNI und der
tatsdchlich zu ladenden Bibliothek. Von daher verwendet JNA auch selbst intern JNI, um auf
die nativen Bibliotheken zuzugreifen. Um JNA auf allen gingigen Plattformen benutzen zu
konnen, sind bei JNA schon vorab kompilierte jnidispatch Bibliotheken fiir die verschiedenen
Plattformen enthalten. Es werden derzeit die Plattformen OSX (ppx, x86, x86_64), Linux
(x86,amd64), FreeBSD/OpenBSD (x86, amd64, sparc, sparcv9) und Windows (x86, amd64)
unterstiitzt. Man kann sich aber auch nach Belieben selbst die jnidispatch Bibliothek aus
dem Quellcode kompilieren [jna10].

JNA fiihrt im Vergleich zu JNI eine andere Typkonversion der primitiven Datentypen durch.
Es werden bei JNA alle primitiven Datentypen in Java direkt auf den korrespondierenden
nativen Datentyp in C abgebildet und nicht wie bei JNI in verschieden Zwischenformate.
Auf den Seiten des JNA Projektes® gibt es dazu eine tibersichtliche Tabelle mit allen nativen
Typen und dem dazugehorigen Java Datentyp.

JNA enthalt zuséatzlich eine plattform jar, welche plattformiibergreifende Mappings und
Mappings fiir eine Vielzahl von allgemein verwendeten Plattformfunktionen beinhaltet. Als
Mapping wird hierbei eine korrekte Abbildung eines in Java definierten Interfaces, auf das
tatsdchliche Interface einer nativen Bibliothek bezeichnet. Es sind in der plattform.jar eine
grofie Anzahl von Win32 Mappings, als auch ein Satz von verwendbaren Klassen enthalten,
die einem den nativen Zugriff erleichtern. Ist das Mapping einer Systembibliothek schon in
der plattform jar enthalten, kann man sich zudem den Aufwand des Selbsterstellens ersparen.
Auf den Seiten des JNA Projektes gibt es dazu eine Auflistung, tiber alle schon vorhandenen
Mappings [jna1o].

Vor- und Nachteile der Lésung

Durch die Verwendung von JNA verliert man ebenfalls die Portabilitdt zwischen den ein-
zelnen Plattformen, aber in einem geringeren Ausmaf3 als bei der JNI Losung. Der Vorteil

2https://jna.dev. java.net/javadoc/overview-summary.html#marshalling
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2.2. Anbindung von nativem Code an Java

bei der Portabilitdt gegeniiber JNI macht sich bei der Verwendung von bereits vorhandenen
nativen Bibliotheken bemerkbar, die nicht nur spezifisch fiir eine Plattform sind. Gibt es nun
eine native Bibliothek, welche plattformiibergreifend eine gleiche Schnittstelle besitzt, kann
man durch eine einfache Plattform-Typabfrage beim Laden der Bibliothek die Portabilitat
aufrechterhalten. Dies geschieht, indem man je nach Plattform eine dquivalente native Biblio-
thek mittels JNA ladt. Bei dem JNI ist das nicht ohne weiteres moglich, da JNI nicht direkt
eine beliebige schon vorhandene Bibliothek laden kann.

Bei JNA verliert man zwar auch die Typsicherheit, aber nur bei den primitiven Typen. Fiir
alle nativen Zeiger-Typen dagegen ist die Typsicherheit gewéahrleistet [jna1o].

Eine zusitzliche Einschrankung die JNA mit sich bringt, kommt durch die intern verwendete
jnidispatch Bibliothek zustande, da fiir jede Plattform, auf der man JNA einsetzen mochte,
eine kompatible jnidispatch Bibliothek vorhanden sein muss. Aber da eigentlich fiir alle be-
kannten Plattformen bei JNA eine bereits passende jnidispatch Bibliothek vorhanden ist und
man diese auch selbst aus dem Quellcode erzeugen kann, ist das eher eine vernachladssigbare
Einschrankung.

2.2.4. Fallbeispiel: Anbindung von Fortran mittels JNA

Ein nativer Fortran Code lasst sich sehr leicht mit JNA an eine Java Anwendung ankoppeln.
Dazu muss man lediglich den Fortan Code zu einer Bibliothek kompilieren und schon kann
diese mittels JNA verwendet werden. Bei der Anbindung von Fortran an JNA muss man
aber darauf achten, dass nur Referenzen als Ubergabeparameter benutzt werden kénnen, da
Fortran nur auf Zeiger arbeitet. Von daher kann man keine primitiven Datentypen wie int,
float oder boolean als Ubergabeparameter in einer Methode verwenden, die auf eine Methode
in einer nativen Fortran Bibliothek referenziert. Das stellt aber kein grofleres Problem dar, da
von JNA ein Satz von vordefinierten Referenzklassen fiir verschiedene Datentypen in dem
com.sun.jna.ptr Paket zur Verfligung gestellt wird.

Mithilfe des folgenden Beispiels HelloWorld]NA soll nun veranschaulicht werden, wie eine
native Fortran Bibliothek mittels JNA an eine Java Anwendung angebunden werden kann. Es
handelt sich dabei ebenfalls, wie schon im Beispiel HelloWorld]NI in Kapitel 2.2.2 zuvor, um
ein einfaches Programm, welches einen in Java definierten String an eine Fortran Subroutine
tibergibt und Fortran dann diesen String leicht modifiziert in der Konsole ausgibt.

Erstellen der Java Klasse

Als ersten Schritt fangt man ebenfalls wie im JNI Beispiel, mit dem Erstellen einer Java Klasse
an. Aber diesmal mit dem wie im Listing 2.5 dargestellt Inhalt. In der Java Klasse HelloWor1dJNa
wird ein aus der com.sun. jna.Library Klasse abgeleitetes Interface HelloWorldLibrary erstellt,
mit dessen Hilfe das Interface der nativen Fortan Bibliothek spezifiziert wird. Durch dieses
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Listing 2.5 HelloWorldJNA java

import com.sun. jna.Library;

import com.sun. jna.Native;
import com.sun.jna.ptr.IntByReference;

public class HelloWorldJNA {

public interface HelloWorldLibrary extends Library {
static HelloWorldLibrary INSTANCE = (HelloWorldLibrary)
Native.loadLibrary("helloworld", HelloWorldLibrary.class);
void helloworld_(String name, IntByReference n);

public static void main(String[] args) {
String name = "World";
HelloWorldLibrary.INSTANCE.helloworld_(name, new IntByReference(name.length()));

Listing 2.6 HelloWorld]NA.f

SUBROUTINE helloworld(str_name, str_len)

INTEGER str_len

CHARACTER* (str_len) str_name

WRITE (*,*) "Hello ", str_name, " from Fortran"
END

Interface erhilt man dann in Java auf die Methoden der verwendeten nativen Bibliothek
Zugriff. In diesem Fall wird durch das Interfaces HelloWorldLibrary die Methode helloworld_ in
Java zur Verfiigung gestellt. Die Methode Native.loadLibrary wird fiir das Laden der nativen
Bibliothek verwendet. Sie akzeptiert als ersten Parameter den Namen der zu ladenden
nativen Bibliothek und als zweiten Parameter das dazugehorige Interface. Durch die von
Native.loadLibrary erzeugte Instanz, welche das Interface HelloWorldLibrary implementiert hat,
kann man nun auf die Methoden der nativen Bibliothek zugreifen.

Erstellen der nativen Fortran Bibliothek

Im Listing 2.6 ist der Fortran Quellcode dargestellt aus dem die native Bibliothek HelloWorld-
JNA generiert wird. Zum Kompilieren des Fortan Quellcodes muss man das Kommando
gfortran -shared -o libHelloWorldJNA.so HelloWorldJNA.f ausfiithren. Aus der Endung .so des
Namens der zu erstellenden Bibliothek geht hervor, dass es sich um eine shared library
tir Unix Systeme handelt. Der Namensunterschied zwischen der Java Methode des In-
terfaces helloworld_ und der Fortran Subroutine helloworld, kommt auch wieder durch das
Kompilieren des Fortran Quellcodes zustande.
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Im Beispiel HelloWorld]NI bestand das Problem, dass JNI den Java String in einen nicht
von Fortran unterstiitzten Typ konvertiert hat und es somit notwendig war, ihn zuerst in
einen C String umzuwandeln, bevor man ihn an Fortran iibergeben konnte. Diese Arbeit
wird einem von JNA abgenommen, da durch JNA automatisch ein Java String, in einen
C String umwandelt wird. Es stellt sich nun aber das Problem, dass Fortran einen String
mit angehefteter Langenangabe in Form eines Integer erwartet. Im Beispiel HelloWorld]NI,
konnte man diese Langenabgabe in der C Methode als separaten Ubergabeparameter zu
dem String mit tibergeben und die Lange wurde dann vom Compiler korrekt an den String
angeheftet. Im Falle von JNA ist das aber nicht moglich und man muss den String in Fortran
selbst noch einmal mit einer bestimmten Lange initialisieren. Daher muss man der Fortran
Subroutine helloworld in diesem Beispiel auch als zweiten Parameter die Lange des String
mit tibergeben.

Anbinden der nativen Fortran Bibliothek

Damit JNA die zu verwendenden Bibliotheken finden kann, muss man tiber das VM Ar-
gument -Djna.library.path das System Property jna.library.path setzten, welches den Pfad
zu dem Ordner enthilt, in dem die Bibliotheken zu finden sind. Man konnte aber auch
direkt in Java tiber die Methode System.setProperty("jna.library.path", "\path\to\library"),
den jna.library.path setzen. Eine alternative Losung wire es, die dementsprechende Umge-
bungsvariable um den Pfad zu der Bibliothek zu erweitern, bevor die VM gestartet wird. Das
waére PATH bei Windows, LD_LIBRARY_PATH bei Linux und pyLD_LIBRARY_PATH bei OSX [jna1o].

Fiihrt man nun das HelloWorld]NA Beispiel mittels des Kommandozeilenbefehls java
-Djna.library.path="\path\to\library"HelloWorldJNA aus, sollte auf der Konsole der Text “Hello
World from Fortran™ ausgegeben werden.

2.2.5. Anbindung mittels der Java Runtime-Klasse

Als Alternative zu JNI und JNA fiir die Anbindung von nativen Bibliotheken an eine Java
Anwendung, ist auch die Ausfiihrung von nativen Anwendungen mittels der Runtime-Klasse
moglich, welche im java.lang Paket von Java enthalten ist. Der grofie Unterschied zu JNI
und JNA beim Aufruf von nativen Anwendungen mittels der Runtime-Klasse ist, dass die
nativen Anwendungen als eigener Sub-Prozess ausgefiihrt werden.

Mittels der Singleton-Funktion getRuntime () von Java erhélt man das aktuelle Runtime-Objekt,
welches eine Instanz der Runtime-Klasse ist. In diesem Objekt wird einem die Methode exec )
zum Ausfiihren von nativen Anwendungen zur Verfiigung gestellt. Beim Aufruf von exec(),
muss dabei ein Kommando in Form eines Strings als Ubergabeparameter angegeben werden.
Dieses Kommando beinhaltet den Pfad zur nativen Anwendung, welche man ausfithren
mochte. Miissen Argumente beim Aufruf an die native Anwendung tibergeben werden, hat
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man die Moglichkeit, ein String-Array als Kommando zu tibergeben. Dabei ist das erste
Element im Array der Pfad zur nativen Anwendung, gefolgt von den einzelnen Argumenten
als weitere Elemente [javio, Ullog].

Vor- und Nachteile der Lésung

Der klare Vorteil dieser Losung ist, dass man direkt und ohne grofleren Aufwand eine native
Anwendung ausfiihren kann. Oftmals hat man auch die Situation, dass eine Anwendung
keine nativen Bibliotheken anbietet und man somit auch den JNA und JNI Ansatz nicht
wéhlen kann. Von daher ist die direkte Ausfithrung einer nativen Anwendung oftmals die
einzige Losung.

Der Nachteil ist aber, dass man bei der Ausfiihrung der nativen Anwendungen nur Argumen-
te in Form von Strings {ibergeben kann. Mochte man komplexere Objekte wie ein Array beim
Aufruf an die Anwendung iibergeben, muss man es in irgendeiner Weise zuvor serialisieren.
Zudem hat man das Problem, dass man bei Beendigung der Anwendung nur einen Status
als Riickgabewert erhdlt. JNI und JNA haben im Vergleich dazu einen klaren Vorteil, da
man zum einen komplexe Objekte direkt beim Aufruf tibergeben kann und zum anderen
auch komplexe Objekte direkt als Ergebnis eines Methodenaufrufs zuriick bekommen kann.
Zudem bieten JNI und JNA den Vorteil, dass man auf unterschiedliche native Methoden
einer Bibliothek Zugriff erhidlt. Beim direkten Ausfiihren einer Anwendung hingegen kann
man nur iiber Argumente steuern, welche Funktion sie jetzt ausfiihren soll.

2.2.6. Fallbeispiel: Anbindung von Fortran mittels der Runtime-Klasse

Das Ausfiihren von Fortran Anwendungen mittels der Runtime-Klasse geschieht sehr einfach
und soll anhand eines kleinen Fallbeispiels veranschaulicht werden.

Erstellen der Java Klasse

Listing 2.7 ExecDemo.java

// Definiere das Kommando Array
String[] cmdarray = new String[]{"/bin/demoexec", "1", "2"};

// Fuehre das Kommando aus
Process p = Runtime.getRuntime () .exec(cmdarray);

// Warte bis Prozess beendet wurde
p.-waitFor();
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Wie man aus dem Listing 2.7 entnehmen kann, benotigt es nur drei Zeilen Code um eine
Fortran Anwendung ausfiihren zu konnen. Als erstes wird im Beispiel ein Kommando-Array
aufgebaut. Es ist ersichtlich, dass die Fortran Anwendung demoexec mit den Argumenten 1
und 2 ausgefiihrt werden soll. Als nidchstes holt man sich mittels der getRuntime ) Methode
das aktuelle Runtime-Objekt und fiihrt mit der Methode exec(cmdarray) des Runtime-Objekts
das zuvor definierte Kommando-Array aus. Damit man weifs, wann sich der Prozess beendet
hat, kann man mittels der Methode waitFor () auf die Beendigung des Prozesses warten.

Erstellen der nativen Fortran Anwendung

Der Fotran Code benétigt ebenfalls nur sehr wenige Codezeilen, wie es aus dem Listing 2.8
ersichtlich ist.

Listing 2.8 ExecDemo.f

PROGRAM ExcecDemo

CHARACTER argl*10
CHARACTER arg2*10

c Get passed arguments
CALL getarg(l, argl)
CALL getarg(2, arg2)

WRITE(*,*) argl, arg?2

END

Zuerst werden in dem Fortran Beispiel ExecDemo.f zwei Strings der Lange 10 initialisiert,
in die spéter die tibergebenen Argumente geschrieben werden. Um an die iibergebenen
Argumente zu gelangen, muss man die Funktion getarg() verwenden. Der erste Parameters in
der getarg() Funktion definiert, welches Argument man haben mochte und dieses Argument
wird dann in den zweiten angegeben Parameter geschrieben. Hat man die Argumente
ausgelesen, kann man sie zum Beispiel mittels wRITE(*,+) auf der Konsole ausgeben.

2.3. Web Services

Die Web Service Technologie ist eine Realisierung der sogenannten Service-Oriented Architec-
ture (SOA). In einem Netzwerk, in dem unterschiedliche Plattformen zum Einsatz kommen
konnen, liefern Web Services eine Standardisierung fiir die Interoperabilitiat zwischen Soft-
wareanwendungen [WCL" o5, BHM To4].
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Die Service-Oriented Architecture (SOA), ist ein spezifischer Architekturstil, welcher sich
mit der losen Kopplung und der dynamischen Bindung zwischen Services befasst. Das
Basisprinzip, welches der SOA unterliegt, ist das sogenannte SOA Dreieck (siehe Abbildung

2.3) [WCL"o5].
bind

Abbildung 2.3.: SOA Dreieck nach [WCL"o05]

find

Discovery
Facility

In diesem SOA Dreieck wird die Beziehung zwischen dem Requestor, einem Service und der
Discovery Facility dargestellt. Fiir das Suchen eines passenden Services kann der Requestor
die Discovery Facility verwenden. Die Discovery Facility stellt eine Service Registry zur
Verfligung, mittels der man unter Angabe von Eigenschaften nach einem bestimmten Service
suchen kann, der diese Eigenschaften erfiillt. Damit es {iberhaupt Services in der Registry gibt,
veroffentlichen die Service Anbieter eine abstrakte Definition ihres angebotenen Services
in der Registry. Wurde erfolgreich ein Service mittels der Discovery Facility gefunden,
erhilt der Requestor eine Liste mit Referenzen auf diese Services. Der Requestor hat nun
die Moglichkeit sich gegen einen dieser Services zu binden, da er nun alle notwendigen
Informationen tiber die jeweiligen Services durch die Discovery Facility erhalten hat.

Beschreibung von Web Services

Fiir das Beschreiben von Web Services kommt die Web Service Description Language
(WSDL) zum Einsatz. Es handelt sich dabei um ein XML Format, mittels dessen in abstrakter
Weise die funktionalen Charakteristiken von Web Services beschrieben werden konnen.
Die abstrakte Definition von Web Services erlaubt es, dass Nachrichten die zwischen Web
Services ausgetauscht werden, in einer Art und Weise beschrieben werden konnen, damit sie
unabhéngig von einem Nachrichtenformat als auch Netzwerkprotokoll sind [WCL"o05].

In einem WSDL Dokument gibt es folgende Elemente fiir die Definition eines Web Services
[WCL" 05, CCMWo1]:

e Types — Das Type Element umschliefst Daten-Typ Definitionen, die einem bestimmten
Typ-System, wie z.B. XML Schema (XSD), unterliegen. Diesen Typen werden fiir die
Definition der Messages Elemente bendtigt.
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e Message — Durch das Message Element, wird Aufbau einer Nachricht beschrieben, die
zwischen Services ausgetauscht werden kann.

e Operation — Durch das operation Element, kann eine Aktion beschrieben werden,
die von einem Service unterstiitzt wird. Mittels des Operation Elements wird auch
spezifiziert, welche Nachrichten eine Operation als Eingabe erwartet und im Falle einer
Request-Response Operation, welche Nachricht sie als Antwort liefert.

e Port Type — Ein Port Type Element kann mehrere Operationen beinhalten und definiert
somit alle unterstiitzten Aktionen eines Endpunktes.

e Binding — Durch das Binding Element lasst sich ein konkretes Ubertragungsprotokoll
einem Port Type Element zuordnen. Im Falle des SOAP Nachrichtenformats hat man
die Auswahl zwischen dem Remote Procedure Call (RPC) Style und dem Document Style.

e Port — Durch das port Element ldsst sich fiir einen einzelnen Endpunkt definieren,
welches Binding und welche Netzwerkadresse verwendet werden soll.

e Service — Das Service Element kann mehrere port Elementen beinhalten und bildet
somit das iibergeordnete Element aller zuvor beschriebenen Elemente.

Fiir eine genaue Beschreibung aller genannten Elemente und der genauen Spezifikation von
WSDL sei auf [CCMWo1] verweisen.

SOAP

SOAP ist ein XML Format zur Beschreibung des Aufbaus von Nachrichten, die zwischen
Web Services ausgetauscht werden konnen. Das Ziel von SOAP ist dabei, den Aufbau von
Nachrichten in einer einfachen und erweiterbaren Weise beschrieben zu kénnen. [WCL" o5,
GHM " o7].

Eine SOAP Nachricht besteht aus einem SOAP Envelope, in der ein SOAP Header und
ein SOAP Body enthalten ist. Der SOAP Header kann aus mehreren Kopfzeilen bestehen
und er wird dazu verwendet, um eine Nachricht mit Informationen anzureichern, die nicht
Teil der eigentlichen Nutzdaten einer Nachricht sind. Es ist aber nicht notwendig, dass ein
SOAP Envelope immer einen SOAP Header enthalten muss. Der SOAP Body dagegen muss
immer enthalten sein und in ihm sind die eigentlichen Nutzdaten der Nachricht enthalten
[WCL"o5].
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2.4. WS-BPEL

Die WS-Business Process Execution Language (BPEL), welche zuvor unter dem Namen
BPEL4WS (BPEL for Web Service) bekannt war, ist eine Sprache zur Beschreibung von
Geschiftsprozessen. Es handelt sich dabei um eine erweiterbare Workflow-Sprache, mittels
der das Zusammenwirken von Web Services, durch Orchestrierung von Web Services,
beschrieben werden kann [WCL*o5].

Mit BPEL ist es moglich, sowohl graphenbasierte als auch blockbasierte Workflows zu
erstellen und diese konnen auch miteinander kombiniert werden. BPEL ermoglicht es auch,
rekursiv Web Services zu kombinieren. Dies wird erreicht, in dem eine Kombination aus
Web Services, auch wieder selbst ein Web Service bildet [WCLos5].

Der Grundbaustein jedes BPEL Prozesses sind die in sich verschachtelten Scopes. Ein Sco-
pe beinhaltet Beziehungen zu externen Partner, Deklarationen fiir die Datenverarbeitung,
verschiedenen Handler und Aktivitdten, wobei die Aktivititen eine zentrale Rolle spie-
len. Die Prozessdefinition eines BPEL Prozesses wird durch den dufersten Scope gebildet.
[WCL*os5].

Da durch BPEL nur Kontrollfliisse und keine Datenfliisse abgebildet werden kénnen, miissen
Daten in BPEL mittels typisierten Variablen gespeichert werden. Der Typ einer Variable wird
mittels eines WSDL Message Types, XML Schema Element oder durch XML Schema Types
definiert. Bei den XML Schema Types kann es sich um simple Typen aber auch komplexe
Typen handeln. Um auf die Daten innerhalb einer Variablen zuzugreifen oder die darin
enthaltenen Daten modifizieren zu konnen, kommt XPath zum Einsatz. Bei XPath handelt es
sich um eine Ausdruckssprache, mittels der Knoten in einem XML Baum adressiert werden
kénnen [WCL" 05, BBCo7].

In einem BPEL Prozess gibt es strukturierte Aktivitaten und atomare Aktivitaten. Struktu-
rieren Aktivititen haben die Eigenschaft, dass sie selbst wiederum Aktivitdten beinhalten
konnen und sie definieren zudem den Kontrollfluss zwischen Aktivititen. Atomare Aktivita-
ten hingegen konnen keine weiteren Aktivitidten enthalten, aber sie werden zum Beispiel
fiir eingehende oder ausgehende Web Service Interaktionen als auch Datenmanipulationen
verwendet. [WCL"o5].

In der folgenden Auflistung werden alle BPEL Aktivitaten kurz vorgestellt, die fiir diese
Arbeit von Bedeutung sind [WCL" o5, AAAo7]:

e invoke — Mittels der invoke Aktivitdt konnen Web Services aufgerufen werden, welche
von Partnern angeboten werden. Sie kann dazu verwendet werden eine One-Way oder
synchrone als auch asynchrone Request-Response Operation aufzurufen.

e receive — Mittels der receive Aktivitdt kann auf eine Nachricht eines Partners gewartet
werden, in dem sie selbst Operationen fiir die Partner bereitstellt. Eine receive Aktivitit
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muss immer mit einem partnerLink, welcher die Rolle myRole beinhaltet und einer
Operation verkniipft sein. Bei dieser Aktivitdt handelt es sich um eine blockierende
Aktivitat, die solange wartet, bis eine Nachricht erhalten wurde.

o pick — Durch die pick Aktivitdt ist es moglich gleichzeitig auf mehrere Events zu warten.
Beim Eintreten eines Events wird immer die Aktivitat ausgefiihrt, welche dem Event
zugeordnet wurde. Mogliche Events sind dabei das onMessage Event, welches beim
Erhalt einer Nachricht ausgelost wird oder das onalarm Event, welches nach Ablauf
einers Timers ausgelost wird.

e assign — Mittels der assign Aktivitdt konnen Daten von einer Variable in eine andere
Variable kopiert werden, sowie neue Daten mittels eines Ausdrucks aufgebaut und zu
einer Variable hinzugefiigt werden. Dazu wird eine Liste von Kopierbefehlen verwen-
det, die dann von der assign Aktivitdt abgearbeitet wird. Die assign Aktivitdt ermoglicht
auch das Kopieren von EPRs zu und von einem partnerLink. Diese Funktionalitdt wird
fiir das dynamische Binden gegen einen Partner Service benotigt.

Fiir eine detaillierte Beschreibung aller in BPEL vorhandenen Aktivtiten sei auf [AAAT07]
verwiesen.

Partner Links

Die Services, mit denen ein Prozess interagieren kann, werden in BPEL als sogenannte Partner
Links realisiert. Ein Partner Link wird dabei durch einen partnerLinkType charakterisiert. In
den Partner Links kénnen die Rollen myRole und partnerRole definiert werden, von denen ein
Partner Link aber mindestens einer dieser beiden Rollen definiert haben muss. Die eigene
Rolle in einem Prozess wird dabei mittels myRole angedeutet und die Rolle des Partners durch
partnerRole [WCL+O5, AAA+O7].

Prozessinstanzen und Korrelationsmechanismus

Beim Starten eines BPEL Prozesses wird jedes Mal eine neue Instanz des Prozesses erzeugt.
Jedes dieser Instanzen ist dabei in der Lage mit unterschiedlichen Partnern zu kommu-
nizieren, wodurch das Problem entsteht, dass einkommende Nachrichten immer an die
korrekten Instanzen weitergeleitet werden miissen, mit denen der Partner auch gerade
kommuniziert. Um diese Zuordnung von einkommenden Nachrichten an die Instanzen
zu realisieren, verwendet BPEL den sogenannten Korrelationsmechanismus. Dieser Mecha-
nismus besteht aus sogenannten properties und correlation sets, Wobei ein correlation set
mehrere properties gruppiert. Jedes property in einem correlation set wird dabei auf ein
Element in einer Nachricht abgebildet. Beim Eintreffen einer Nachricht wird dann mittels des
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correlation sets entschieden, an welche Prozessinstanz eine Nachricht weitergeleitet wird
[WCL*o05, AAAT07].
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In diesem Kapitel sollen kurz die Softwarelosungen vorgestellt werden, welche von Bedeu-
tung fiir diese Arbeit sind, um einen besseren Uberblick iiber sie zu erhalten. Am Ende des
Kapitels gibt es auch noch eine kurze Auflistung aller genutzten Werkzeuge, die in dieser
Arbeit zum Einsatz gekommen sind.

3.1. Axis2

Apache Axis2' ist eine Implementierung des Web Service-Standards SOAP und entstand aus
der Weiterentwicklung von Apache Axis. Mittels Axis2 konnen SOAP-Nachrichten gesendet,
als auch empfangen und verarbeitet werden. Zudem ermoglicht Axis2 die Erstellung von
Web Services aus reinen Java Klassen (POJO) und die Generierung von Java Stubs fiir Server
als auch Clients, auf Basis von WSDL. In Axis2 werden synchrone, als auch asynchrone Web
Service-Aufrufe unterstiitzt und es bietet einen Deployment-Mechanismus fiir Services und
Module, basierend auf Archiven [ASF10, FTWo7].

Durch Erweiterungen ist es moglich, die Funktionalitdt von Axis2 zu beeinflussen. Im Web
Service-Umfeld gibt es sehr viele unterschiedliche Technologien, von denen aber nicht immer
alle gebraucht werden. Mittels Hinzufiigen oder Entfernen von Erweiterungen kdnnen
nun Entwickler genau diejenigen Technologien auswiéhlen, die sie letztendlich auch nur
benotigt. In Axis2 werden diese Erweiterungen durch Module realisiert, welche aus mehreren
Handlern bestehen [FTWo7].

Entwicklung von Web Services

Axis2 unterstiitzt bei der Entwicklung von Web Services den sogenannten Bottom-Up und
Top-Down Ansatz an.

e Beim Bottom-Up Ansatz kann ein Web Service aus einer bereits vorhandenen Java
Klasse (POJO) generiert. Diese Java Klasse beinhaltet die Service-Implementierung,
aus der dann ein WSDL-Dokument generiert werden kann. Diese Klasse kann mit der

Thttp://ws.apache.org/axis?2
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WSDL in ein Service-Archiv gepackt und in Axis2 deployt werden. Axis2 tibernimmt
dann die restliche Arbeit, um den Web Service bereitzustellen [ASF10, FTWo7].

e Der Top-Down Ansatz verfolgt genau den entgegengesetzten Ansatz. Denn bei die-
sem Ansatz wird aus einem bereits vorhandenen WSDL-Dokument, ein sogenanntes
Skeleton generiert. Ein Skeleton ist nichts anderes als eine normale Java Klasse, in
der fiir jede in dem WSDL-Dokument definierte Web Service-Operation eine dement-
sprechende Methode in der Java-Klasse generiert wurde. Die generierten Methoden
in dem Skeleton sind aber noch leer und miissen daher mit Logik gefiillt werden
[ASF10, FTWo7].

Bereitstellung von Web Services

Web Services konnen in Axis2 entweder durch die Webapplikation von Axis2 oder mittels
eines von Axis2 zur Verfligung gestellten Standalone-Servers angeboten werden. Die We-
bapplikation kann in einem beliebigen Servlet-Container, wie z. B. Apache Tomcat, deployt
werden. Es gibt aber auch noch die Moglichkeit, Axis2 direkt in seine Anwendung mit inte-
grieren zu konnen. Da in dieser Arbeit nur die Axis2 Webapplikation zum Einsatz kommt,
wird fiir die anderen beiden Ansédtze auf die Apache Axis2-Dokumentation® verwiesen
[FTWo7].

In der Webapplikation steht einem ein Repository zur Verfiigung, in dem die sogenannten
Service-Archive kopiert werden konnen. In einem Service-Archiv sind simtliche Artefakte
wie Klassen, Bibliotheken und Konfigurationsdateien enthalten, die von einem Web Service
benotigt werden. Die Konfigurationsdatei services.xml in diesem Service-Archiv spielt dabei
eine zentrale Rolle. Denn mithilfe dieser Konfigurationsdatei teilt man Axis2 unter anderem
mit, welche Web Service-Operationen iiberhaupt einem Service-Client zur Verfiigung stehen.
Zudem kann mithilfe dieser Konfigurationsdatei auch die sogenannte ServiceLifeCycle Klasse
definiert werden, welche dazu verwendet werden kann, um beim Starten und Beenden eines
Services gewisse Tatigkeiten durchzufiihren [FTWo7].

Die Webapplikation unterstiitzt beim Kopieren von Service-Archiven in das Repository ein
sogenanntes Hot-Deployment und Hot-Update. Unter Hot-Deployment versteht man, dass
Service-Archive die zur Laufzeit in das Repository kopiert werden, einem sofort ohne Neu-
start zur Verfligung stehen. Unter Hot-Update versteht man dagegen das Aktualisieren eines
bereits vorhandenen Service-Archivs, welches momentan in Verwendung steht [FTWoy7].

*http://ws.apache.org/axis2/1_5_1/contents.html
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Entwicklung von Web Service-Clients

Axisz bietet nicht nur Unterstiitzung fiir die Entwicklung von Web Services, sondern auch
fiir die Entwicklung von Web Service-Clients. Im Folgenden werden nun die von Axis2
unterstiitzen Ansitze fiir die Entwicklung von Web Service-Clients vorgestellt:

e Zum einen kann man die Web Service-Clients mittels direkter Verwendung der Ser-
viceClient oder OperationClient Klasse implementieren. Diese Klassen ermoglichen es,
synchron oder asynchron mit einem Web Service zu kommunizieren. Bei Verwendung
dieser Klassen muss man aber selbst die sogenannten Options Klassen instanziieren,
in denen die Metadaten des jeweiligen Web Service Aufrufs definiert werden. Zudem
muss man sich auch den SOAP-Body mittels OMElement Klassen selbst zusammenstel-
len [FTWoy, Jayo6].

e Als Alternative zum ersten Ansatz kann man sich auch mittels des WSDL-Parsers
WSDLz2]Java automatisch aus einem bereits vorhandenen WSDL-Dokument, fiir jeden
dort definierten PortType, die Stub Klassen fiir den Java-Client generieren lassen. Dieser
WSDL-Parser tibernimmt zudem auch die Erzeugung der Data Binding Klassen, fiir
alle in dem WSDL-Dokument oder zugehorigen XML-Schemas definierten komplexen
Datentypen. Die jeweils generierten Java Stub Klassen lassen sich dann direkt innerhalb
einer Java-Applikation verwenden [FTWo7].

Lebenszyklen von Web Services

In gewissen Féllen kann die Anforderung an Web Services bestehen, dass sie beim Starten
bestimmte Initialisierungsaufgaben erledigen miissen, bevor sie verwendet werden kénnen.
Sei dies zwecks der Initialisierung von Variablen oder dem Aufbau einer Datenbankver-
bindungen, mit der spater dann der Web Service arbeiten soll. Denn der Aufbau einer
Datenbankverbindung bei jedem Aufruf einer Web Service-Operation wiirde nur unnétige
Zeit kosten.

Um nun solche Initialisierungsaufgaben durchfiihren zu konnen, stellt Axis2 ein Interface
namens ServiceLifeCycle zur Verfligung, welches die Methoden startUp und shutDown definiert.
Hat man dieses Interface innerhalb seines Web Services implementiert, werden die startUp
und shutDown Methoden jeweils bei Start- und Beendigung des Web Services aufgerufen
[FTWo7].

Verwendung in dieser Arbeit

Mittels Axis2 in der Version 1.5 werden alle im Rahmen dieser Arbeit notwendigen Web
Services nach dem Top-Down Ansatz entwickelt und angeboten. Axisz kommt zudem auch
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bei der Entwicklung des Web Service-Clients zum Einsatz, mittels dem die Festkorpersimu-
lationsanwendung gesteuert wird.

3.2. gSOAP

Das gSOAP Toolkit3? ermdglicht es ebenfalls wie Axis2 Web Services zu entwickeln, aber
nicht mit Java, sondern mit C und C++. Um die Web Services zu erzeugen, bietet das Toolkit
Werkzeuge an, mit denen WSDL-Dokumente und die damit verbundene XML-Schemas in
einen C/C++ Code umgewandelt werden konnen. Die enthaltenen Werkzeuge sind aber
auch dazu in der Lage, einen bereits vorhandenen C/C++ Legacy Code als Web Services
bereitzustellen [Eng1o].

Das gSOAP Toolkit ist konform zum WS-I Basic Profile 1.0a, 1.1, 1.2 und erméglich somit
eine Interoperabilitdt zwischen gSOAP und anderen SOAP Stacks wie WCF (Windows
Communication Foundation), .NET und Axis. Es unterstiitzt zudem sehr viele Standards wie
SOAP 1.1/1.2 (RPC Style als auch Document/Literal Style), WSDL 1.1, UDDI v2, WS-Policy
1.2/1.5, WS-SecurityPolicy 1.2, WS-RelieableMessaging und WS-Addressing. Das Toolkit
wird von den meisten Plattformen unterstiitzt und ist daher auch sehr portabel. Durch
den sehr geringen Speicherverbrauch und der hohen Performanz, eignet es sich sogar fiir
eingebettete Systeme [Eng10].

Bereitstellung der Web Services

Fiir das Bereitstellen der Web Services in einem Netzwerk, bietet gSOAP den Entwicklern
unterschiedliche Moglichkeit an. Zum einem ist es moglich, die entwickelten Web Services
mittels CGI/FastCGI oder eines Apache HTTP Server Mods fiir gSOAP bereitzustellen.

Das Toolkit bietet einem aber auch die Moglichkeit einen Standalone-Server zu entwickeln,
mittels einer mitgelieferten Server Bibliothek die aber nur SOAP-RPC unterstiitzt [Eng10].

Verwendung in dieser Arbeit

Das gSOAP Toolkit kommt nur fiir Vergleichszwecke in dieser Arbeit zum Einsatz, da es als
Alternative zu Axis2 herangezogen und damit auch verglichen wird.

Shttp://www.cs.fsu.edu/“engelen/soap.html
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3.3. Apache ODE

Apache ODE# (Orchestration Director Engine) ist eine Java Implementierung fiir das Ausfiih-
ren von Geschiftsprozessen, welche auf Basis von WS-BPEL spezifiziert wurden [ode10].

Die ODE ist dazu imstande kurzlebige als auch langlebige Prozesse auszufiihren, mittels
denen Web Services orchestriert werden konnen. Die ODE kann auch nach einer im verwen-
deten Prozess definierten Vorgehensweise mit Web Services interagieren, SOAP-Nachrichten
senden und empfangen, als auch Datenmanipulationen und Fehlerbehandlungen durch-
fithren. Von der ODE wird das Hot-Deployment von Prozessen unterstiitzt und sie stellt
auch ein Management-Interface fiir Prozesse, Instanzen und Nachrichten zur Verfiigung
[ode1o].

Deployment von Prozessen in ODE

In ODE koénnen mehrere Prozesse mit all ihren relevanten Artefakten, die fiir ein erfolgreiches
Deployment benotigt werden, zu einer Art Deployment Bundle zusammengefasst werden.
Dieses Bundle ist dabei nichts anderes als ein Ordner, in dem neben den Prozess-Definitionen
auch noch der Deployment Descriptor, die WSDLs und die XSDs enthalten sind. Beim
Deployment Descriptor handelt es sich um ein XML-Dokument namens deploy.xml. In diesem
Dokument wird unter anderem definiert, welche Prozesse im Projekt enthalten sind und
gegen welche Web Services sie gebunden werden sollen [ode1o].

Das Deployment von solchen Bundles geschieht in ODE sehr einfach. Fiir das Deployment
muss lediglich das Bundle bzw. der Ordner des Bundles, in den /WEB-INF/processes Ordner
der ausgepackten WAR Distribution von ODE kopiert werden. Da ODE das Hot-Deployment
von Prozessen unterstiitzt, konnen die neuen bzw. verdnderten Prozesse zur Laufzeit ge-
laden und zur Verfligung gestellt werden. Mittels der Konsolen-Ausgaben oder tiber das
Management-Interface kann dann leicht festgestellt werden, ob das Deployment erfolgreich
war. Im Fehlerfall werden einem dann auch mittels der Konsole Hinweise iiber die moglichen
Fehlerursachen geliefert. Zudem konnen auch mittels eines Web-Interfaces von ODE neue
Prozesse deployt werden.

Verwendung in dieser Arbeit

Im Rahmen dieser Arbeit kommt die ODE in der Version 1.3.5 zum Einsatz und wird fiir
das Ausfiihren von BPEL-Prozessen verwendet.

4http://ode.apache.org/

35


 http://ode.apache.org/

3. Verwendete Software

3.4. Apache Tomcat

Apache Tomcat ist eine Implementierung der Java Servlet und Java Server Pages (JSP)
Technologien. Zum Zeitpunkt des Verfassens dieser Arbeit gab es im Wesentlichen drei
unterschiedliche Versionen, die Tomcat 7.0, Tomcat 6.0 und Tomcat 5.5. Der Grund hierfiir
ist, dass jede Version von Apache Tomcat eine unterschiedliche Version an Servlet und JSP
Spezifikationen unterstiitzt. Einer der wichtigsten Komponenten von Apache Tomcat ist der
sogenannte Servlet-Container Catalina [Nekio].

Verzeichnisstruktur

Das zentrale Verzeichnis von Tomcat bildet das sogenannte CATALINA_HOME Verzeichnis.
Es steht fiir das Root-Verzeichnis der Tomcat Installation und dort werden alle statischen
Bestandteile von Tomcat abgelegt zu denen der //ib Ordner und die ganzen Kommandozeilen-
Skripte gehoren. Alle nicht statischen Bestandteile wie Log-Dateien, welche wéahrend der
Laufzeit entstehen, werden in dem CATALINA_BASE Verzeichnis abgelegt. Tomcat bietet
die Moglichkeit mittels der CATALINA_BASE Umgebungsvariable mehrere dieser Verzeich-
nisse anzulegen und ermoglicht es somit, mehrere unterschiedlich konfigurierte Instanzen
zu erzeugen. Standardmaflig entspricht das CATALINA_BASE dem CATALINA_HOME
Verzeichnis [Nek1o, BDo3].

Webapplikationen

Eine Webapplikation wird durch eine bestimmte Verzeichnis-Hierarchie und darin enthaltene
Dateien definiert. Diese Webapplikationen konnen direkt in Catalina verwendet werden, aber
man kann sie auch zu einem Web-Archiv (WAR) packen. Ein Web-Archiv ist dabei nichts
anderes als ein Zip-Archiv, welches im Dateinamen auf *.war endet [Nek1o].

Deployment von Webapplikationen

Damit eine Webapplikation ausgefiihrt werden kann, muss sie in einem Servlet-Container
deployt werden. Fiir das Deployment von Webapplikationen in Tomcat geniigt es schon,
die gepackten oder nicht gepackten Webapplikationen in den /webapps Ordner zu kopieren.
Nach einer Installation oder Update sollte man aber immer Tomcat neustarten, damit alle
Anderungen {ibernommen werden. Im Falle eines Web-Archivs wird das Web-Archiv von
Tomcat in den /webapps ausgepackt und beim Entfernen des Web-Archivs auch wieder
geloscht. Als Alternative zum direkten Kopieren der Webapplikationen in den /webapps
Ordner, kann man auch die Manager Webapplikation von Tomcat verwenden. Mithilfe
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dieser speziellen Webapplikation kann man tiber ein Web-Interface neue Webapplikationen
hinzuftigen oder entfernen und das sogar ohne Tomcat neustarten zu miissen [Nek1o].

Verwendung in dieser Arbeit

Im Rahmen dieser Arbeit kommt Tomcat in der Version 6.0.26 zum Einsatz und wird fiir
das Deployment der von Apache Axis2 und Apache ODE bereitgestellten Web-Archive
verwendet.

3.5. Genutzte Werkzeuge

Zum Erstellen der WSDL-Beschreibung und des Java Codes aller im Rahmen dieser Arbeit
entwickelten Web Services kommt die Eclipse IDE> in der Version 3.5.2 mit installierter
Web Tools Platform® (WTP) zum Einsatz. Fiir das Generieren der Axis Web Services aus
der WSDL-Beschreibung wurde aber nicht die WTP verwendet. Anstelle dessen wurde ein
Ant-Skript von Axis2 verwendet, welches das WSDLz2Java Werkzeug von Axis2 ausfiihrt,
um aus der WSDL-Beschreibung den Java Code zu generieren. Fiir die Paketierung und das
Deployment des Web Services wurde ebenfalls ein Ant-Skript verwendet.

In dieser Arbeit kam neben Eclipse auch noch die Netbeans IDE7 zum Einsatz, welche zur
Entwicklung der grafischen Benutzeroberfldche verwendet wurde.

Tests

Um alle Web Services und die BPEL-Prozesse zu testen und Fehler aufzufinden, kam das
Tool soapUI® in der Version 3.5 zum Einsatz. Dieses Tool bietet umfangreiche Moglichkeiten
SOAP basierte Web Services zu testen. Es bietet aber auch die Moglichkeit selbst einen
HTTP-Server aufzusetzen, damit man mittels soapUI z. B. auch einen Web Service emulieren
kann, um die Kommunikation zwischen zwei Web Services testen zu konnen.

Shttp://www.eclipse.org/
Shttp://wuw.eclipse.org/webtools/
7http://netbeans.org/
8http://wuw.soapui.org/
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4. Simulationsanwendung fur
Festkorpersimulationen

In diesem Kapitel soll nun die Simulationsanwendung fiir Festkorpersimulationen des IMWEF
vorgestellt und analysiert werden. Dabei soll gekldrt werden, um was es sich eigentlich genau
bei dieser Simulationsanwendung handelt und wie dort Simulationen durchgefiihrt werden.
Es soll zudem auch verdeutlicht werden, aus welchen einzelnen Komponenten die Simulati-
onsanwendung besteht und wie diese einzelnen Komponenten zusammenwirken. Daraus
ableitend werden dann die einzelnen Komponenten zu logischen Einheiten gruppiert und
das Konzept fiir den Simulationsworkflow entworfen. Ziel des neuen Simulationsworkflows
ist es, die Festkorpersimulationen in Zukunft automatisch durchzufiihren zu kénnen.

Im Folgenden werden nun die Namen aller zur Simulationsanwendung gehorenden Kompo-
nenten mit dem Prafix Opal beginnen, welcher fiir Ostwald-Ripening of Precipitates on an Atomic
Lattice steht. Damit soll die Zugehorigkeit der Komponenten zur Simulationsanwendung
verdeutlicht werden.

4.1. Ziel der Festkorpersimulation

Die Simulationsanwendung fiir Festkorpersimulationen basiert auf der Arbeit [BSo3] und
der Verfasser dieser Arbeit ist zudem auch der Autor der in Fortran implementierten Simula-
tionsanwendung. Mithilfe eines Monte-Carlo-Algorithmuses wird in dieser Arbeit numerisch
versucht, die Bildung von kohdrenten Ausscheidungen in einem kubisch-raumzentrierten
(bcc) a-Eisen auf Atomarer-Ebene zu modellieren. Da bei den Simulationen ein Monte-
Carlo-Algorithmus zum Einsatz kommt, spricht man in diesem Zusammenhang auch von
Monte-Carlo-Simulationen (MC-Simulation). Unter dem Begriff Monte Carlo werden allge-
mein Algorithmen verstanden, bei denen Zufallszahlen zum Einsatz kommen, um bestimmte
Probleme zu 16sen [Votoy]. Das Ziel der in der Arbeit [BSo3] eingesetzten Monte-Carlo-
Simulation ist es nun, ein tiefergehendes physikalisches Verstindnis der thermischen Alte-
rung in kupferlegierten Stahlen zu erhalten. Dazu werden neben den einfacheren bindren
Systemen auch die quaterndren Systeme behandelt. In bindren Systemen werden nur zwei
Legierungselemente (Eisen und Kupfer) bei einer Simulation betrachtet, wobei hingegen bei
quaterndren Systemen vier Legierungselemente (Eisen, Kupfer, Nickel und Mangan) zum
Einsatz kommen [BSo3].
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4. Simulationsanwendung fir Festkérpersimulationen

Nach [BSo3] tritt bei Legierungen eine thermische Alterung ein, was bedeutet, dass sich
die urspriinglichen Materialeigenschaften von Legierungen iiber die Zeit verdndern. Diese
Veranderung geschieht dabei je nach Umgebungsbedingung unterschiedlich schnell. Es
wird in der Arbeit hervorgehoben, dass diese thermische Alterung von sicherheitsrelevanter
Bedeutung sein kann. Als Beispiele fiir diese Sicherheitsrelevanz werden kupferlegierte
Stahl-Rohrleitungen und Stahl-Druckbehilter aufgefiihrt. Der Grund hierfiir ist, da diese
sowohl in konventionellen Kraftwerken als auch in Kernkraftwerken zum Einsatz kommen
und dort sehr hohen Temperaturen von bis zu einigen Hundert Grad Celsius ausgesetzt
werden. Werden diese Werkstoffe nun tiber einen lingeren Zeitraum diesen Temperaturen
ausgesetzt, tritt eine Verfestigung ein, die eine Zdhigkeitsabnahme des Werkstoffes zur Folge
hat [BSo3].

4.2. Verwendetes Simulationsmodell

| O Leerstelle
‘ @ A-Atom

Abbildung 4.1.: Darstellung eines kubisch-raumzentrierten Kristallgitters mit eingezeichne-
ten ersten und zweiten Nachbarn und einer Leerstelle [BSo3]

Das fiir die Monte-Carlo-Simulation verwendete Programm basiert auf der Arbeit [SBMg6]
und dessen zugrunde gelegtes Simulationsmodell kann nach [BSo3] wie folgt beschrieben
werden:

Ein kubisch-raumzentriertes Kristallgitter wird mit N = 2 % L3 Atomen der Atomsorten A,
B, C und D und einer Leerstelle V besetzt, wobei L die Gitterkonstante ist. Der Faktor 2
resultiert aus dem kubisch-raumzentrierten Kristallgitter, da dessen Elemtarzelle aus zwei
Atomen aufgebaut ist. Fiir eine genaue Beschreibung der unterschiedlichen Kristallstruk-
turen, sei der Leser auf [KHog] verweisen. Die Sorte A steht dabei fiir Eisen (Fe), B fur
Kupfer (Cu), C fiir Nickel (Ni) und D fiir Mangan (Mn). Die Leerstelle ist ein nicht besetzter
Gitterplatz in das eines der acht ersten Nachbaratome der Leerstelle hineinspringen kann
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(siehe Abbildung 4.1). Durch einen Sprung eines Nachbaratoms in die Leerstelle, tauschen
das gesprungene Atom und die Leerstelle ihre Pldtze. Jeder dieser Spriinge wird als ein
Monte-Carlo-Schritt bezeichnet, da nach gewichteten Wahrscheinlichkeiten bestimmt wird,
welcher der ersten Nachbaratome in die Leerstelle springen darf. Diese Sprungwahrschein-
lichkeit fiir jeden Sprungkandidaten wird unter Beriicksichtigung seines ersten und zweiten
Nachbars berechnet. Zudem ist sie auch abhédngig von den fiir die Simulation verwendeten
Parametern, wie Temperatur und Sprungenergien der einzelnen Atomsorten. Je hoher die
Sprungwahrscheinlichkeit eines Atoms ist, desto wahrscheinlicher wird es in die Leerstelle
springen.

Abbildung 4.2.: Bildung von Ausscheidungen mittels der Monte-Carlo-Simulation ausge-
hend von einem Initial-Kristallgitter nach [MBHS10]

Fithrt man nun sehr viele dieser Monte-Carlo-Schritte durch, bilden sich durch standiges
Verschieben der Leerstelle die Ausscheidungen (siehe Abbildung 4.2) [BSo3]. Fiir eine
ausfiihrlichere Beschreibung des verwendeten Simulationsmodells, sei der Leser [BSo3]
verwiesen.

4.3. Aufbau und Funktionsweise der Simulationsanwendung

Alle Festkorpersimulationen, die im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrt werden, konzentrie-
ren sich speziell auf die Kinetik und die Mechanismen der Ausscheidungsbildung. Damit
wird beabsichtigt, ein besseres Verstandnis in den Wachstumsprozess und die anschliefSende
Ostwald-Reifung von Ausscheidungen zu erhalten. Die Ostwald-Reifung beschreibt den
Prozess des Entzuges von Kupferatomen einer kleineren Ausscheidung und der Zufiihrung
dieser entzogenen Atome zu einer grofleren Ausscheidung. Fiir eine genaue Beschreibung
der Ostwald-Reifung wird auf [Voo85] verweisen.

Um nun einen Einblick in den Wachstumsprozess und die Ostwald-Reifung von Ausschei-
dungen zu erhalten, wird in den zu der MC-Simulationsanwendung nachgelagerten Fortran
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4. Simulationsanwendung fir Festkérpersimulationen

Anwendungen, je nach Konfiguration, alle n Monte-Carlo-Schritte das aktuell vorliegende
Kristallgitter analysiert. Durch die Analyse soll festgestellt werden, wie viele Ausschei-
dungen sich schon gebildet haben, wie viele bzw. welche Atome sich in den einzelnen
Ausscheidungen befinden, wie grofs die Radien der Ausscheidungen sind und an welcher
Position sich diese im Kristallgitter befinden.

[ OpalBCC H OpalABCD }

<
o
i
[ OpalMC ] >
®
2
[ OpalCLUS } 2
o
[ OpalXYZR }
v

Abbildung 4.3.: Darstellung der Komponenten der Simulationsanwendung fiir Festkorper-
simulationen mit deren Abhéngigkeiten in Richtung der eingezeichneten
Vorgehensweise.

Aufgrund der Spezialisierung der durchzufiihrenden Analysen besteht die momentane
Simulationsanwendung aus fiinf monolithischen Fortran Anwendungen, die aber in der
Ausfiihrungsreihenfolge voneinander abhingig sind. In der Abbildung 4.3 werden diese
Fortran Anwendungen dargestellt, mit Hervorhebung der OpalMC Anwendung als zentrales
Element.

OpalBCC und OpalABCD

An erster Stelle in der Ausfiihrungsreihenfolge stehen die Fortran Anwendungen OpalBCC
und OpalABCD, mit dessen Hilfe Konfigurationsdateien erstellt werden. Diese Konfigurati-
onsdateien werden von der Monte-Carlo-Simulation als Eingabe benétigt, da sie notwendige
Informationen fiir die Durchfithrung der Simulation beinhalten.

Der Suffix BCC in der OpalBCC Anwendung steht fiir Body Centered Cubic, also fiir das
bereits erlduterte kubisch-raumzentrierte Kristallgitter in Kapitel 4.2 zuvor. Mithilfe der
OpalBCC Anwendung wird ein anfangliches kubisch-raumzentriertes Kristallgitter erzeugt,
von dem ausgehend dann die einzelnen Monte-Carlo-Schritte durchgefiihrt werden. Bei der
Generierung des Gitters muss dabei angegeben werden, wie viele Atome N = 2 % L3 das
Kristallgitter haben soll. Zudem muss auch die Konzentration der Atomsorten A, B, C und
D angegeben werden, wobei diese bei den Atomsorten B, C und D nur wenige Atomprozent
betrdgt. Die einzelnen Atome werden zuféllig tiber das Gitter verteilt. Auf diese Weise wird
als initiales Gitter ein Mischkristall aufgebaut.
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s Die Anwendung OpalABCD wird benétigt, um die Energiekonfigurationen fiir die Monte-
Carlo-Simulation zu erstellen. Mithilfe dieser Anwendungen werden die einzelnen Bindungs-
energien zwischen den jeweiligen Atompaaren der Atomsorten A, B, C und D definiert, sowie
die Aktivierungsenergien in Abhidngigkeit von inter-atomaren Wechselwirkungs-Energien,
Leerstellen-Wechselwirkungsenergien und Nachbarschaftsbeziehungen berechnet.

OpalMC

Das generierte bec Kristallgitter und die Energiekonfiguration werden im néachsten Schritt
an die Anwendung OpalMC tiibergeben, welche fiir die Monte-Carlo-Simulation zustiandig
ist. Der Suffix MC steht fiir Monte-Carlo und das verwendete Simulationsmodell fiir die
Monte-Carlo-Simulation wurde bereits in Kapitel 4.2 vorgestellt.

Die OpalMC Anwendung benétigt aber noch zusitzliche Konfigurationen, damit sie aus-
gefiihrt werden kann. Das wire zum einen die Anzahl der Snapshots, die Snapshot-Frequenz
und die Checkpoint-Frequenz. Mit dem Begriff Snapshot ist bildlich gesprochen, ein Schnapp-
schuss des momentanen Zustandes des bcc Kristallgitter gemeint. Genau gesagt werden
in diesem Snapshot die momentanen Positionen aller Atome im Kristallgitter gespeichert.
Mithilfe dieser Variablen wird definiert, wie viele solcher Snapshots insgesamt wahrend
einer MC-Simulation erstellt werden sollen. Durch die Snapshot-Frequenz kann der OpalMC
Anwendung mitgeteilt werden, nach wie vielen MC-Schritten jeweils solch einen Snapshot
erstellen werden soll. Mochte man beispielsweise 50 * 107 MC-Schritte durchfithren und
dabei 500 Snapshots erzeugen, miisste man die Snapshot-Frequenz auf (50 * 10%) /500 = 108
setzen. Bei der Checkpoint-Frequenz handelt es sich um einen Wert mittels dessen angegeben
wird, nach wie vielen Snapshots ein Checkpoint angelegt werden soll. Wie der Name schon
vermuten ldsst, handelt es sich dabei um einen Sicherungspunkt. In diesem werden neben
den in Snapshots gespeicherten Atomkoordinaten der B, C und D Atome zusitzlich die
Koordinaten der Matrix Atome (Atomsorte A) gespeichert. Dies fiihrt jedoch zu einem
erhohten Speicherbedarf.

OpalCLUS und OpalXYZR

Die zur MC-Simulation nachgelagerten Anwendungen OpalCLUS und OpalXYZR haben die
Aufgabe, die von der MC-Simulation erstellen Snapshots zu analysieren und auszuwerten.
Das Suffix CLUS steht dabei fiir Cluster bzw. Ausscheidungen und das Suffix XYZR fiir die
XYZ-Position der Ausscheidung im Kiristallgitter und deren Radius R.

Die OpalCLUS Anwendung ist fiir das Auffinden von Clustern durch Anlegen von Nachbar-
schaftslisten aller Atome in den Snapshots zustdndig, sowohl als auch fiir das Identifizieren
der zu einem Cluster gehdrenden Atome.

43



4. Simulationsanwendung fir Festkérpersimulationen

Die OpalXYZR Anwendung berechnet dann auf Basis der zuvor ermittelten Cluster, die
Radien der einzelnen Cluster im Kristallgitter.

4.3.1. Datenfluss

——
Opal opalbcc.dat

"
BCC abcd0001.dat

- ) >

— Opal abcd0002.dat Opal | cluspos0001.dat Opal

Opal MC CLUS XYZR
ABCD .
- J opal.in
Snap- clusidio001.dat xyzr0001.dat,
shots, ... checkpoint0001.chkpt, cprec0001.dat,
checkpoint0011.chkpt, disrad0001.dat

mO0001.dat

Abbildung 4.4.: Darstellung der Datenfliisse der einzelnen Komponenten mit Hervorhebung

des Datenflusses mit dem Suffix ooo1, also des ersten Snapshots

Mithilfe der Abbildung 4.4 soll verdeutlicht werden, welche Daten bei einer Festkorpersimu-
lation entstehen und wie diese verwendet werden. In den folgenden Dateinamen wird des
Ofteren die Abkiirzung X verwendet, welche stellvertretend fiir eine vierstellige Nummer
stehen soll, mit der die einzelnen Dateien durchnummeriert werden.
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e opal.in, opalbcc.dat - Die von der Opal ABCD Anwendung erzeugte Energiekonfigura-

tion und die vom Benutzer zu definierenden Paramater Snapshots, Snapshot-Frequenz
und Checkpoint-Frequenz, werden zu einer gemeinsamen Datei namens opal.in verei-
nigt. Das von der OpalBCC Anwendung erzeugte bcc Kristallgitter wird in die Datei
opalbcc.dat gespeichert. Es ist aber nicht notwendig, fiir jede Simulation diese Dateien
jedes Mal erneut zu erstellen. Denn bei der Durchfithrung von Fallstudien benétigt
man nicht unbedingt fiir jede Simulation ein neues Initial-Kristallgitter, sondern das
Austauschen der Temperatur kann schon gentigen.

abcdX.dat, checkpointX.chkpt — Die von der OpalMC Anwendung erzeugten Snaps-
hots werden in Dateien mit Namen opalabcdX.dat gespeichert und die erzeugten
Checkpoints in Dateien mit Namen checkpointX.chkpt.

clusposX.dat, clusidiX.dat — Die von der OpalMC Anwendung erstellen abcdX.dat Da-
teien, miissen jeweils einzeln von der Opal CLUS Anwendung analysiert und verarbeitet
werden. Als Ausgabe erzeugt sie fiir jeden Snapshot eine Datei namens clusposX.dat, in
der die gefundenen Ausscheidungen protokoliert werden. Des Weiteren wird auch eine



4.4. Untergliederung in logische Einheiten

Datei namens clusidiX.dat erstellt, in der protokoliert wird, wie viele Ausscheidungen
es gibt, die ein Atom haben, die zwei Atome haben usw.

o xyzrX.dat, cprecX.dat, disradX.dat, mX.dat — Diese Dateien sind das Resultat der
Analyse der Radien und in ihnen wird die Radiusverteilung, der mittlerer Radius und
die Anzahl der Ausscheidungen herausgeschrieben.

4.4. Untergliederung in logische Einheiten

Der ganze Simulationsworkflow, welcher bereits in seiner Grundstruktur im vorherigen
Kapitel 4.3 beschrieben wurde, kann in vier grundlegende Phasen aufgeteilt werden: Die
Vorbereitungsphase, die Simulationsphase, die Analysephase und die Visualisierungsphase.
Die Abhingigkeiten dieser Phasen zueinander werden in der Abbildung 4.5 dargestellt.
Durch die Aufteilung des Simulationsworkflows in diese vier Phasen soll die Bildung
der logischen Einheiten der Simulationsanwendung vereinfacht werden. Denn nach der
Zuordnung der Komponenten zu den Phasen lassen sich dann auch einfach die logischen
Einheiten bilden.

(Nachbereitung)

[VorbereitungH Simulation H Analyse HVisuaIisieruan
5 ! :

: v
Eingabewerte aus ab- Analyse der MC

initio Berechnungen Ausgaben
B Tx N() R() &)

Abbildung 4.5.: Abstrakter Simulationsworkflow untergliedert in vier Phasen

In der Vorbereitungs-Phase werden alle notwendigen Schritte durchgefiihrt, damit die Monte-
Carlo-Simulation ausgefiihrt werden kann. Daher konnen dieser Phase die Anwendungen
OpalABCD und OpalBCC zugeordnet werden. Der Simulations-Phase ldsst sich nur die
OpalMC Anwendung zuordnen, da nur diese Anwendung fiir die Monte-Carlo-Simulation
notwendig ist.

Die Phasen Analyse und Visualisierung konnte man zu einer Nachbereitungs-Phase vereinen,
aber diese Phasen wurden bewusst separat gelassen, um eine feinere Aufteilung der logischen
Einheiten zu erhalten. Durch diese Aufteilung lassen sich nun die OpalCLUS und OpalXYZR
Anwendungen der Analyse-Phase zuordnen. Im Vergleich zur OpalCLUS Anwendung
benoétigt die OpalXYZR Anwendung so gut wie keine Rechenzeit und wird daher auch
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4. Simulationsanwendung fir Festkérpersimulationen

immer im Rahmen der Analyse zusammen mit der OpalCLUS Anwendung ausgefiihrt.
Daher werden diese zwei bislang separaten Anwendungen spéter beim Entwurf der Web
Services in Kapitel 5 zu einem Web Service zusammengefasst und bilden somit eine logische
Einheit.

Die Visualisierungphase wurde als einzige bisher noch nicht angesprochen. Fiir die Visua-
lisierung von Daten, die wahrend einer Simulation entstanden sind, kommen im IMWEF
unterschiedliche Programme zum Einsatz. Dazu gehoren MatLab der MathWorks, Inc.?,
die 3D-Visualisierungsprogramme VMD?, RasMol3 und POV-Ray#, als auch das Programm
Gnuplot> zum Erstellen von Grafiken. Von diesen Programmen kommt Gnuplot im Rahmen
dieser Arbeit zum Einsatz.

Das Resultat der Zuordnung der Komponenten in diese vier Phasen ist nun, dass die
Anwendungen OpalABCD, OpalBCC und OpalMC jeweils fiir sich schon eine logische
Einheit bilden. Nur bei den Anwendungen OpalCLUS und OpalXYZR macht es Sinn, sie in
eine logische Einheit zu gruppieren.

4.5. Momentane Simulationsvorgehensweise

Um momentan Festkorpersimulationen durchfiihren zu konnen, sind sehr viele manuelle
Zwischenschritte notig. Dies beginnt schon bei der Erstellung der opal.in Datei, da sie sowohl
aus Parametern besteht, die der Benutzer direkt selbst angeben muss (Anzahl der Snapshots,
usw.) und zum anderen aus Parametern besteht, die mittels der OpalABCD Anwendung
generiert wurden. Da es momentan kein Script oder Programm gibt, welches diese Parameter
automatisch in eine opal.in Datei zusammenfasst, muss der Benutzer diese Datei von Hand
erstellen. Das ist natiirlich sehr aufwéandig und kann leicht zu Copy-Paste-Fehlern fiihren.

Ein allgemeines Problem bei allen fiir die Simulation verwendeten Fortran Anwendungen ist,
dass keine der Anwendungen, bis auf in begrenzter Weise OpalMC, Argumente beim Aufruf
akzeptieren und sich somit nicht konfigurieren lassen. Das hat zur Folge, dass alle Parameter
wie die Anzahl der Atome und die Grofie des Kristallgitters fix in den Quellcode geschrieben
werden. Somit ist jede Anwendung nach dem Kompilieren fest auf eine Konfiguration
ausgerichtet. Mochte man nun also eine Fallstudie mit unterschiedlicher Anzahl an ABCD-
Atomen durchfiihren, muss man fiir jede Fallstudie die Parameter im Quellcode manuell
anpassen und die Anwendung fiir diese eine Fallstudie rekompilieren. Das ist natiirlich
sehr aufwiandig und diese Anwendungen wéren somit nicht fiir den zu entwickelnden

thttp://www.mathworks.de/
2http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Shttp://www.umass.edu/microbio/rasmol/
4http://www.povray.org/
Shttp://www.gnuplot.info/
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4.6. Anforderungen an die workflow-basierte Festkérpersimulationsanwendung

Simulationsworkflow einsetzbar. Daher mussten im Rahmen dieser Arbeit alle Fortran
Anwendungen soweit erweitert werden, dass sie Argumente bzw. Ubergabeparameter beim
Aufruf akzeptieren konnen. Da der Quellcode der OpalMC Anwendung dieser Arbeit nicht
zur Verfligung stand, hat das IMWF nach Absprache die dementsprechenden Anderungen
in dieser Anwendung durchgefiihrt.

Alle Fortran Anwendungen miissen bis jetzt auch manuell aufgerufen werden und es wird
nicht automatisch nach Beendigung einer vorhergehenden Anwendung, die Ausfithrung der
ndchsten Anwendung angestoflen. Das hat zur Folge, dass man sich gezwungen sieht, jeden
Snapshots der wihrend einer MC-Simulation entstanden ist, von Hand mittels Aufruf der
OpalCLUS und OpalXYZR Anwendung zu analysieren. Bei mehr als 100 Snapshots ist das
eine sehr zeitaufwandige Aufgabe, da die Berechnung der Ausscheidungen eines Snapshots
auf einem gewdhnlichen Desktop-PC schon bis zu 20 Minuten dauern kann.

4.6. Anforderungen an die workflow-basierte
Festkorpersimulationsanwendung

In diesem Abschnitt sollen nun die Anforderungen an die workflow-basierte Festkorpersimu-
lationsanwendung erfasst werden, die es gilt, im Rahmen dieser Arbeit zu entwickeln. Die im
Folgenden aufgelisteten Anforderungen wurden in Zusammenarbeit mit dem IMWF erfasst.
Die Anforderungen werden bereits schon in diesem Kapitel geklart, damit man dadurch ein
besseres Verstdndnis fiir die folgenden Kapitel erhilt, die nun alle mit der Entwicklung der
workflow-basierten Festkorpersimulationsanwendung zu tun haben.

4.6.1. Automatisierung der Festkorpersimulationen

Eine klare Anforderung an die zu entwickelnde Festkorpersimulationsanwendung ist, dass
die bisher manuell auszufiithrenden Festkorpersimulationen in Zukunft automatisiert werden.
Diese Automatisierung soll auf Basis der Workflow Technologie geschehen und neben der ei-
gentlichen Monte-Carlo-Simulation auch die dazugehorigen Vor- und Nachbereitungsschritte
umfassen.

4.6.2. Effiziente Ausfiihrung von Festkdrpersimulationen

Da es sich bei den Anwendungen fiir die MC-Simulation und Analyse der generierten Daten
um sehr rechenintensive Anwendungen handelt, ist eine moglichst weitgehende Ausnutzung
der zur Verfiigung stehenden Rechenleistung anzustreben. Zwar ist es aufgrund des MC-
Simulationsmodells nicht moglich, die Berechnungen innerhalb einer MC-Simulation zu
parallelisieren, aber dennoch sollte eine parallele Ausfithrung mehrerer MC-Simulationen
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ermoglicht werden. Dies ist notwendig, um effizient Fallstudien durchfiihren zu kénnen.
Fiihrt man nun aber mehrere Fallstudien parallel durch, kommt man schnell zur Situation,
dass die Rechenleistung eines Rechners nicht mehr ausreichend ist. Durch die Bereitstellung
der Fortran Anwendungen als Web Services liegt es nahe, einen verteilten Ansatz bei
der Implementierung zu wéahlen, sodass sich an einer Simulation auch mehrere Rechner
beteiligen kénnen. Es sollte also moglich sein, dass die mittels Web Services angebundenen
Fortran Anwendungen auf verschiedenen Rechnern deployt werden kénnen.

4.6.3. Bedien- und Steuerbarkeit

Die momentane Simulationsvorgehensweise benotigt sehr viel manuelles Eingreifen und
Eingaben vom Benutzer, um tiberhaupt eine Simulation durchfithren zu kénnen (siehe Kapitel
4.5). In Zukunft sollten aber dafiir moglichst wenig Eingaben vom Benutzer und auch kein
manuelles Eingreifen wahrend einer Simulation mehr notwendig sein. Das Erstellen einer
neuen Festkorpersimulation soll dabei iiber eine grafische Oberfliche geschehen. Mittels
dieser grafischen Oberfldche soll auch ersichtlich werden, in welchem Zustand sich die
erstellten Simulationen befinden und wie weit fortgeschritten sie schon sind. Es muss auch
die Moglichkeit gegeben werden, eine aktive Simulation zu jeder Zeit abbrechen zu kénnen.
Eine weitere Anforderung besteht darin, dass man zur Laufzeit die Anzahl der fiir die
Simulationen zur Verfiigung stehenden Rechenkerne pro Rechner regulieren kann. Diese
Anforderung entstand aus der Notwendigkeit, dass die Festkopersimulationsanwendung
auch auf einem Desktop-PC eingesetzt werden kann, auf dem nebenher auch noch gearbeitet
wird. Um also zu verhindern, dass alle Rechenkerne durch Simulationen belegt werden, muss
die Anzahl der verwendbaren Rechenkerne auf einem Rechner reguliert werden kénnen.

4.6.4. Zuverlassigkeit

Je nach verwendeter Konfiguration einer MC-Simulation kann die Ausfithrungsdauer meh-
rere Wochen betragen. Daher ist ein zuverldssiges System unabdingbar, welches auch tiber
mehrere Wochen hinweg korrekt funktioniert. Das Simulations-Framework und der Work-
flow miissen daher so implementiert werden, dass sie kleinere Fehler kompensieren kénnen
und somit ein Absturz der Simulation verhindern.

4.6.5. Einsatzbereich

Die zu entwickelnde Festkorpersimulationsanwendung muss so implementiert werden, dass
sie auf Unix-Systemen zum Einsatz kommen kann.



5. Anbieten der Simulationsanwendung als
Web Services

Um die Festkorpersimulationsanwendung in einen Simulationsworkflow einbinden zu
konnen, miissen zuerst die einzelnen logischen Einheiten der Simulationsanwendung als Web
Service bereitgestellt werden. Dieser Schritt ist notwendig, da in BPEL nur eine Interaktion
mit Web Services moglich ist, um die Plattformunabhéangigkeit zu gewahrleisten, sowohl
als auch entfernte Services in einem Netzwerk aufrufen zu kénnen. Ein direkter lokaler
Aufruf einer Anwendung aus einem BPEL Prozess heraus ist daher nicht moglich und man
kann deshalb auch nicht die einzelnen monolithischen Fortran Anwendungen direkt in den
Simulationsworkflow einbinden.

Da der Legacy Code der Simulationsanwendung moglichst wenig modifiziert werden soll
und auch kein schon vorhandenes Web Service-Toolkit fiir Fortran existiert, ware es sehr
aufwendig, die Web Services direkt in Fortran zu implementieren, falls das tiberhaupt
moglich ist. Von daher muss man also die Funktionen, welche in der Simulationsanwendung
als Web Services angeboten werden sollen, iiber einen Web Service bereitstellen, welcher
mittels einer anderen Programmiersprache implementiert wurde. Dazu muss aber eine
Schnittstelle zwischen der Web Service Implementierung und dem nativen Fortran Code
hergestellt werden. Diese Schnittstelle kann mittels eines Wrappers realisiert werden. Ein
Wrapper wird dazu verwendet, um eine oder mehrere Funktionen, in diesem Fall der Fortran
Code bzw. dessen Funktionen, zu umhiillen [Clio3].

Es gibt nun verschiedene Ansdtze, um solch einen Wrapper zu realisieren und in diesem
Kapitel sollen die Vor- und Nachteile der einzelnen Ansétze im Falle von nativem Fortran
Code aufgezeigt werden. Daraus ableitend wird dann eine Entscheidung getroffen, mittels
welchem Ansatz die Simulationsanwendung als Web Service bereitgestellt wird.

5.1. Java-basierter nativer Web Service-Wrapper

Mit JNI und JNA fiir die Anbindung von nativen Bibliotheken und der Verwendung der Java
Runtime-Klasse fiir das Ausfiihren von nativen Anwendungen, wurden bereits in Kapitel
2.2 die Grundlagen fiir die Entwicklung eines Wrappers fiir die Simulationsanwendung
geschaffen. Hat man sich fiir einen dieser Wrapper entschieden und ihn implementiert,
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stellt das Anbieten dieses Wrappers als Web Service mittels Axisz kein grofieres Problem
mehr dar. Man erweitert mit diesem Schritt somit einen normalen Web Service zu einen
Web Service-Wrapper fiir nativen Code, mit dessen Hilfe dann auch indirekt nativer Code
innerhalb eines Simulationsworkflows verwendet werden kann. Anstelle von Axis2 konnte
man aber auch ein beliebig anderes Web Service-Toolkit verwenden.

5.1.1. Konsequenzen fiir die Web Services

Wie schon in den Grundlagen in Kapitel 2.2 aufgezeigt wurde, bringt die Verwendung von
nativem Code innerhalb einer Java Anwendung und somit auch innerhalb eines Java Web
Services, gewisse Einschrankungen in der Portabilitit und Performanz mit sich [Ullog].

Eines aus der Portabilitit von Java resultierender Vorteil von Axis2 Web Services ist, dass
man einfach ein beliebiges Web Service-Archiv auf jeder beliebigen Plattform einsetzen kann.
Mit der Verwendung von nativem Code verliert man aber nun diese Eigenschaft und man ist
somit auch bei Axis Web Services an gewisse Plattformen gebunden. Zudem stellt sich auch
das Problem, wo man die verwendeten nativen Bibliotheken bzw. nativen Anwendungen
platziert. Fiir dieses Problem bieten sich folgende zwei Moglichkeiten an:

e Die erste Moglichkeit ist, die nativen Bibliotheken/native Anwendungen mit in das

Web Service-Archiv aufzunehmen. Der Vorteil dieser Methode ist, dass man sich keine
Gedanken machen muss, ob nun die notwendigen Bibliotheken oder Anwendungen auf
der Ziel-Plattform vorhanden sind oder nicht. Zudem kann man sich auch sicher sein,
dass die Bibliotheken und Anwendungen in einer mit dem Web Service kompatiblen
Version vorliegen.
Diese Losung birgt aber auch den Nachteil, dass fiir jede Plattform ein Axis Archiv
mit den dazugehdrigen plattformspezifischen nativen Bibliotheken und Anwendungen
erstellt werden muss. Als Alternative dazu kénnte man auch alle benétigten nativen
Bibliotheken und Anwendungen fiir bestimmte Plattformen zu einem Archiv zusam-
menpacken, wie es bei JNA der Fall ist. Man hitte dann die Moglichkeit, zur Laufzeit
die richtigen Bibliotheken und Anwendungen auszuwihlen. Ein weiterer Nachteil ist
auch, dass bei einer Anderung im nativen Code jedes Mal der komplette Web Service
ersetzt werden muss.

o Als alternative Losung zum ersten Ansatz, kann man auch die nativen Bibliotheken und
Anwendungen aufierhalb des Web Service-Archivs platzieren. Um das zu ermoglichen,
miissen aber die Bibliotheken und Anwendungen an einem fiir die Implementation
des Web Services auffindbaren Ordner abgelegt werden. Am einfachsten ldsst sich das
beim Starten von Apache Tomcat realisieren, indem man beim Start ein passendes
VM-Argument iibergibt, welches den Pfad zu dem Ordner der nativen Bibliotheken
und Anwendungen enthilt. Die elegantere Alternative dazu wére das Anlegen von
Properties-Dateien im /WEB-INF/classes Ordner von Axis2.
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Der Vorteil dieser Losung ist, dass man nur eine Version des Web Services benétigt und
keine Plattform spezifischen Bibliotheken oder Anwendungen mehr enthalten sind.
Somit kann dieser Web Service auch auf jeder Plattform eingesetzt werden. Zudem
braucht man auch nicht mehr den Web Service auszutauschen, wenn sich nur etwas
am nativen Code dndert und nicht an den Schnittstellen der nativen Bibliotheken und
Anwendungen. Der Nachteil dieser Losung ist aber, dass man nicht sicher sein kann,
ob tatsédchlich die bendtigen nativen Bibliotheken und Anwendungen vorhanden sind
und ob sie auch in einer korrekten Version vorliegen.

5.1.2. Performanz

Der verursachte Aufruf-Overhead bei einem einzelnen nativen Zugriff mittels des JNA
Interface Mappings kann durchaus um den Faktor 10 grofler sein, als es bei einer reinen
JNI Implementation der Fall wére. Der Aufruf-Overhead hat daher eine Grofienordnung
von zehntel Mikrosekunden, anstatt von nur hundertstel Mikrosekunden. Man muss aber
dabei beachten, dass es sich hierbei um den reinen Aufruf-Overhead handelt und nicht um
die komplette Aufrufdauer. Der Groflenunterschied ist dadurch zu begriinden, dass JNI die
Typinformationen in den Methodenaufruf hart kodiert, aber das JNA Interface Mapping die
Typinformationen dynamisch zur Laufzeit bestimmt [jna1o].

5.1.3. Abwéagung zwischen den Java Wrapper fiir nativen Fortran Code

Da JNA einem das Entwickeln von Anwendungen die auf nativen Code zuriickgreifen sehr
erleichtert und es auch moglich ist direkt native Fortran Bibliotheken anzubinden, bietet sich
es an, JNA als Wrapper zwischen Java und Fortran einzusetzen. Beim JNI Ansatz miisste man
immer den Zwischenschritt iiber eine extra zu erstellenden C Implementation gehen. Zudem
hat man auch einen sehr hohen Aufwand bei der Typumwandlung der einzelnen Datentypen
zwischen Java und Fortran, was man schon bei der einfachen Ubergabe eines Strings im
Beispiel HelloWorldJNI in Kapitel 2.2.2 sehen konnte. Zudem bietet JNA auch gegeniiber JNI
weniger Einschrankungen in der Portabilitdt und hat den Vorteil der Typsicherheit fiir native
Zeiger-Typen. Da Fortan selbst nur auf Zeigern arbeiten kann, ist somit eine Typsicherheit
zwischen Fortran und Java gewihrleistet. Im Vergleich zum direkten Aufruf der nativen
Anwendungen mittels der Runtime-Klasse bieten JNA als auch JNI zudem die Moglichkeit,
komplexe Datentypen direkt beim Methodenaufruf zu iibergeben. Das ist beim Aufruf von
nativen Anwendungen dagegen nicht ohne Weiteres moglich (siehe Kapitel 2.2.5).

Aus diesen Griinden wurde daher auch der JNA Ansatz fiir die Erstellung des Wrappers fiir
nativen Code bevorzugt und es wurde auch viel Zeit darin investiert. Gegen Ende der Arbeit
beim Einsetzen der fertiggestellten Web Services auf dem vorldufigen Zielrechner, stellten
sich dann aber leider Probleme bei der Anbindung mittels JNA heraus. Diese Probleme waren
so schwerwiegend, dass eine weitere Verwendung von nativen Fortran Bibliotheken mittels
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JNA aber auch mittels JNI nicht mehr moglich war. Und zwar stellte sich ein Problem bei
parallelen Zugriffen auf native Fortran Methoden heraus, die Schreiboperationen in Dateien
enthalten. Es scheint so, dass Fortran mit parallelen Schreiboperationen starke Probleme
hat. Diese Probleme fiihrten dazu, dass es beim Schreiben von Dateien zu Zeilendrehern,
fehlenden Zeilen und fehlerhaften Zeilen kam, was fiir eine Simulationsanwendung nicht
akzeptabel ist. Im schlimmsten Fall fithrten diese Fehler sogar zu einem kompletten Absturz
der JVM, da Fortran iiber keine Moglichkeit verfiigt Fehler abzufangen.

Um tiberhaupt die Machbarkeit von parallelen Zugriffen auf Fortran Methoden zu testeten,
wurden anfangs dieser Arbeit Tests durchgefiihrt. Es wurde dort aber nie ein fehlerhaftes
Verhalten festgestellt, daher wurde die Entwicklung mittels JNA auch fortgesetzt. Aber in
diesen Test-Szenarien wurde das parallele Schreiben in Dateien nicht berticksichtigt, von
daher ist diese Problematik zuvor nie aufgefallen.

Das fehlerhafte Verhalten bei parallelen Schreiboperationen soll nun aber nicht bedeuten,
dass eine Anbindung von Fortran mittels JNA und JNI allgemein nicht moglich ist. Wiirden
die nativen Methoden nur sequentiell aufgerufen, hitte man den Ansatz mittels JNA weiter-
verfolgen konnen. Aber in dieser Arbeit miissen parallele Zugriffe auf den nativen Fortran
Code moglich sein. Daher konnte der JNA Ansatz leider nicht mehr weiterverfolgt werden,
ob wohl es ein sehr interessanter Ansatz war.

Daher blieb fiir diese Arbeit nur noch die Moglichkeit tibrig, komplett auf die Ausfithrung
von native Fortran Anwendungen mittels der Runtime-Klasse umzusteigen. Da die Fortran
Anwendungen jeweils in einem separaten Prozess ausgefiihrt werden und somit auch
jedes Mal ein komplett eigener Speicherbereich fiir die Prozesse angelegt wird, kann keine
gegenseitige Beeinflussung mehr stattfinden und somit ist auch eine parallele Ausfithrungen
der nativen Anwendungen moglich.

5.2. C-basierter nativer Web Service-Wrapper

Als Alternative zur Erstellung der Web Services mittels Java, kann man auch eine rein auf
nativem Code basierte Losung mittels gSOAP wihlen. Durch die direkte Anbindung erhalt
man den Vorteil, dass der Overhead beim Aufrufen einer Fortran Methode entfillt.

Das Erstellen eines Web Services mit gSOAP in Verbindung mit Fortran funktioniert im
Grunde genauso wie das Erstellen eines reinen C/C++ Web Services mittels gSOAP. Wie
bereits in Kapitel 2.2.2 aufgezeigt wurde, kann der kompilierte Fortran und C/C++ Code
gegeneinander gelinkt werden. Somit kann man also direkt aus dem C/C++ Code die
Fortran Methoden verwenden, als ob es C/C++ Methoden wiren.

Leider wird auch bei diesem Ansatz das Schreibe-Problem bei parallelen Zugriffen nicht
vermieden werden konnen. Denn JNA bzw. JNI machen ja auch nichts anderes, als den
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nativen Fortran Code mittels C an Java anzubinden. Von daher muss auch bei dem gSOAP
Ansatz auf die direkte Ausfiihrung der Fortran Anwendungen zuriickgegriffen werden.

5.3. Abwagung zwischen Axis2 und gSOAP

Um eine bessere Entscheidung zwischen der Anbindung von nativem Fortran Code mittels
Axis2 oder gSOAP treffen zu konnen, wurde eine Performanzmessung durchgefiihrt.

Um die Performanz der beiden Ansitze testen zu konnen, wurde das Sieb des Eratosthenes
in Fortan implementiert und daraus eine native Bibliothek erstellt. Diese native Bibliothek
wurde dann mittels Axis2 und gSOAP als Web Service angeboten. Bei Axis2 kam JNA fiir
die Anbindung der nativen Bibliothek zum Finsatz, da JNA gegeniiber JNI der préferierte
Ansatz war. Bei gSOAP hingegen konnte der C Web Server direkt gegen die native Fortran
Bibliothek gelinkt werden und der Web Service wurde dann mittels FastCGI von einem
Apache HTTP Server' bereitgestellt. Der Service-Client, mit dem die Web Services aufgerufen
werden, ist mittels Axis2 realisiert worden und die beiden Web Services wurden lokal auf
dem gleichen Rechner (AMD Athlon64 Bit 4000+, Windows 7 64 Bit) deployt, um somit
Netzwerkeinfliisse auszuschliefSen.

Mit dem Sieb des Eratosthenes konnen alle Primzahlen gefunden werden, die kleiner oder
gleich einer bestimmten Zahl sind. Dieses Sieb ladsst sich sehr einfach als Algorithmus
implementieren und wurde aus dem Grund ausgewdhlt, da mit diesem Algorithmus ein
guter Mix zwischen Messung der Rechenzeit und Messung der Dauer fiir die Serialisierung
grofierer Datenmengen erreicht werden kann, da alle gefundenen Primzahlen immer an den
Service-Client geschickt werden. Fiir eine einfache Beschreibung der Funktionsweise des
Siebs des Eratosthenes sei auf [Alf10] verwiesen.

In Abbildung 5.1 ist nun das Ergebnis dieser Performanzmessung zu sehen. Auf der X-Achse
wurde die Zahl aufgetragen, bis zu der nach Primzahlen gesucht wurde und auf der Y-Achse
die Zeitmessung vom Beginn des Operationsaufrufs bis zum Erhalt des Ergebnisses.

Wie man aus der Abbildung entnehmen kann, streut der Axis2 Ansatz zwar etwas stérker,
aber im Grunde sind beide Ansétze gleich performant.

Da bereits wegen der ODE ein Tomcat Server zum Einsatz kommt und die Performanz von
Axis2 und gSOAP ungefdhr gleich ist, bietet es sich an, auf dem Tomcat Server auch Axis2
einzusetzen. Zwar hat gSOAP den Vorteil, dass man direkt die nativen Bibliotheken in dem
Web Service verwenden kann, aber aufgrund der vorherigen erwdhnten Problematik, muss
man auch bei dem gSOAP Ansatz auf eine direkte Ausfiihrung der nativen Anwendung

Thttp://httpd.apache.org/

53


http://httpd.apache.org/

5. Anbieten der Simulationsanwendung als Web Services

Sieb des Eratosthenes - WS Benchmark

120 ¢ gSOAP -
Axis2 + JNA

100 X

80 r

60

t [ms]

40 WW’ g

20

0 I I I I I I I )
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000

X

Abbildung 5.1.: Performanzmessung zwischen Axis2 und gSOAP

zurtickgreifen. Durch eine Entscheidung fiir Axis2 wird zudem auch vermieden, dass neben
Java und Fortran auch noch C/C++ Code implementiert werden muss.

Aus diesen Griinden wurde also Axis2 als bevorzugter Ansatz gewdhlt, um die Web Services
fiir diese Arbeit zu entwickeln.

5.4. Entwicklung der nativen Wrapper fiir den Fortran Code

Beim Ansatz mittels JNA, als auch beim Ansatz des direkten Aufrufes der nativen Fortran
Anwendungen mittels der Runtime-Klasse, mussten Anderungen am Fortran Quellcode
vorgenommen werden, damit diese an einen Web Service angebunden werden konnten.

Bei JNA war es notig, immer das PROGRAM in eine SUBROUTINE umdefinieren und mehrere
Ubergabeparameter zur Subroutine hinzuzufiigen zu miissen.

Im Falle des direkten Ausfiihrens einer nativen Anwendung musste das ProGRAM der Anwen-
dung soweit erweitert werden, dass es Argumente akzeptiert und man somit der Anwendung
bei der Ausfiihrung gewisse Argumente iibergeben kann.

Das Hinzufiigen von Ubergabeparametern bei der susrouTINE bzw. das Abfragen von Argu-
menten in einem PROGRAM ist unter anderem darum notwendig, da alle Lese- und Schreibe-
operationen im Fortran Quellcode von einem relativen Pfad (eigentlich nur der Dateiname
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selbst) ausgehen. Das Problem beim Ausfiihren von nativen Anwendungen oder beim Aufruf
einer nativen Methoden mittels Java ist nun, dass wenn man keinen absoluten Dateipfad
angibt, immer von dem sogenannten user.dir Ordner ausgegangen wird. Fiithrt man also
mehrmals parallel die Fortran Anwendung aus, oder ruft mehrmals eine native Fortran
Methode parallel auf, lesen bzw. {iberschreiben die jeweiligen Ausfithrungen gegenseitig
ihre Dateien. Um dieses Problem ohne Modifikation des Quellcodes 16sen zu konnen, muss
man fiir jede Ausfiihrung einer Fortran Anwendung bzw. fiir jeden Aufruf einer Fortran
Methode den user.dir Pfad dndern. Dieser Pfad ist aber fix in Java und von daher muss man
eine Modifikation am Quellcode vornehmen.

Dieses Problem beim Aufruf von nativen Methoden hat aber nichts mit dem in Kapitel 5.1.3
erwahntem Problem zu tun. Denn bei dem Fortran Code, in dem es zu fehlenden Zeilen,
etc. kam, wurde schon dementsprechend modifiziert, damit sich die Aufrufe dort immer auf
unterschiedliche Dateipfade beim Lesen bzw. Schreiben beziehen. Dennoch kam es dort bei
parallelen Aufrufen zu diesen Fehlern.

Um nun das parallele Schreib/Lese-Problem fiir die nativen Fortran Anwendungen zu
16sen, gibt es unterschiedliche Ansétze. In dieser Arbeit wurde der Ansatz gewdhlt, dass alle
Dateien mit einem dreistelligen Prifix versehen werden und dieses Prifix bei der Ausfiihrung
der Anwendung als Argument tibergeben wird.

Wird nun die modifizierte Fortan Anwendung mit dem Préfix ooz aufgerufen, fiigt sie an
jedem Dateinamen das Préfix oo1 an. Sprich, wenn der originale Dateiname example.dat lautet,
wird die Fortan Anwendung von dem erweiterten Dateinamen oo1example.dat ausgehen.
Vergibt man nun unterschiedliche Préfixe bei jedem Aufruf der Fortran Anwendung, kénnen
diese auch parallel ausgefiihrt werden.
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Das Ziel des Ressourcen Management ist es, die Entwicklung des Simulationsworkflows
fur die Festkorpersimulation soweit wie moglich zu vereinfachen. Durch das Ressourcen
Management sollen dem Simulationsworkflow grundlegende Web Service-Operationen zur
Verfiigung gestellt werden, welche zur Entwicklung des Simulationsworkflows benétigt
werden. Das Ressourcen Management wurde dabei so ausgelegt, dass nach Moglichkeit
die Entwicklung zukiinftiger Simulationsworkflows durch dieses Ressourcen Management
unterstiitzt werden kann.

6.1. Notwendigkeit eines Ressourcen Managements

Anhand von Problematiken, die bei der Entwicklung des Simulationsworkflows fiir Fest-
korpersimulationen entstanden sind, soll die Notwendigkeit eines Ressourcen Managements
fiir den zu entwickelnden Simulationsworkflows aufgezeigt werden. Der Begriff Ressource
wird im Folgenden so definiert, dass es sich dabei zum einen um eine Ansammlung von
Web Services handelt, welche Teilaspekte einer Simulationsanwendung implementiert haben.
Zum anderen soll unter dem Begriff ein zentraler Datenspeicher verstanden werden, in dem
z. B. Simulationsergebnisse herausgeschrieben werden kénnen.

Die Hauptaufgabe des zu entwickelnden Simulationsworkflows ist im Grunde nur die
Orchestrierung der Web Services mit denen die nativen Fortran Anwendungen als Web
Service bereitgestellt werden. Wie schon bereits in Kapitel 4 angedeutet wurde, handelt
es sich bei den Fortran Anwendungen um sehr rechenintensive Anwendungen. Genau
gesagt lasten die OpalMC, OpalCLUS und OpalXYZR Anwendungen jeweils genau einen
Rechenkern aus und dies nicht fiir einen kurzen Moment, sondern {iiber einen lingeren
Zeitraum hinweg. Im Falle der OpalMC Anwendung ist sogar eine Laufzeit von mehreren
Wochen moglich.

Fithrt man nun parallel mehrere Fallstudien mittels des Simulationsworkflows durch oh-
ne weitere Vorkehrungen zu treffen, wiirde dies unweigerlich zu einer Uberlastung der
Hostrechner fiihren, auf denen die aufgerufenen Services deployt wurden. Verfiigt man
beispielsweise iiber einen Rechner mit zwei Rechenkernen, sollten auch nur maximal zwei
dieser Anwendungen auf diesem Rechner gleichzeitig aktiv sein diirfen.
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Daher wird eine Koordinationsinstanz benétigt, die den parallelen Zugriff auf diese re-
chenintensiven Anwendungen reguliert, damit es zu keiner Uberlastung kommen kann.
Da jede dieser Anwendungen als separater Web Service angeboten wird, heifdt das fiir die
Koordinationsinstanz, dass sie den Zugriff auf die Web Service-Operationen regulieren
muss, mittels denen die rechenintensiven Fortran Anwendungen aufgerufen werden. Es lasst
sich also schon erahnen, dass solch eine Koordination von Web Service-Operationsaufrufen
iiber mehrere Simulationsinstanzen hinweg sehr aufwendig ist. Wiirde man diese Art von
Koordination mit in den Simulationsworkflow aufnehmen, wiirde es die Komplexitit des
Simulationsworkflows enorm erhchen. Diese Art von Koordination geht weit tiber die eigent-
liche Simulationslogik heraus und sollte daher aus dem Simulationsworkflow herausgehalten
werden. Das Ressourcen Management stellt nun genau diese Art von Koordination fiir re-
chenintensive Web Services bereit, damit die Komplexitit in den Simulationsworkflows
reduziert werden kann. Somit kann man sich also wieder rein auf die Simulationslogik
konzentrieren.

Wie bereits in Kapitel 4.3.1 erldutert wurde, entstehen im Laufe einer Festkorpersimulati-
on sehr viele unterschiedliche Dateien. Diese Dateien werden vom Simulationsworkflow
gestammelt und z. B. an die Web Services fiir das Analysieren der Dateien weitergeleitet.
Das Problem ist nun aber, dass man bei BPEL nicht die Moglichkeit hat, auf ein Dateisys-
tem eines Betriebssystems zuzugreifen, da BPEL nur mit Web Services interagieren kann.
Man hat also weder die Moglichkeit direkt Dateien in einen Simulationsworkflow zu laden
noch die Moglichkeit, Dateien direkt aus einem Simulationsworkflow in ein Dateisystem
herauszuschreiben. Daher muss der Zugriff auf ein Dateisystem also mittels eines Web
Services realisiert werden, mit dessen Hilfe der Simulationsworkflow dann Dateien lesen
und schreiben kann. Das Ressourcen Management bietet nun genau diese Art von Lese-
und Schreibeoperationen durch ein Web Service-Interface fiir die Simulationsworkflows
an. Auf die genaue Funktionsweise des Datenspeichers wird spéter in Kapitel 6.3.6 noch
eingegangen.

6.2. Architektur der Ressourcen Management Infrastruktur

Die Ressourcen Management Infrastruktur besteht im Grunde nur aus einem sogenannten
Ressourcen-Manager als auch aus Servern, auf denen Web Services deployed werden kénnen.
Die Server als auch die Web Services werden von dem Ressourcen-Manager verwaltet.
Exemplarisch wird in der Abbildung 6.1 auf der nédchsten Seite die Ressourcen Management
Infrastruktur von der Festkorpersimulationsanwendung verwendet. Als Beispiel fiir mogliche
Web Services die auf den Servern deployt werden konnen, wurden die Web Services OpalMC,
OpalCLUS und OpalMedia der Festkorpersimulationsanwendung verwendet, auf die noch
in Kapitel 7 eingegangen wird.
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Abbildung 6.1.: Architektur der Ressourcen Management Infrastruktur

Der Ressourcen-Manager stellt einen Datenspeicher zur Verfiigung, in dem unterschiedliche
Dateien abgelegt werden konnen. Im Falle der Festkorpersimulationsanwendung werden
dort alle Ergebnisse, die u. a. wahrend einer Simulation entstanden sind, abgelegt. Dazu
gehoren die einzelnen Snapshots als auch berechneten Cluster und erstellten Grafiken.
Damit nach einem Neustart des Ressourcen-Managers die dort registrierten Server und Web
Services bzw. die tatsdchlichen Web Service-Endpoints nicht verloren gehen, werden diese
in einer Datenbank abgelegt. Somit wird eine dauerhafte Speicherung der vom Ressourcen-
Manager verwalteten Server und Service-Endpoints erreicht. Um den Ressourcen-Manager
verwenden zu konnen, stellt er ein Web Service-Interface zur Verfiigung.

Beim Entwurf der Architektur gab es die Uberlegung, ob man den Ressourcen-Manager
als festen Bestandteil innerhalb der Festkorpersimulationsanwendung implementieren soll
oder ob man ihn separat und damit unabhéngig von der Festkorpersimulationsanwendung
implementiert. Aus implementierungstechnischer Sicht wire es sicherlich einfacher gewesen,
den Ressourcen-Manager mit in die Simulationsanwendung aufzunehmen. Damit hitte
man den Aufwand des Erstellens eines eigenen Web Services fiir den Ressourcen-Manager
vermeiden konnen. Diese Art von Implementierung hitte aber zur Folge, dass die Ressour-
cenverwaltung nur lokal der Festkorpersimulationsanwendung zur Verfiigung steht. Diese
Simulationsanwendung ist nun aber nur eine unter vielen anderen Simulationsanwendungen.
Benotigen andere Simulationsanwendung ebenfalls die gleiche Art von Ressourcenverwal-
tung, miisste man sie jedes Mal erneut fiir diese Simulationsanwendung implementieren.
Aus diesem Grund wurde vorrausschauend der Ressourcen-Manager separat implementiert
und steht somit zentral allen Simulationsanwendungen zur Verfiigung. Durch diesen Schritt
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reduziert man auch gleichzeitig die Komplexitit innerhalb der Simulationsanwendung, da
der ganze Verwaltungsaufwand ausgelagert wird.

6.3. Begriffe und Konzepte

Im Folgenden sollen nun die grundlegenden Begriffe und Konzepte der Ressourcen Ma-
nagement Infrastruktur geklart werden. Da die Infrastruktur fiir die Verwendung von
Simulationsworkflows bzw. BPEL-Prozesse ausgelegt wurde, die mittels der ODE ausgefiihrt
werden, muss bei jeder asynchronen Request-Response Operation eine Correlation-ID mit
in den Operationsaufruf aufgenommen werden. Dies ist notwendig, damit die ODE ein-
gehenden Nachrichten tiber die Correlation-ID den jeweiligen Prozessinstanzen zuordnen
kann. Aus Griinden der Ubersichtlichkeit wurde aber im Folgenden dieses Detail bei allen
Operationen nicht berticksichtigt.

6.3.1. Ressourcen-Manager

Der Ressourcen-Manager bildet das zentrale Element der Ressourcen Management Infra-
struktur. Wie man spéter noch in Kapitel 6.4.1 sehen wird, stellt der Ressourcen-Manager
eine Art von Verzeichnisdienst zur Verfiigung, mittels dessen man die von ihm verwalteten
Service-Endpoints auffinden kann.

Normaler weise nimmt man fiir solche Aufgaben einen Service-Bus mit einer WS-Registry.
Aber im Falle der angestrebten zentralen Zugriffskontrolle auf Service-Endpoints, wiirde
eine normale WS-Registry nicht ausreichen. Denn sie liefert in erster Linie nur eine Liste von
verfiigbaren Service-Endpoints zu einem gewissen Web Service, ohne die Auslastung der
einzelnen Server zu berticksichtigen, auf denen die Service-Endpoints deployt wurden. Fiir
die WS-Registry gibt es aber noch die Moglichkeit, die WS-Resource Framework (WSRF)-
Erweiterung hinzunehmen. Mittels diesem Framework konnte man die Auslastung von
den Servern berticksichtigen, da dort der Zugriff auf Ressourcen durch eine sogenannte
WS-Resource geschieht, die eine Komposition aus einem Web Service und einer Ressource
ist [GKM™06]. Dennoch wiirde dann immer noch die Funktionalitit fiir das Reservieren von
Services fehlen. Zudem ist im Ressourcen-Manager auch noch ein Datenspeicher enthalten,
was bei einer WS-Registry mit WSRF-Erweiterung auch noch fehlen wiirde.

Der Ressourcen-Manager liefert hingegen nur exakt eine Endpoint Reference (EPR) eines
Service-Endpoints nach einem bestimmten Auswahlverfahren, welches auch die Auslastung
der einzelnen Server berticksichtigt und reserviert zudem auch noch diesen ausgewéhlten
Service. Im Normallfall enthilt eine EPR neben der Adresse des Endpunktes in Form einer
URI, auch noch weitere Zusatzinformationen [GHRo6]. Im Falle der erhaltenen EPR vom
Ressourcen-Manager entspricht die EPR aber nur der URI des Service-Endpoints, welche in

60



6.3. Begriffe und Konzepte

Form eines Strings dargestellt wird. Der zuvor beschriebene Vorgang wird im Folgenden als
Akquirieren eines Services bzw. Service-Endpoints bezeichnet. Durch eine Akquise erhalt
man also nicht nur die EPR eines Service-Endpoints, sondern es wird auch gleichzeitig
Rechenleistung auf dem dazugehorigen Server fiir den Service-Endpoint reserviert. Was
genau damit bezweckt werden soll, wird aber noch im Folgenden geklart.

Der Ressourcen-Manager stellt zudem auch noch den bereits erwdhnten Datenspeicher
fir Simulationsworkflows zur Verfiigung, als auch eine Schnittstelle, mit der man den
Ressourcen-Manager administrieren kann (z. B. Server hinzufiigen, Server entfernen).

Eine Auflistung aller vom Ressourcen-Manager bereitgestellten Operationen ist im Anhang
A.1 zu finden.

6.3.2. Management-Kontext

. . berechne Cluster
Simulation oD = 1 Opal
. (b= CLUS
bezieht sich auf\\\ A
(CtxiD=1) s, Lese und schreibe Dateien
(CtxID = 1)
[ Ressourcen-Manager \‘\
" 4

Mgmt.-Kontext 2 Management-Kontext 1

-Service-Requests
- Service-Tickets

(CtxID = 2) - Dateien (CtxID =1)

Abbildung 6.2.: Darstellung von mehreren Management-Kontexten

Der Ressourcen-Manager bietet die Moglichkeit, fiir jede Simulation einen eigenen Kon-
text anzulegen. Dadurch soll vermieden werden, dass eine Simulation die Resultate einer
anderen Simulation iiberschreiben kann. Jede Simulation verfiigt intern tiber die gleiche
Ordnerstruktur, in der sie ihre generierten Daten ablegt und von der sie auch ihre Dateien
wieder ausliest. Gehen nun mehrere Simulationen vom gleichen Wurzelverzeichnis aus,
wiirden alle Simulationen auf die gleichen Ordner zugreifen und damit auch z. B. gegen-
seitig ihre erstellen Dateien {iberschreiben. Durch den Management-Kontext kann nun fiir
jede Simulation ein eigenes Wurzelverzeichnis angelegt werden, womit sich jede Simulation
ihrem eigenen Kontext bewegen kann (siehe Abbildung 6.2). Wie man spéter noch sehen
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wird, verwenden die Web Services die an sie {ibergebene Kontext-ID (CtxID), um auf die
Dateien der jeweiligen Simulationen Zugriff zu erhalten.

Jeder Management-Kontext wird {iber eine eindeutige Kontext-ID identifiziert. Es handelt
sich dabei um einen 32-stelligen MD5-Hash, welcher anhand der Systemzeit und eines Zu-
fallswertes vom Ressourcen-Manager beim Erstellen eines Management-Kontextes generiert
wird. Mochte man nun auf Dateien zugreifen, die im Dateisystem des Ressourcen-Managers
abgelegt wurden, muss man sich immer auf einen Management-Kontext mittels der Kontext-
ID beziehen.

Des Weiteren bendtigt man auch einen Management-Kontext, um einen der vom Ressourcen-
Manager verwalteten Service-Endpoints fiir eine Simulation akquirieren zu kdnnen. Damit
wird erreicht, dass jede dieser Akquiseanfragen eindeutig einem Kontext und damit auch
einer Simulation zugeordnet werden kann. Daraus ergeben sich verschiedene Vorteile bei
der Verwaltung von Service-Endpoints, auf die spater noch in Kapitel 6.4.1 zu sprechen
kommt.

6.3.3. Server

Als Server werden in der Ressourcen Management Infrastruktur all diejenigen Hostrechner
verstanden, auf denen Services deployt werden kénnen und diese Hostrechner auch durch
den Ressourcen-Manager verwaltet werden. Damit der Ressourcen-Manager die Server
unterscheiden kann, werden sie eindeutig durch den Host und Port der URL des Servers
bestimmt.

Server — http://192.168.0.1:8080/
Axis2
Service Opal
anager CLUS
Tomcat

Abbildung 6.3.: Darstellung eines Servers, auf dem neben dem Service-Manager auch noch
verschiedene andere Service-Endpoints deployt wurden.

Zur Verfugbarkeitskontrolle von Servern und Service-Endpoints kommt ein spezieller Web
Service namens Service-Manager zum Einsatz und dieser Web Service muss von jedem Server
angeboten werden (siehe Abbildung 6.3). Durch diesen Web Service soll es dem Ressourcen-
Manager ermoglicht werden, den Verfiigbarkeitsstatus der verwalteten Server und Service-
Endpoints zu tiberwachen. Warum dies notwendig ist und wie die Verfiigbarkeitskontrolle
genau funktioniert, wird spater noch in Kapitel 6.4.2 behandelt.
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Im Falle der fiir diese Arbeit eingesetzten Server kommt Axis2 fiir das Anbieten der Web
Services zum Einsatz. Fiir jeden Server wird im Ressourcen-Manager zudem vermerkt,
wie viele Rechenkerne der Hostrechner besitzt und wie viel Kerne davon dem Ressourcen-
Manager zur Verwaltung zur Verfiigung stehen.

6.3.4. Services und Service-Endpoints

Service-Endpoints

Server A Server B
Opal Opal Opal
CLUS Media CLUS
~ ~

Sol /7
~ d
r~o ’
. ~ ’
Services ! S~ v
L
Opal Opal
Media CLUS

Abbildung 6.4.: Service und Service-Endpoints

Im Ressourcen-Manager besteht ein Service aus mehreren Service-Endpoints, welche das
gleiche Web Service-Interface implementiert haben. Jeder dieser vom Ressourcen-Manager
verwalteten Services wird eindeutig tiber einen Namen identifiziert, wie z. B. der Name Opal-
CLUS, durch den der OpalCLUS Web Services identifiziert wird. Uber diesen Service-Namen
lassen sich alle Service-Endpoints, welche das gleiche Web Service-Interface implementiert ha-
ben, eindeutig einem Service zuordnen (siehe Abbildung 6.4). Durch diese Verkniipfung wird
es ermoglicht, eine Liste aller unter einem Service-Namen registrierten Service-Endpoints zu
erhalten.

Um eine Uberlastung eines Servers zu vermeiden, wird anhand der momentanen un-
belegten bzw. freien Rechenkerne auf einem Server entschieden, ob ein weiterer Service-
Operationsaufruf auf einem Server zuldssig ist oder nicht. Es stellt sich nun aber das Problem,
wie man eine Operation eines Service-Endpoints mit einer Auslastung von Rechenkernen
auf einem Server in Verbindung bringen kann. Vor allem besitzt ein Service nicht immer nur
eine Operation, sondern kann auch mehrere Operationen zur Verfiigung stellen. Dadurch
ergeben sich also auch verschiedene Auslastungen von Rechenkernen in Abhédngigkeit von
den Operationen und deren verursachten Rechenaufwand. Um dieses Problem zu vereinfa-
chen, wurde nun in dieser Arbeit der Ansatz gewihlt, dass nicht den einzelnen Operationen
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eine Auslastung von Rechenkernen zugeordnet wird, sondern es wird dem kompletten
Service-Endpoint ein einziger Auslastungswert zugeordnet. Dieser Wert entspricht dabei
dem maximalen Auslastungswert von Rechenkernen aller vorhandenen Operationen.

P
Server mit 4 Rechenkernen Deployte Services:
- OpalCLUS (bendétigt 1 Kern)

OpalMedia
P ! ] - OpalMedia (bendtigt 2 Kerne)

OpaICLUSI OpalMedia

[
| | Legende:
[ | |
] belegt
0 1 3 4 .
Y, frei

Abbildung 6.5.: Auf einem Server mit vier Rechenkernen wird (erfolglos) versucht, Rechen-
kerne fiir den OpalMedia Service zu reservieren.

Damit der Ressourcen-Manager die Anzahl der benétigten Rechenkerne der einzelnen
Service-Endpoints kennt, muss beim Erstellen eines Service-Endpoints immer dieser Wert
angegeben werden. Dadurch ist der Ressourcen-Manager nun in der Lage, anhand der
insgesamt verfiigbaren Rechenkerne eines Servers und den benétigten Rechenkernen der
einzelnen Service-Endpunkte zu ermitteln, ob auf einem Server noch gentigend freie Re-
chenkerne vorhanden sind, um einen spezifischen Service-Endpoint akquirieren zu kénnen
(siehe Abbildung 6.5).

Das gerade vorgestellte Prinzip funktioniert aber nur, wenn kein paralleles Aufrufen von
Service-Operation eines Service-Endpoints erlaubt wird, wenn zuvor nicht die notwendigen
Rechenkerne auf dem Server reserviert wurden. Um ein paralleles Aufrufen von Operationen
ohne vorherige Reservierung zu unterbinden, findet eine Kommunikation zwischen den
Service-Endpoint und den Ressourcen-Manager statt. Bei dieser Kommunikation wird u. a.
nachgefragt, ob der Service-Endpoint tiberhaupt irgendwelche Operationen ausfithren darf.
Auf diese Kommunikation wird aber noch genauer eingegangen.

6.3.5. Service-Requests und Service-Tickets

Um die EPR eines Service-Endpoints zu erhalten, muss man eine Serviceanfrage an den
Ressourcen-Manager schicken. Diese Serviceanfrage wird durch das Objekt Service-Request
reprasentiert, welches den Service-Namen eines gewiinschten Web Service-Typs und eine
Kontext-ID enthilt, mit der die Anfrage an einen Kontext gekniipft wird. Wurde erfolgreich
ein freier Service-Endpoint akquiriert, erhdlt man ein Service-Ticket vom Ressourcen-Manager.
Dieses Request-Response Prinzip fiir das Akquirieren von Services wird in der Abbildung 6.6
auf der ndchsten Seite dargestellt.
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Service-Request Service-Ticket

- Kontext-ID: 1 _ . - Service-Ticket-ID: 1
- Service-Name: - _ - Service-EPR: http://...
OpalCLUS 1) - noch Gliltig: 60 Sek.
[ Ressourcen-Manager ]
i < reserviere SEP
(ausgelastet) Te--=-a.

Server A Server B <
Opal —— Opal
|
CLUS CLUS

Abbildung 6.6.: Eine Simulation stellt eine Serviceanfrage mittels eines Service-Request
Objektes an den Ressourcen-Manager und erhélt darauf als Antwort ein
Service-Ticket mit der EPR eines reservierten Service-Endpoints

Jedes Service-Ticket wird eindeutig tiber eine Service-Ticket-ID identifiziert, welche ebenfalls
wie die Kontext-ID ein 32-stelliger Hash-Wert ist und auch nach dem gleichen Prinzip
generiert wurde. Neben der Service-Ticket-ID ist auch die EPR des akquirierten Service-
Endpoints und ein Timeout-Wert fiir die Giiltigkeitsdauer des Tickets enthalten. Um zu
verhindern, dass ein Service-Endpoint ohne weiteres beliebig lang von einem Requestor
reserviert bleiben kann, wird zum Zeitpunkt des Erstellens jedes Service-Ticket mit einem
Timeout versehen. Nach Ablaufen des Timeouts eines Tickets wird automatisch der dazuge-
horige Service-Endpoint wieder freigegeben und steht somit fiir weitere Serviceanfragen
wieder zur Verfiigung. Um das Auslaufen des Timeouts eines Service-Tickets zu verhindern,
muss ein aktives Interesse an dem Service-Ticket vorhanden sein. Dies geschieht durch
Aufrufen einer speziellen Operation des Ressourcen-Managers, mit der man den Timeout
eines Service-Tickets unter Angabe der Service-Ticket-ID auf den Maximalwert zuriicksetzen
kann. In dieser Arbeit wurde der Maximalwert fiir den Timeout auf 60 Sekunden gesetzt.
Um nun zu vermeiden, dass man bei sehr langlaufenden Service-Operationen, wie die
der MC-Simulation, jede 60 Sekunden den Timeout zuriicksetzen muss, wird der Timeout
wihrend einer aktiven Service-Operation ausgesetzt.

6.3.6. Datenspeicher

Fiir das lesen und schreiben von Dateien aus dem Dateisystem des Ressourcen-Managers,
muss man sich immer auf einen Kontext mittels einer Kontext-ID beziehen. Hat man sich
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auf einen Kontext bezogen, kann man relativ dazu durch das Dateisystem navigieren. Ein
Gesamtpfad einer Datei konnte beispielsweise abcd:pfad/zu/einer/datei.dat sein, bei dem abcd
fur die Kontex-ID steht und pfad/zu/einer/datei.dat fiir den relativen Pfad zu einer Datei.
Mochte man also eine Datei vom Ressourcen-Manager lesen oder schreiben, muss man sich
immer auf diesen Gesamtpfad beziehen.

Durch diese Art von zentralem Dateisystem, welches {iber den Ressourcen-Manager zur
Verfligung gestellt wird, ergibt sich nun auch ein Vorteil fiir den Simulationsworkflow.
Mochte man beispielsweise ohne dieses zentrale Dateisystem aus einem Simulationsworkflow
heraus eine Datei an einen Web Service schicken, muss man die ganze Datei in den Workflow
laden, um diese dann in die Nachricht fiir den Web Service einfiigen zu konnen. Mithilfe des
zentralen Dateisystems muss man nun nicht mehr die Datei in den Workflow laden, sondern
es geniigt schon, wenn in der Nachricht an den Web Service der Pfad zur Datei auf dem
zentralen Datenspeicher enthalten ist. Denn damit weifs nun der Web Service, welche Datei
er laden soll und kann sie sich somit selbst vom zentralen Datenspeicher holen.
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MC 2) 5. CLUS

y

L
|w)
]
—
o
>
7

°
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>
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ctxid ctxid:path/to/file ctxid:path/to/file

_‘,3.) | v

Simulationsworkflow

Abbildung 6.7.: Austausch von Dateien zwischen Web Services mittels des vom Ressourcen-
Manager angebotenen Datenspeichers

Der Vorteil dieses Prinzips wird in Abbildung 6.7 veranschaulicht. In diesem Beispiel ist
es moglich, eine Datei von dem OpalMC Service an den OpalCLUS Service zu iibertragen,
ohne selbst diese Datei in den Simulationsworkflow laden zu miissen. Es geniigt schon den
vom OpalMC Service erstellten Pfad mittels des Simulationsworkflows an den OpalCLUS
Service zu iibertragen, damit der OpalCLUS Service die vom OpalMC Service erstellte Datei
lesen kann.

Dieses dargestellte Prinzip kommt in dem Simulationsworkflow fiir die Festkdpersimulation
zum Einsatz und deshalb werden dort auch nie direkt Dateien zwischen dem Simulations-
workflow und den Web Services ausgetauscht. Alle Dateien werden direkt von den Web
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Services aus dem Dateisystem des Ressourcen-Managers gelesen oder in das Dateisystem
geschrieben. Ziel dieser Strategie ist es den Simulationsworkflow zu entlastet, da nur die
Pfade in einem Workflow gehalten werden miissen und nicht die kompletten Dateien.

Die meisten Operationen, welche von dem Ressourcen-Manager fiir das Dateisystem bereit-
gestellt werden, sind vom Interface her an die Dateioperationen der Arbeit [Rutog] angelehnt.
Nur mit dem Zusatz, dass bei allen Operationen zusétzlich noch die Kontext-ID angegeben
werden muss, damit sie ihm Rahmen dieser Arbeit eingesetzt werden konnen.

6.4. Funktionsweise

In diesem Abschnitt wird nun genau auf die Funktionsweise des Ressourcen-Managers
eingegangen.

6.4.1. Akquirieren von Services

Das Akquirieren von Services, sprich das Reservieren eines Service-Endpoints mit dazugeho-
riger Rechenleistung auf einem Server, stellt die zentrale Aufgabe des Ressourcen-Managers
dar. Es soll nun aufgezeigt werden, wie der Ressourcen-Manager die einzelnen Service-
Endpoints reserviert und welche Strategie er bei der Auswahl verfolgt.

Mittels der zentralen Verwaltung von Serviceanfragen durch den Ressourcen-Manager
soll sichergestellt werden, dass alle zur Verfiigung stehenden Service-Endpoints optimal
ausgelastet werden. Ein bestimmter Service kann mehrfach auf verschiedenen Servern zur
Verfiigung stehen, aber es ist wenig effizient, wenn alle Nachrichten an den gleichen Service-
Endpoint gehen und sich dort sozusagen eine Warteschlange bildet. Die anderen Server, auf
denen derselbe Service zur Verfiigung steht, wiirden derweil gar nicht verwendet werden.
Im Normalfall werden die Nachrichten sofort von den Service-Endpoints verarbeitet und
die entsprechende Operation aufgerufen. Dadurch kann es im Allgemeinen auch zu keiner
Warteschlange von Nachrichten kommen. Aber im Falle von rechenintensiven Operationen
muss man die Nachricht intern in eine Warteschlange einreihen, um eine Uberlastung des
Servers zu vermeiden.

In der Abbildung 6.8(a) ist ein Szenario zu sehen, in dem keine Verwaltung von Service-
Endpoints stattfindet und somit die Simulationen selbst entscheiden kénnen, welchen Service-
Endpoint sie verwenden mochten. Sie konnen dadurch nicht ohne Weiteres wissen, wie
stark die einzelnen Service-Endpoints bzw. Server ausgelastet sind. Ist ein Service-Endpoint
nun mit der Abarbeitung von eintreffenden Nachrichten iiberfordert, kommt es bei ihm zur
Bildung einer Warteschlangen, obwohl auch noch andere Server den gleichen Service und
freie Kapazitdten hdtten, um die Nachrichten abzuarbeiten.
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Abbildung 6.8.: Zugriff auf Service-Endpoints (SEPs) im Vergleich

In der Abbildung 6.8(b) dagegen kommt der Ressourcen-Manager zur Verwaltung der
einzelnen Service-Endpoints zum Einsatz. Bevor die Simulation nun eine Nachricht an einen
Service-Endpoint schicken kann, muss sie sich zuvor mittels des Ressourcen-Manager einen
Service-Endpoint fiir sich akquirieren. In der in der Abbildung 6.8(b) dargestellten Situation
hat der Ressourcen-Manager erkannt, dass Server A ausgelastet ist, aber es auf Server B noch
geniigend freie Kapazitdten gibt, damit die vom Service-Endpoint benétige Rechenleistung
reserviert werden kann. Daher akquiriert der Ressourcen-Manager den Service-Endpoint
auf Server B fiir die Simulation und gibt die EPR des akquirierten Service-Endpoints an
die Simulation weiter. Nun kann die Simulation direkt an den fiir sie akquirierten Service-
Endpoint ihre Nachrichten schicken und sich sicher sein, dass geniigend Rechenleistung
zur Verfiigung steht, sodass jede Operation des Service-Endpoints problemlos ausgefiihrt
werden kann.

Es sein angemerkt, dass es auch bei diesem Ansatz zur Bildung von Warteschlangen kommen
kann. Sind alle Server ausgelastet, konnen auch keine weitere Service-Endpoints akquiriert
werden und es bildet sich somit eine Warteschlange von Serviceanfragen. Erst wenn ei-
ner der bisher akquirierten Service-Endpoints wieder freigegeben und somit auch wieder
Rechenleistung auf einem Server frei wird, konnen weitere Serviceanfragen abgearbeitet
werden.

Zusammengefasst kann man also sagen, dass bei dem Ansatz mit der Verwaltung der
Ressourcen alle Server optimal ausgelastet werden konnen und sich somit keine unnétigen
Warteschlangen bilden.

Anhand des in der Abbildung 6.9 dargestellten Sequenz-Diagramms soll nun im Detail
geklart werden, wie das Akquirieren eines Services funktioniert. Wie schon in Kapitel 6.3.2
beim Management-Kontext erwdhnt wurde, bendtigt man einen giiltigen Management-
Kontext bzw. die dazugehorige Kontext-ID, um einen Service akquirieren zu konnen. Der
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Abbildung 6.9.: Sequenz-Diagramm fiir das akquirieren von Services mittels des Ressourcen-
Managers

genaue Grund hierfiir ist, dass man dadurch die Moglichkeit erhilt, einem Kontext und
somit auch implizit einer Simulation Priorititen bei der Akquise von Services einzurdumen.
Ein anderer Grund fiir die Verkniipfung von Serviceanfragen mit der Kontext-ID besteht in
der Moglichkeit, einer sich z. B. fehlerhaft verhaltenen Simulation komplett das Recht zur
Akquise eines Services entziehen zu konnen.

Eine Serviceanfrage besteht nun also zum einen aus einer Kontext-ID und dem Namen des
gewtinschten Services. Im Falle der dargestellten Abbildung 6.9 mochte der Requestor-A
den Service OpalCLUS akquirieren. Erhilt der Ressourcen-Manager solch eine Serviceanfra-
ge, schaut er in seinem Verzeichnisdienst nach, ob unter diesem Servicenamen tiberhaupt
ein Service-Endpoint vorhanden ist. Wiirde es keinen registrierten Service-Endpoint un-
ter diesem Servicenamen geben, schickt der Ressourcen-Manager an den Requestor eine
Fehler-Nachricht zurtick. Falls es nun einen oder mehrere Service-Endpoints unter die-
sem Namen gibt, sucht der Ressourcen-Manager einen von ihnen aus und schickt eine
Response-Nachricht an den Requestor zuriick. In dieser Response-Nachricht ist die generier-
te Service-Ticket-ID, die EPR des akquirierten OpalCLUS Services und der Timeout fiir das
Service-Ticket enthalten. Das genaue Verfahren, nachdem der Ressourcen-Manager eines der
Service-Endpoints auswahlt, wird spater noch geklart.

Nun, da der Requestor-A die EPR des fiir sich akquirierten OpalCLUS Service-Endpoints
kennt, kann er diesen Service-Endpoint auch benutzen. Nach dem der Requestor-A er-
folgreich ein Service akquiriert hat, mochte nun ein Requestor-B den gleichen Service
beim Ressourcen-Manager akquirieren. In diesem gewédhlten Beispiel ist momentan aber
nicht mehr gentigend Rechenleistung auf dem Server verfiigbar, sodass der OpalCLUS
Service-Endpoint hitte nochmals akquiriert werden kdnnen. Deswegen muss der Requestor-
B solange warten, bis ein Service-Endpoint wieder freigegeben wird. Nach dem Requestor-A
alle seine Aufgaben durchgefiihrt hat, gibt er den akquirierten Service-Endpoint wieder
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frei und der Ressourcen-Manager kann nun den OpalCLUS Service fiir den Requestor-B
akquirieren. Requestor-B erhilt somit dann auch endlich seine Response-Nachricht vom
Ressourcen-Manager und kann den ihm zugewiesenen Service-Endpoint verwenden. Nach
erfolgreicher Beendigung aller seiner Aufgaben gibt auch er zum Schluss den akquirierten
Service wieder frei.

Um Missverstandnisse zu vermeiden, sei nochmals verdeutlich, dass mittels einer Akquise
eines Service-Endpoints nicht der komplette Service-Endpoint ganz allein einem Requestor
gehort. Sondern es wird nur auf dem Server, auf dem der Service-Endpoint deployt wurde,
Rechenleistung fiir den Requestor reserviert. Dadurch wird ein Requestor dazu privilegiert,
Operationen des Service-Endpoints aufzurufen. Gibt es noch gentigend Rechenleistung auf
dem Server, konnten auch noch andere Requestors gleichzeitig diesen Service-Endpoint
akquirieren und benutzen.

Auswahlverfahren von Service-Endpoints

Beim Auswihlen von verfiigbaren Services-Endpoints verwendet der Ressourcen-Manager
momentan ein modifiziertes FIFO (First-In First-Out) Verfahren. Dieses Verfahren ist im Rah-
men der zur Verfiigung stehenden Server-Infrastruktur fiir diese Arbeit vollig ausreichend,
aber das Verfahren kann noch nach Belieben erweitert werden. Fiir unterschiedliche Arten
von Simulationen wire es sicherlich sehr sinnvoll, auch Priorititen mit in den Auswahlalgo-
rithmus einflieflen zu lassen. Dafiir wiirde sich dann die Verwendung eines WFQ (Weighted
fair queuing) Ansatzes anbieten.

Im verwendeten Verfahren kommt eine Queue zum Einsatz, in der alle eintreffenden Ser-
vicefragen zuerst einmal eingefiigt werden. Diese Queue wird dann nach dem FIFO-Ansatz
abgearbeitet. Sprich die erste Anfrage, die eingefiigt wurde, wird auch als erstes abgear-
beitet. Der Ressourcen-Manager geht nun her und schaut bei allen Servern nach, ob diese
tiberhaupt einen Service-Endpoint des in der Serviceanfrage geforderten Service-Typs haben.
Wurde ein Server gefunden auf dem der Service-Endpoint des gewtiinschten Service-Typs
zur Verftigung steht, wird nun tiberpriift, ob geniigend freie Rechenkernen auf dem Server
vorhanden sind, um die geforderte Anzahl an Rechenkerne des Service-Endpoints reservie-
ren zu konnen. Trifft auch dies zu reserviert er die benttigten Rechenkerne, entfernt die
Service-Anfrage aus der Queue und schickt ein Service-Ticket an den Requestor. Sind noch
weitere Serviceanfragen in der Queue enthalten, wiederholt er dieses Verfahren mit der
néchsten Serviceanfrage.

Konnte er tiberhaupt keinen Server finden, auf dem es einen Service-Endpoint des gew{insch-
ten Service-Typs gibt, entfernt er die Anfrage aus der Queue, gibt eine Fehler-Nachricht
an den Requestor zurtick und macht mit der ndchsten Service-Anfrage weiter. Sind nur
momentan alle Server belegt, muss solange mit der Verarbeitung der Serviceanfrage gewartet
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werden, bis ein Service-Endpoint wieder freigegeben wurde. Derweil werden auch keine
anderen Serviceanfragen abgearbeitet.

Die Modifikation des FIFO Verfahrens besteht nun darin, dass das Auswahlverfahren dazu
imstande ist zu erkennen, ob es doch noch Serviceanfragen gibt, die hitte abgearbeitet
werden konnen, auch wenn fiir die momentan zu verarbeitende Serviceanfrage kein freier
Service-Endpoint gefunden werden konnte. Aber das passiert nur dann, wenn durch die
andere Serviceanfrage kein Server belegt wird, auf dem ein Service-Endpoint zur Verfii-
gung steht, welcher die vorherige geblockte Serivceanfrage hitte verwenden konnen, falls
geniigen Rechenleistung zur Verfiigung gestanden ware. Dadurch wird vermieden, dass
Serviceanfragen die einen Service akquirieren mochten, welcher sehr viel Rechenleistung
benotigt, nie zum Zuge kommen, da andere Serviceanfragen immer bevorzugt werden, weil
ihre angeforderten Services weniger Rechenleistung bendttigen.

6.4.2. Fehlerbehandlung

Bei Simulationen konnen sehr langldufige Simulationsworkflows zum Einsatz kommen und
damit diese korrekt terminieren kdnnen, ist ein hohes Maf§ an Zuverlassigkeit notwendig.
Ein einzelner Fehler sollte demnach nicht zu einem Fehlschlagen der kompletten Simulation
fithren, sondern es sollte versucht werden, den Fehler so weit wie moglich zu kompensieren,
damit die Simulation korrekt fortgesetzt werden kann.

Im Falle des verteilten Rechnens in einem Netzwerk kann es immer wieder zu einer Netz-
werkpartition kommen. Im schlimmsten Fall fiihrt solch eine Netzwerkpartition zu einem
Verbindungsverlust eines momentan in Benutzung stehenden Service-Endpoints. Ist gerade
eine asynchrone Operation auf einem Service-Endpoint aktiv, bei der noch eine Response-
Nachricht an den Klienten aussteht, stellt ein Verbindungsverlust zwischen dem Klienten
und dem Service-Endpoint ein grofles Problem dar. Bei asynchronen Request-Response Ope-
rationen bekommt der Klient nicht ohne weiteres mit, ob der verwendete Service-Endpoint
noch zur Verfiigung steht oder nicht. Im einfachsten Fall wiirde der Klient einfach unend-
lich lange auf eine Response-Nachricht des aufgerufenen Service-Endpoints warten. Fiir
einen Simulationsworkflow wiirde dies aber bedeutend, dass der Simulationsworkflow nie
terminieren wird.

Im Falle von Service-Endpoints, die mittels des Ressourcen-Managers akquiriert wurden,
wird ein Requestor automatisch von dem Ressourcen-Manager iiber den Verbindungsverlust
zu einer seiner akquirierten Service-Endpoints informiert. Der Verbindungsverlust zu einem
Service-Endpoint muss aber nicht immer durch eine Netzwerkpartition begriindet sein,
sondern der Server bzw. Service kann auch einfach abstiirzen.

71



6. Ressourcen Management

Verfligbarkeitskontrolle von Service-Endpoints

Grundlegend gibt es fiir die Erkennung, ob ein Service-Endpoint verfiigbar ist oder nicht,
folgende Strategien:

e Die Servie-Endpoints werden aktiv und melden sich zyklisch beim Ressourcen-
Manager mittels einer “alive” Nachricht.

e Der Ressourcen-Manager wird aktiv und tiberpriift selbst die Verfiigbarkeit der Service-
Endpoints.

Die erste Strategie hat den Vorteil, dass der Ressourcen-Manager entlastet wird und er
nur beim Eintreffen einer alive Nachricht der Service-Endpoints, den Timeout fiir diesen
Service-Endpoint zuriicksetzen muss. Der Timeout dient zur Erkennung, ob ein Service-
Endpoint noch verfiigbar ist oder nicht. Trifft nicht regelméflig eine Nachricht von dem
Service-Endpoint ein, lauft der Timeout aus und man weifs somit, dass der Service-Endpoint
nicht mehr zur Verfiigung steht.

Der Nachteil dieser Strategie ist aber, dass je nach Anzahl der registrierten Service-Endpoints,
sehr viele zyklische alive Nachrichten an den Ressourcen-Manager gesendet werden miis-
sen.

Die zweite Strategie ist vorteilhafter aus Sicht der Servcie-Endpoints, da sie nun nicht mehr
selbstiandig eine alive Nachricht senden miissen. Diese Strategie bringt aber auch keine
Reduzierung der zyklisch zu versendenden Nachrichten mit sich. Vielmehr verschlechtert
sich sogar die Situation, da der Ressourcen-Manager nun ganz alleine alle Service-Endpoints
abfragen muss, anstatt nur die alive Nachrichten von den Service-Endpoints zu empfangen.

Im entwickelten Ressourcen-Manager kommt zur Verfiigbarkeitskontrolle der Service-
Endpoints die vermeidlich schlechtere zweite Variante zum Finsatz, aber in einer verdnderten
Form. Und zwar kommt auf jedem Server ein Reprasentant aller dort deployten Service-
Endpoints zum Einsatz. Dieser Reprasentant kennt alle Service-Endpoints auf diesem Server
inklusive ihres Zustandes. Im Falle von Axis2 ldsst sich ganz einfach mittels der AxisConfigu-
ration Klasse herausfinden, welche Services momentan deployed sind und welchen Zustand
(aktiv/inaktiv) sie haben. Dieser Reprdsentant wird in dieser Ressourcen Management In-
frastruktur als Service-Manager bezeichnet und wurde bereits schon kurz in Kapitel 6.3.3
erwahnt.

Mittels dieses Service-Managers ist es nun moglich, eine Liste aller vorhandenen Service-
Endpoints auf einem Server zu erhalten (siehe Abbildung 6.10). Der Ressourcen-Manager
muss jetzt also nur noch die Liste vom Service-Manager abfragen, um herauszufinden,
welche Service-Endpoints dort verfiigbar sind. Er muss jetzt somit nicht mehr explizit an
jeden einzelnen Service-Endpoint eine Anfrage senden, sondern es geniigt schon die eine
Anfrage an den Service-Manager. Verfiigt ein Server nicht tiber diesen Service-Manager,
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Abbildung 6.10.: Der Ressourcen-Manager fragt bei dem Service-Manager eines Servers die
aktiven Service-Endpoints (SEP) ab und erhilt als Antwort eine Liste aller
SEPs.

wird der Server vom Ressourcen-Manager automatisch als nicht verfiigbar markiert. Implizit
werden damit auch alle Service-Endpoints auf diesem Server als nicht verfiigbar markiert.

Fiir den Fall, dass ein Service-Endpoint als inaktiv markiert wird und es momentan Service-
Tickets gibt, welche diesen Service-Endpoint akquiriert haben, werden all diese Service-
Tickets ungiiltig. Zudem informiert der Ressourcen-Manager auch alle Besitzer dieser nun
ungiiltigen Service-Tickets mittels einer Servicellnavailable Fehler-Nachricht, um ihnen mitzu-
teilen, dass der akquirierte Service-Endpoint nicht mehr zur Verfiigung steht. Dazu miissen
die Requestor aber einen Web Service anbieten, um iiber die Fehlernachricht informiert wer-
den zu kénnen. Genau gesagt muss der Web Service die Operation acquireServiceFaultCallback
zur Verfligung stellen.

War dieser inaktivierte Service-Endpoint der letzte seiner Art (sprich zu einem Service gibt
es keine Service-Endpoints mehr), werden alle Serviceanfragen, welchen diesen Service
angefordert haben, auch entfernt. Die Requestors erhalten darauf eine AcquireServiceFault
Fehler-Nachricht von dem Ressourcen-Manager.

6.4.3. Fehlerszenarien

Im Folgenden werden nun die wichtigsten Fehlerszenarien durchgespielt, um zu verstehen,
wie ein Requestor tiber mogliche Fehlerfdlle eines seiner akquirierten Service-Endpoints
informiert werden kann. Bei allen Szenarien gilt grundlegend die Einschrankung, dass der
Ressourcen-Manager immer verfiigbar ist und es nie zu einer Netzwerkpartition zwischen
dem Requestor und dem Ressourcen-Manager kommen kann. Zudem gilt auch die Ein-
schrankung, dass wenn eine Netzwerkpartition auftritt, diese auch permanent ist. Um die
moglichen Fehlerfdlle besser verstehen zu konnen, soll nun zuerst ein Szenario aufgezeigt
werden, in dem keine Fehler aufgetreten sind.
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Abbildung 6.11.: Fehlerfreie Durchfiihrung eines Jobs auf einem Service-Endpoint

In dem in der Abbildung 6.11 dargestellten Sequenzdiagramm ist solch ein fehlerfreies
Szenario dargestellt. Bevor ein Service-Endpoint nach dem Aufruf einer seiner Operation mit
der Arbeit beginnen kann, muss er zuvor diesen Aufruf beim Ressourcen-Manager mittels
der Operation notifyJobStarted(Service-Ticket-ID) legitimieren. Damit soll erreicht werden,
dass man ohne ein giiltiges Service-Ticket nicht die Operationen des Service-Endpoints in
Anspruch nehmen kann. Des Weiteren wird dadurch dem Ressourcen-Manager mitgeteilt,
dass auf einem seiner verwalteten Service-Endpoints gerade ein sogenannter Job aktiv ist
und er somit den Timeout des fiir diesen Operationsaufruf verwendeten Service-Tickets
aussetzen kann. Dadurch wird vermieden, dass ein Requestor stindig sein Service-Ticket
verlangern muss, auch wenn gerade ein Job aktiv ist. Nach erfolgreicher Beendigung ruft
der Service-Endpoint dann die Operation notifyJobFinished(Service-Ticket-ID) des Ressourcen-
Managers auf. Damit weifs der Manager dann, dass der Job erfolgreich beendet wurde und
der Timeout fiir das Service-Ticket kann fortgesetzt werden.

Verbindungsverlust zwischen Service-Endpoint und Ressourcen-Manager

In dem in der Abbildung 6.12 auf der ndchsten Seite dargestellten Fehlerszenario, tritt
ein Verbindungsverlust zwischen dem Service-Endpoint OpalCLUS und dem Ressourcen-
Manager auf, bevor der Ressourcen-Manager iiber den zu startenden Job informiert werden
konnte. Dies ist fiir einen Service-Endpoint gleichbedeutend, als ob der Ressourcen-Manager
der Ausfithrung eines Jobs nicht zugestimmt hat (z. B. wegen einer ungtiltigen Service-Ticket-
ID). Daher gibt der Service-Endpoint eine Fehler-Nachricht an den Requestor zuriick, um
ihm mitzuteilen, dass der Job nicht ausgefiihrt werden konnte. Geht auch diese Nachricht
verloren, wiirde im Normalfall der Requestor vergebens auf eine Response-Nachricht warten.

74



6.4. Funktionsweise

Requestor Ressourcen-Manager OpalCLUS

rI runOpalCLUS(ticketid=1, ctxid=1, ...)

notifyJobStarted(ticketid=1)

/\‘
runOpalCLUSFaultCallback(ticketid=1,...)

Abbildung 6.12.: Verbindungsverlust zwischen Service-Endpoint und Ressourcen-Manager

Um das aber zu vermeiden, wurde der Service-Ticket Timeout eingebaut. Ein Requestor geht
immer beim Aufruf einer Operation eines seiner akquirierten Service-Endpoints davon aus,
dass der Timeout angehalten wird. Aber in Wirklichkeit lauft der Timeout weiter, da der
Ressourcen-Manager nicht tiber den neuen Job auf dem Service-Endpoint informiert werden
konnte. Daher erhilt der Requestor nach Ablauf des Timesouts eine ServiceTicketExpired
Fehler-Nachricht vom Ressourcen-Manager. Daraus kann der Requestor nun schlieflen, dass
der Job nicht erfolgreich gestartet werden konnte und dementsprechend darauf reagieren.

Kompletter Verbindungsverlust zu einem Service-Endpoint

qguestor I Ressourcen-Manager l OpalCLUS

rI runOpalCLUS(ticketid=1, ctxid=1, ...)

Setze Service-Ticket notifyJobStarted(ticketid=1)
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Abbildung 6.13.: Verbindungsverlust zwischen Service-Endpoint und Ressourcen-Manager
In dem in der Abbildung 6.13 dargestelltem Fehlerszenario, konnte der Ressourcen-Manager

erfolgreich iiber den Start eines Jobs auf einem Service-Endpoint informiert werden. Danach
tritt dann aber eine Netzwerkpartition auf, wodurch der Ressourcen-Manager nicht mehr
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iiber die Beendigung eines Jobs informiert werden kann. Solange er aber diese Notifikation
nicht erhilt, geht der Ressourcen-Manager davon aus, dass der Job noch aktiv ist. Auch der
Requestor wird keine Response-Nachricht vom Service-Endpoint empfangen, da auch der
Requestor nicht mehr erreichbar ist. Gibt es jetzt keine weitere Fehlerkontrolle, wiirde der
Requestor als auch der Ressourcen-Manager vergeblich auf den Service-Endpoint warten.
Dies ist aber nicht der Fall, da der Ressourcen-Manager diesen Verbindungsverlust nach
einer gewissen Zeit bemerken wird und dann eine ServicelUnavailable Fehler-Nachricht an den
Requestor schickt, sodass auch der Requestor darauf reagieren kann. Ein Verbindungsverlust
wird vom Ressourcen-Manager bemerkt, wenn entweder der komplette Service-Manager
nicht mehr erreichbar ist (d. h. der Server ist nicht mehr erreichbar), oder der Service nicht
mehr in der Liste der aktiven Services vom Service-Manager enthalten ist. Mit der vorherigen
Einschrankung, dass Netzwerkpartitionen dauerhaft sind, wird der Ressourcen-Manager
nach einer gewissen Zeit bemerken, dass der Server und somit auch all seine Services, nicht
mehr zur Verfligung steht.

6.5. Implementierung und Konfiguration

Der Ressourcen-Manager wurde als Web Service fiir Axis2 nach dem Top-Down Ansatz
mit den in Kapitel 3.5 erwdhnten Werkzeugen entwickelt. Wie schon bei der Architektur
aufgezeigt wurde, verfligt der Ressourcen-Manager auch tiber eine lokale Datenbank. Bei
der verwendeten Datenbank handelt es sich um eine MySQL-Datenbank, welche mittels des
MySQL Community Server' zur Verfiigung gestellt wird.

Damit der Ressourcen-Manager weif3, an welche Adresse er eine Response-Nachricht bei
einer asynchronen Kommunikation senden soll, wird momentan die ReplyTo Adresse direkt
in der Request-Nachricht des Requestors mit iibertragen. Sprich man muss beim Aufruf
einer asynchronen Request-Response Operation immer noch die ReplyTo Adresse explizit
dem Ressourcen-Manager mitteilen. Dies sollte unbedingt bei einer Weiterentwicklung durch
das korrekten Auslesen des ReplyTo Feldes des SOAP-Headers ersetzt werden. Der Grund,
warum es zu der momentanen Losung kam, war ein bei der Entwicklung anfangliches
Problem zwischen der Kommunikation einer Virtual Machine (VM) und dem Host-Rechner
auf dem die VM lief. Auf dieser VM kam u. a. die ODE zum Einsatz und dort bestand das
Problem, dass die ReplyTo Adresse nicht richtig gesetzt wurde und somit keine Response-
Nachricht eines Web Services des Host-Rechners an die VM gesendet werden konnte. Von
daher wurde vorerst die Losung mit dem expliziten Senden der ReplyTo Adresse gewéhlt,
um dieses Problem zu umgehen.

Alle wichtigen Parameter, die in dem Ressourcen-Manager anpassbar sein miissen, damit der
Ressourcen-Manger auf verschiedenen Plattformen zum Einsatz kommen kann, werden aus

Thttp://dev.mysql.com/
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einer Java-Property Datei ausgelesen. Diese Property Datei wird im /WEB-INF/classes/ Ordner
von Axis2 abgelegt und tragt den Namen resmanager.properties. Sie beinhaltet die notigen
Daten, damit eine Datenbankverbindung aufgebaut werden kann, aber auch den Pfad zu
einem Ordner, in dem die jeweiligen Management-Kontexte angelegt werden. In diesen dort
angegebenen Ordner werden alle Dateien geschrieben, die mittels des Dateisystems vom
Ressourcen-Manager erstellt wurden.

6.6. Entwicklung von Service-Endpoints fiir die Infrastruktur

Der Ressourcen-Manager stellt gewisse Anforderungen an Service-Endpoints, die innerhalb
der Ressourcen Management Infrastruktur zum Einsatz kommen sollen. Und zwar miis-
sen die Service-Endpoints ein bestimmtes Interaktionskonzept zwischen dem Ressourcen-
Manager und sich selbst unterstiitzen, damit sie korrekt innerhalb der Infrastruktur einge-
setzt werden konnen. Es handelt sich dabei aber um ein sehr einfaches Interaktionskonzept.
Die entwickelten Service-Endpoints miissen lediglich bei einem Aufruf ihrer Operationen
die Operation notifyJobStarted(ticketid) und bei Beendigung derselben die Operation ro-
tifyJobFinished(ticketid) des Ressourcen-Managers aufrufen. Das ist die einzig notwendige
Kommunikation zwischen dem Ressourcen-Manager und den Service-Endpoints.

Um den Aufruf dieser Operationen des Ressourcen-Managers soweit wie moglich zu verein-
fachen, kann der Entwickler eines Java Axis2 Web Services auf das ResourceManagerClient.jar
Archiv zurtickgreifen, welches im Rahmen dieser Arbeit entwickelt wurde. In diesem Archiv
ist die Klasse ResourceManagerClient enthalten, mittels der man einfach mit dem Ressourcen-
Manager kommunizieren kann. Neben den Methoden fiir die Notifikation des Job Status an
den Ressourcen-Manager werden dort auch Methoden angeboten, mit denen man die Lese-
und Schreibeoperationen des Ressourcen-Managers fiir Dateien verwenden kann.

Listing 6.1 ExampleServiceLifeCycle.java

import de.ustutt.simtech.resmgr.service.client.ResourceManagerServiceClient;
public class ExampleServicelLifeCycle implements ServicelLifeCycle {
public void startUp(ConfigurationContext configctx, AxisService service) {
ResourceManagerServiceClient resmgrclient = new

ResourceManagerServiceClient ("http://localhost:8080/resmgr") ;
configctx.setProperty("resmgrclient"”, resmgrclient);

public void shutDown(ConfigurationContext configctx, AxisService service) {}

Damit man nicht bei jedem Operationsaufruf die ResourceManagerClient Klasse instanziieren
muss, kann man die ServiceLifeCycle Klasse zum Instanziieren der ResourceManagerClient
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Listing 6.2 ExampleServiceSkeleton.java

import de.ustutt.simtech.resmgr.service.client.ResourceManagerServiceClient;
public class ExampleServiceSkeleton {

public void exampleOperation(String serviceticketid, String ctxid) {
ResourceManagerServiceClient resmgrclient =
(ResourceManagerServiceClient)
MessageContext.getCurrentMessageContext () .getProperty ("resmgrclient");
try {
resmgrclient.notifyJobStarted(serviceticketid);

File f = resmgrclient.getFile(ctxid, "path/to/file"); // Mache etwas

resmgrclient.notifyJobFinished(serviceticketid);
} catch (AxisFault e) { // Sende Fault an Requestor }

Klasse verwenden. Uber den MessageContext kann man sich dann bei jedem Operationsauf-
ruf einfach die bereits instanziierte ResourceManagerClient Klasse holen (siehe Listing 6.1
und Listing 6.2).

6.7. Verwendung des Ressourcen Managements in einem
Simulationsworkflow

In diesem Abschnitt soll nun aufgezeigt werden, wie die Ressourcen Management Infra-
struktur innerhalb eines Simulationsworkflow bzw. BPEL-Prozesses einsetzen kann.

Akquise eines Services

In der Abbildung 6.14 ist ein einfacher BPEL-Prozess dargestellt, in dem versucht wird, einen
Service zu akquirieren. Dieses Beispiel soll nun im Folgenden genauer betrachtet werden.

Die erste Aktion in einem BPEL-Prozess, welcher die Ressourcen Management Infrastruktur
verwenden mochte, ist das Erstellen einer Correlation-ID, um spéter die asynchronen Request-
Response Operationen des Ressourcen-Managers verwenden zu konnen. Damit man sich
nicht die Miithe machen muss diese Correlation-ID selbst zu generieren, stellt der Ressourcen-
Manager eine Operation namens createCorrelationID zur Verfiigung. Mit dieser Operation
kann einfach eine eindeutige Correlation-ID (32-stelliger Hash-Wert) generiert werden.
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Abbildung 6.14.: Ausschnitt eines BPEL-Prozesses, in dem versucht wird, einen Service zu
akquirieren

Als Néachstes muss man dann die Service-Request Nachricht initialisieren. In diese Nachricht
muss zum einen die Correlation-ID eingetragen werden, als auch der Name des Services,
welchen man akquirieren mochte. Hat man diese Nachricht generiert, ruft man die Operation
acquireService des Ressourcen-Managers auf, um den gewiinschten Service zu akquirieren. Er-
hélt der Ressourcen-Manager diese Serviceanfrage, versucht er dann einen Service-Endpoint
des geforderten Services zu akquirieren. Da es sich um eine asynchrone Request-Response
Operation handelt, muss man eine receive Aktivitdt ausfiithren, mittels der dann auf die
Antwort des Ressourcen-Managers gewartet wird.

Im Falle der acquireService Operation gibt es aber zwei mogliche Response-Nachrichten,
die jeweils an die aquireServiceCallback oder aquireServiceFaultCallback Operation des BPEL-
Prozesses gesendet werden. Konnte erfolgreich ein Service-Endpoint akquiriert werden, wird
die aquireServiceCallback Operation aufgerufen, mittels der man das Service-Ticket erhalt. Exis-
tiert kein Service-Endpoint des gewtinschten Service-Typs, wird die aquireServiceFaultCallback
aufgerufen. Daher geniigt es also nicht, eine einfache receive Aktivitdt zum Empfangen der
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6. Ressourcen Management

Nachrichten vom Ressourcen-Manager zu verwenden. Stattdessen muss eine pick Aktivitat
mit zwei onMessages verwendet werden.

Hat man nun erfolgreich ein Service-Ticket mittels der aquireServiceCallback Operation des
BPEL-Prozesses erhalten, kann man den Partnerlink des Services mittels Late-Binding gegen
den akquirierten Service-Endpoint binden und ihn nun auch verwenden. In diesem Beispiel
wird der akquirierte Service-Endpoint nicht verwendet, sondern er wird sofort mittels der
releaseService Operation wieder freigegeben.

Verwendung eines akquirierten Services

= assign-opalclus
& runOpalCLUS

& pickCallbacks

runQpalCLUSCallback notifyserviceTicketExpired notifyServicelnavailableFault

& releaseDpalCLUS U< Throw Y= Throw

Abbildung 6.15.: Beispielhafte Nutzung eines akquirierten Services innerhalb eines BPEL
Prozesses

Mithilfe des nédchsten Beispiels in der Abbildung 6.15 soll nun verdeutlicht werden, wie
man einen akquirierten Service innerhalb eines BPEL-Prozesses verwenden kann. In diesem
Beispiel wird davon ausgegangen, dass zuvor bereits erfolgreich ein Servcie-Endpoint fiir
den Service OpalCLUS akquiriert werden konnte und der Partnerlink mittels Late-Binding
gegen den zugewiesenen Service-Endpoint schon gebunden wurde.

Bei den ersten zwei Aktivitdten gibt es keinen Unterschied zu einem gewohnlichen Aufruf
einer Web Services-Operation innerhalb eines BPEL-Prozesseses. Zuerst wird die Nachricht
fiir den Operationsaufruf initialisiert und mit den gewiinschten Parametern gefiillt. Danach
wird dann durch eine invoke Aktivitdt die gewiinschte Operation des Partners aufgerufen.
In diesem Beispiel wird die runOpalCLUS Operation des akquirierten Service-Endpoints
aufgerufen, bei der es sich um eine asynchrone Request-Response Operation handelt.

Erst bei der ndchsten pick Aktivitdt ergibt sich nun ein Unterschied zum normalen Vorgehen.
Normalerweise wiirde es schon geniigen eine receive Aktivitdt zum BPEL-Prozess hinzuzufii-
gen, um auf die Antwort der runOpalCLUS Operation warten zu kénnen. Wie aber schon in
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6.7. Verwendung des Ressourcen Managements in einem Simulationsworkflow

Kapitel 6.4.3 erldutert wurde, informiert der Ressourcen-Manager die Requestors iiber auftre-
tende Fehler ihrer akquirierten Service-Endpoints. Ohne diese Zusatzinformationen wiirde
der BPEL-Prozess, im Falle eines Verbindungsverlustes zum akquirierten Service-Endpoint,
unendlich lange auf die Antwort seiner zuvor aufgerufenen Operation warten. Daher sollte
bei jedem Aufruf einer asynchronen Request-Response Operation immer mittels einer pick
Aktivitat auch auf die moglichen Fehler-Nachrichten ServiceTicketExpired und Servicellna-
vailable vom Ressourcen-Manager gewartet werden. Wie genau der BPEL-Prozess auf solch
eine Fehler-Nachricht reagiert, ist dem jeweiligen Entwickler des Prozesses tiberlassen. Hier
in diesem Beispiel wird einfach ein Fehler mittels der throw Aktivitdt geworfen. Man hitte
aber auch versuchen konnen Kompensationen einzuleiten, damit der Prozess anschlieflend
fortgesetzt werden kann.

81






7. Entwicklung der workflow-basierten
Festkorpersimulationsanwendung

Im letzten Schritt soll nun auf die Entwicklung der workflow-basierten Festkorpersimulati-
onsanwendung eingegangen werden. Mit dieser Anwendung soll es ermoglicht werden, die
Durchfithrung der Festkdpersimulationen in Zukunft auf Basis von Simulationsworkflows zu
automatisieren. Um das zu realisieren, bedient sich die Anwendung der zuvor beschriebenen
Ressourcen Management Infrastruktur als auch des gewahlten nativen Wrapper-Ansatzes
zum Anbinden der nativen Fortran Anwendungen. Wie man in diesem Kapitel sehen wird,
kann durch die Verwendung der Ressourcen Management Infrastruktur eine kompakte
Simulationsanwendung als auch ein kompakter Simulationsworkflow entwickelt werden.

Zu Beginn dieses Kapitels wird auf die Spezifikation eingegangen, als auch auf die Archi-
tektur der Festkorpersimulationsanwendung. Darauf gefolgt werden dann die einzelnen
Komponenten der Anwendung genauer beschrieben. Nachdem die Komponenten geklart
wurden, soll auf den mittels BPEL Prozessen realisierten Simulationsworkflow eingegangen
werden. Am Ende des Kapitels gibt es dann auch noch einen kurzen Abschnitt tiber die
Implementierung und Konfiguration der workflow-basierten Festkorpersimulationsanwen-
dung.

7.1. Spezifikation

In diesem Abschnitt wird nun als erstes auf die Spezifikation der Festkorpersimulationsan-
wendung eingegangen.

7.1.1. Funktionalitaten
Die Festkopersimulationsanwendung soll folgende Funktionalitdten fiir den Benutzer anbie-
ten:

e Erstellen und Verwalten von Festkorpersimulationen.

o Zugriff auf die von den Simulationen erstellten Dateien.

e Verfolgung des Simulationsverlaufs durch Visualisierung der Snapshots.
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7. Entwicklung der workflow-basierten Festkérpersimulationsanwendung

e Verwaltung aller Server und Services, welche fiir die Festkorpersimulation benotigt
werden.

e Verfolgung der Lastverteilung der einzelnen Server, in dem alle momentan giiltigen
Service-Tickets aufgelistet werden.

o Verfolgung der momentanen vorhandenen Serviceanfragen fiir einen Service, welche
noch nicht abgearbeitet wurden.

7.1.2. Lebenszyklus von Simulationen

Initializing

Aborting Failing

stopped finished stopped
\ 4 \ 4 \ 4

Aborted Finished Failed

Abbildung 7.1.: Lebenszyklus einer Simulation

Mithilfe der Abbildung 7.1 soll nun der Lebenszyklus einer Simulation erldutert werden, in
dem auf alle dort eingezeichneten Zustidnde eingegangen wird.

Nachdem eine Simulation erstellt wurde, geht sie als erstes in die Phase Initializing tiber. In
dieser Phase werden wichtige Vorbereitungen getroffen, damit die Simulation in die Phase
Running tibergehen kann. In der Running Phase wird dann die Simulation durchgefiihrt und
es ist jederzeit moglich die Simulation in der Initializing als auch Running Phase abbrechen

zu konnen. Wenn eine Simulation erfolgreich war, geht sie von der running Phase in die
finished Phase {iber.

Bei einem Abbruch einer Simulation wird zuerst in die Phase Aborting tibergegangen und
nach dem sich alle BPEL Prozesse beendet haben, wechselt sie in die Phase Aborted. Tritt ein
Fehler wiahrend der Initializing oder Running Phase auf, geht die Simulation in den Status
Failing iiber. Nachdem auch dort alle BPEL Prozesse beendet wurden, wird in die Phase
Failed gewechselt.
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7.2. Architektur der Festkorpersimulationsanwendung

Festkdrpersimulationsanwendung (-
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...............................................................

Abbildung 7.2.: Uberblick iiber die Architektur der workflow-basierenden Festkdrpersimu-
lationsanwendung.

Die Festkorpersimulationsanwendung besteht aus einer Server-Komponente, dem Opal-
Server und einer Klienten-Komponente, der Opal-Client Anwendung, so wie es in der
Abbildung 7.2 dargestellt wurde.

Der Opal-Server besteht zum einen aus dem Opal-Manager Web Service als auch der ODE,
mittels der die BPEL Prozesse ausgefiihrt werden. Der Opal-Manager hat die Aufgabe, neue
Simulationsinstanzen zu erzeugen und bereits vorhandene zu verwalten. Er tibernimmt
beim Erstellen von Simulationen wichtige Initialisierungsaufgaben und stof3t den BPEL
Prozess an, welcher dann die Simulation durchfiihrt. Alle notwendigen Daten, die zu einer
Simulation gehoren, werden in einer lokalen Datenbank abgelegt, um somit eine perma-
nente Speicherung der Simulationen zu erreichen. In der Festkorpersimulationsanwendung
selbst sind aber nicht die von den BPEL Prozessen bendtigten Web Services enthalten. Alle
rechenintensiven Web Services, mittels denen die Fortran Anwendungen angeboten wer-
den, sind zur Verwaltung durch den Ressourcen-Manager in die Ressourcen Management
Infrastruktur aufgenommen worden. Daher miissen die BPEL Prozesse diese Web Services
immer mittels des Ressourcen-Managers zuvor akquirieren, um sie dann innerhalb ihres
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7. Entwicklung der workflow-basierten Festkérpersimulationsanwendung

Prozesses verwenden werden konnen. Damit der Opal-Manager immer den aktuellen Status
der momentan aktiven Simulation kennt, teilen die BPEL Prozesse dem Opal-Manager alle
Statusdnderungen mit. Daher benutzen die BPEL Prozesse auch das von dem Opal-Manager
zur Verfligung gestellte Web Service-Interface.

In der Opal-Client Anwendung wurde das Graphical User Interface (GUI) fiir den Benutzer
implementiert, mittels dem ein Benutzer Zugriff auf den Opal-Manager erhilt. Uber das GUI
wird es dem Benutzer ermoglicht, neue Simulationen zu erstellen und diese zu tiberwachen.
In dem GUI der Opal-Client Anwendung wurde auch ein Administrations-Interface fiir
den Ressourcen-Manager implementiert. Dadurch soll es dem Benutzer ermoglicht werden,
die Server und Service-Endpoints zu verwalten. Uber den Ressourcen-Manager erhilt die
Opal-Client Anwendung zudem auch Zugriff auf alle von den Simulationen erzeugten
Daten.

7.3. Opal-Manager

Der Opal-Manager stellt das Bindeglied zwischen dem Benutzer, der eine Simulation durch-
fiihren mochte und der ODE dar, mittels der die Simulationen durchgefiihrt werden. Die
Hauptaufgabe des Opal-Managers ist es, Simulationen zu erstellen und zu verwalten.

Im Folgenden soll nun auf die genaue Funktionalitidt des Opal-Managers eingegangen werde.
Eine Liste aller Web Service-Operationen, die vom Opal-Manager angeboten werden, konnen
in Kapitel A.2 gefunden werden.

7.3.1. Verwaltung der Initial-Kristallgitter und Energie-Konfigurationen

Um das Erstellen neuer Simulationen zu vereinfachen, bietet der Opal-Manager die Mog-
lichkeit, Initial-Kristiallgitter und Energie-Konfigurationen zentral und somit fiir jeden
zugénglich zu speichern. Damit soll erreicht werden, dass man beim Erstellen einer Simulati-
on einen Satz an Kristallgittern und verschiedenen Energiekonfigurationen zur Verfiigung
hat, die man einfach nur auszuwéhlen braucht. Wie bereits in Kapitel 4.3.1 erldutert wurde,
werden diese Dateien fiir die Monte-Carlo-Simulation benotigt.

Um zu vermeiden, dass diese Kristallgitter und Energiekonfigurationen auf dem Opal-Server
abgespeichert werden miissen, wird mittels des Ressourcen-Manager einmalig beim Instal-
lieren des Opal-Mangers ein Management-Kontext angelegt, welcher dann dazu verwendet
wird, die Kristallgitter und Energiekonfigurationen abzuspeichern. Der Management-Kontext
wird automatisch bei dem ersten Start des Opal-Manager Web Services erstellt.
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7.3.2. Erstellung von Simulationen

Wie bereits schon erwdhnt wurde, werden neue Simulationen durch den Opal-Manager
erstellt. Dabei {ibernimmt er alle wichtigen Initialisierungsaufgaben, um eine Simulation
mittels der BPEL Prozesse durchfiihren zu konnen. Zu diesen Initialisierungsaufgaben gehort
unter anderem das Anlegen eines Datenbankeintrags fiir die neue Simulation. In diesem Da-
tenbankeintrag werden alle wichtigen Informationen tiber die verwendete Startkonfiguration
abgelegt. Zudem wird dort der Status der Simulation auf initializing gesetzt.

Der Opal-Manager tibernimmt auch das Erstellen des Kontextes fiir die neue Simulati-
on und baut im erstellten Kontext eine Ordnerstruktur fiir die Simulationen auf. Diese
Ordnerstruktur hat den folgenden Aufbau:

e /mcimd - In diesem Ordner werden alle Daten abgelegt, die wahrend der Monte-Carlo-
Simulation entstehen.

e /clus — In diesem Ordner werden alle Daten abgelegt, welche durch die OpalCLUS
Anwendung im Zuge der Analyse der Snapshots entstehen.

e /media — In diesem Ordner werden alle Daten abgelegt, welche im Rahmen der
Visualisierung entstehen.

Anhand der ausgewihlten Energiekonfiguration, welche fiir die Simulation verwendet
werden soll und den Parametern Snapshot, Snapshot-Frequency, Checkpoint-Frequency, die
vom Benutzer angegeben werden, wird vom Opal-Manager die opal.in Datei generiert. Diese
Datei und das ausgewdhlte Initial-Kristallgitter werden im Wurzelverzeichnis des angelegten
Kontextes vom Ressourcen-Manager abgelegt. Wie schon bereits in Kapitel 4.3.1 erwédhnt,
werden diese Dateien fiir die Monte-Carlo-Simulation benétigt.

Wurden alle Initialisierungsaufgaben durchgefiihrt, stofit der Opal-Manager den BPEL
Prozess an, mittels dem dann die Simulation durchgefiihrt wird. Damit alle Prozessinstan-
zen einer Simulation zugeordnet werden konnen, wird unter anderem die zur erstellten
Simulation gehorende Simulations-ID beim Aufruf des BPEL Prozesses mit tibergeben.

7.3.3. Verwaltung von Simulationen

Neben dem Erstellen von Simulationen konnen auch bereits vorhandene Simulationen
verwaltet werden. Dazu gehort, dass man durchgefiihrte Simulationen bei Bedarf 16schen
und laufende Simulationen abbrechen kann.

Beim Loschen einer Simulation wird einfach der Datenbankeintrag der Simulation von dem
Opal-Manager geloscht, als auch der fiir die Simulation erstellte Management-Kontext im
Ressourcen-Manager. Das hat zur Folge, dass auch alle Dateien geloscht werden, die sich in
dem Management-Kontext befinden.
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Das Abbrechen von laufenden Simulationen ist im Vergleich zum Loschen komplexer.
Damit die zu einer Simulation gehtrenden BPEL Prozessinstanzen tiber den Abbruch
informieren werden konnen, gibt es zwei unterschiedliche Ansitze. Entweder fragen die
Prozessinstanzen immer beim Opal-Manager den Status der Simulation ab, oder der Opal-
Manager benachrichtig die Prozessinstanzen selbst. Das Mitteilen eines Abbruchs an die
Prozessinstanzen ist notwendig, damit diese auf Erhalt dieses Befehles terminieren konnen
und keine weiteren Aktivititen mehr ausfiihrt, bis auf diejenigen Aktivitdaten, welche fiir ein
korrektes Terminieren benotigt werden.

Der erste Ansatz birgt das Problem, dass man f1ow Aktivitdten mit in den BPEL Prozess
aufnehmen muss, damit parallel zu den eigentlichen durchzufiihrenden Arbeitsschritten
immer der Status beim Opal-Manger abgefragt werden kann. Es stellte sich aber heraus,
dass durch Hinzuftigen von Flows die ODE sehr instabil bei der Ausfithrung von Prozessen
wurde, da es intern in der ODE sehr viele Verarbeitungsfehler gab. Zudem miissen auch
zyklisch von allen Prozessinstanzen immer sehr viele Nachrichten verschickt werden.

Beim zweiten Ansatz hingehen muss man nur exakt eine Nachricht an jede Prozessinstanz
schicken, um alle Prozessinstanzen tiber den Abbruch informieren zu konnen. Um das zu
erreichen, miissen sich aber alle Prozessinstanzen beim Opal-Manager, unter Angabe der
zugewiesenen Simulations-ID und ihrer eigenen Prozessinstanzen-ID, registrieren. Denn
erst dadurch kann fiir jede Prozessinstanz ein Correlation-Set initialisiert werden, damit der
Opal-Manager eine Abbruchsnotifikation an die einzelnen, zu einer Simulation gehorenden,
Prozessinstanzen schicken kann.

Wihrend der Entwicklungsphase kam es sehr oft zu der Situation, dass durch fehlerhafte
BPEL Prozesse die Prozessinstanzen nicht terminieren konnten. Daher musste man sie immer
manuell mittels des Web-Interfaces der ODE beenden, was aber bei vielen Prozessinstanzen
sehr aufwendig war. Da sich nun aber immer alle Prozessinstanzen mit ihrer ID beim Opal-
Manager registrieren, ist es moglich, dass man mittels des Web Service-Interface der ODE die
Prozessinstanzen automatisch tiber den Opal-Manager terminieret kann. Dazu wurde extra
eine Operation namens forceAbortion(Sim-ID) in den Opal-Manager aufgenommen, mittels
der man dann nach einem normalen kontrollieren Abbruchsversuch, die Prozessinstanzen
endgiiltig terminieren kann, falls diese durch einen Fehler trotz der Abbruchsnotifikation
noch aktiv sind.

7.4. Opal-Client Anwendung

Die Opal-Client Anwendung stellt das Front-End fiir den Opal-Manager zur Verfiigung.
In diesem Front-End ist ein Datei-Explorer als auch eine 3D-Visualisierungs-Engine fiir
die Snapshots enthalten. Zudem bildet die Opal-Client Anwendung auch das Front-End
fiir den Ressourcen-Manager, wodurch es Benutzern erlaubt wird, tiber die Opal-Client
Anwendung Server und Services hinzufiigen, entfernen und konfigurieren kénnen. Die
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Abbildung 7.3.: GUI Elemente der Opal-Client Anwendung

Anwendung bietet auch die Moglichkeit, sich alle momentan vergebenen Service-Tickets und
eingegangene Serviceanfragen auflisten zu lassen. Dadurch kann verfolgt werden, welche
Serviceanfragen momentan bestehen und welche Service-Endpoints momentan durch ein
Service-Ticket reserviert sind. Die Opal-Client Anwendung erfiillt somit die in Kapitel 7.1
definierte Spezifikation.

Um sich auf den Opal-Manager verbinden zu konnen, fragt die Opal-Client Anwendung beim
Starten der Anwendung den Benutzer nach der URL des Opal-Manager Services. Dadurch
wird es ermoglich, dass man auch von einem entfernten Rechner aus den Opal-Manager
verwenden kann. Hat sich die Opal-Client Anwendung mit dem Opal-Manager verbunden,
holt sie sich dann mittels der getResManagerURL Operation des Opal-Managers die URL des
vom Opal-Manager verwendeten Ressourcen-Managers. Dadurch ist nun die Opal-Client
Anwendung in der Lage, auch mit dem Ressourcen-Manager zu kommunizieren.

Im Anhang A.8 sind auch noch zwei weitere Screenshots der Opal-Client Anwendung zu
finden.

7.4.1. Datei-Explorer
Durch den Datei-Explorer (siehe Abbildung 7.3(a)) wird es dem Benutzer ermoglicht, sich

alle Dateien zu einer Simulation auflisten zu lassen. Dadurch kann er also immer verfolgen,
welche Dateien schon von einer Simulation erzeugt wurden. Uber den Datei-Explorer ist es
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zudem auch moglich, Dateien aus dem Management-Kontext herunterzuladen oder auch
dort zu loschen.

Damit die Opal-Client Anwendung mit dem Dateisystem interagieren kann, verwendet sie
direkt die Operation des Ressourcen-Managers.

7.4.2. Visualisierung der erstellten Snapshots

Um immer den aktuellen Fortschritt einer Simulation verfolgen zu konnen, wurde eine
3D-Engine mittels Java 3D fiir die Visualisierung von Snapshots implementiert.

Um an die Daten fiir die Visualisierung zu gelangen, ladet sich die Opal-Client Anwendung
die Snapshots direkt vom Ressourcen-Manager herunter. Um diese Snapshots dann zu
visualisieren, wird eine 3D-Gitterbox aufgebaut, in der die einzelnen Kupfer-, Nickel- und
Mangan-Atome als Punkte dargestellt werden (siehe Abbildung 7.3(b)). Die schwarzen
leeren Stellen in der Gitterbox sind aber nicht wirklich leer, sondern dort befinden sich
die Eisen-Atome, die aus Griinden der Ubersichtlichkeit der Visualisierung herausgelassen
wurden.

Diese Gitterbox wurde so animiert, dass sie sich immer auf der Y-Achse dreht und somit
der Benutzer sich alle Seiten der Gitterbox betrachten kann. Eine direkte Interaktion mit der
Gitterbox ist momentan noch nicht moglich.

7.5. Web Services fiir die Ressourcen Management Infrastruktur

Das allgemeine Prinzip, wie man einen Web Service erstellt, der in der Ressourcen Manage-
ment Infrastruktur zum Einsatz kommen kann, wurde bereits in Kapitel 6.6 behandelt. Nun
soll aber auf die Entwicklung der von der Festkdpersimulationsanwendung benotigten Web
Services eingegangen werden, in denen die bereits in Kapitel 5 behandelten Wrapper fiir
den nativen Code zum Einsatz kommen sollen.

Resultierend aus der Gliederung der Fortran Anwendungen in logische Einheiten im Kapitel
4.4, sind die Web Services OpalMC, OpalCLUS und OpalMedia entstanden. Der OpalMC
Web Service bietet die Anwendung fiir die MC-Simulation an, der OpalCLUS Service die
Anwendungen zum Analysieren der Cluster und im OpalMedia Service kommt das Gnuplot
Programm zum Einsatz.

Es sei bereits jetzt schon an dieser Stelle erwdhnt, dass jeder der Services eine
abortJob(ticket-id) Operation anbietet, mittels der ein momentan aktiver Job abgebrochen
werden kann.

Thttps://java3d.dev. java.net/

90


https://java3d.dev.java.net/

7.5. Web Services flr die Ressourcen Management Infrastruktur

Eine Auflistung aller Operationen der OpalMC, OpalCLUS und OpalMedia Services, ist im
Anhang A.3, A.4 und A.5 zu finden.

7.5.1. OpalMC Service

Durch Aufruf der Operation runOpalMC des OpalMC Services, wird die MC-Simulation
gestartet. Beim Operationsaufruf miissen dabei die ServiceTicket-ID als auch die Kontext-ID
angegeben werden, damit der Operationsaufruf validiert und der Service sich auf einen
Kontext (sprich Simulation) beziehen kann. Des Weiteren muss der relative Pfad zu der
opal.in und opalbcc.dat Datei angegeben werden, damit sich der Service diese Dateien vom
Ressourcen-Manager herunterladen kann. Damit die von der MC-Simulation erstellten
Dateien an den Ressourcen-Manager gesendet werden kdnnen, muss auch noch ein relativer
Pfad zu einem Ordner angegeben werden, in dem dann die erstellten Dateien abgelegt
werden.

Intern im OpalMC Service werden zwei Threads fiir jeden Operationsaufruf gestartet. In
dem ersten Thread wird die Fortran OpalMC Anwendung aufgerufen und in dem zweiten
Thread wird stidndig gepriift, ob eine neue Snapshot- oder Checkpoint-Datei von der OpalMC
Anwendung erstellt wurde. Wurde eine neue Snapshot-Datei von dem Thread gefunden,
sendet er dies sofort an den Ressourcen-Manager und ruft die Operation runOpalMCRe-
sultCallback des Requestor des OpalMC Services auf. Mittels dieser Operation wird dem
Requestor mitgeteilt, dass ein neuer Snapshots generiert wurde und ihm wird zugleich auch
der relative Pfad zu dem erstellten Snapshot iibermittelt. Uber die Beendigung der OpalMC
Anwendung wird der Requestor mittels der Operation runOpalMCCallback bzw. in einem
Fehlerfall mittels der Operation runOpalMCFaultCallback informiert.

7.5.2. OpalCLUS Service

Durch die Operation runOpalCLUS des OpalCLUS Services konnen die Snapshots analysiert
werden. Dazu miissen ebenfalls, wie beim OpalMC Service zuvor, die ServiceTicket-ID und
Kontext-ID angegeben werden. Des Weiteren muss auch die Grofie des Kristallgitters und
die Konzentration der ABCD-Atome angegeben werden. Damit der Service weifs, welchen
Snapshot er analysieren soll, muss auch der relative Pfad zu dem Snapshot angegeben
werden. Diesen Snapshot ladet sich der Service dann vom Ressourcen-Manager herunter
und analysiert ihn.

Beim Aufruf der Operation runOpal CLUS wird intern ebenfalls ein Thread erzeugt, in dem
zuerst der Snapshot mittels der Fortran Anwendung OpalCLUS analysiert wird. Darauf
folgend wird dann die OpalXYZR Anwendung ausgefiihrt, um die von der OpalCLUS
Anwendung erzeugten Daten zu analysieren. Alle erstellten Dateien der OpalCLUS als auch
OpalXYZR Anwendung, werden in das Dateisystem des Ressourcen-Managers geschrieben.
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Nach dem alle Daten versendet wurden, wird die Operation runOpalCLUSCallback des
Requestor des OpalCLUS Services aufgerufen und der Thread beendet sich.

Mittels der runOpal CLUSCallback Operation wird der Requestor iiber die Beendigung des
Services informiert und erhilt auch alle relativen Pfade der erstellten Dateien, welche beim
Ressourcen-Manager abgelegt wurden. Sind bei der Analyse Fehler aufgetreten, wird die
Operation runOpal CLUSFaultCallback des Requestors aufgerufen.

7.5.3. OpalMedia Service

Im OpalMedia Services wird die Operation createDOADPIlot angeboten, mittels der man
einen Plot der doad.dat Datei generieren kann, welche von der OpalMC Anwendung erstellt
wird. Auch bei dieser Operation wird die ServiceTicket-ID als auch die Kontext-ID beim
Aufruf erwartet. Des Weiteren benétigt sie auch noch den relativen Pfad zu der doad.dat
Datei. Diese Datei wird vom Ressourcen-Manager heruntergeladen und fiir das Erstellen des
Plots verwendet.
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Abbildung 7.4.: Beispiel einer mittels Gnuplot geplotteten doad.dat Datei

Ebenfalls wie bei den Web Services zuvor wird intern ein Thread gestartet. In diesem Thread
wird dann das Gnuplot Programm aufgerufen, welches ein Gnuplot Skript ausfiihrt, das
vom IMWF zur Verfiigung gestellt wurde. Ist der Plot fertig, wird die erstellte Datei in
das Dateisystem des Ressourcen-Managers geschrieben. Danach wird dann der Requestor
mittels Aufruf seiner Operation createDOADPIotCallback tiber die Beendigung des Services
informiert. Zudem wird ihm {iber den Aufruf auch der Pfad zum erstellten Plot mitgeteilt.
Ist ein Fehler wahrend der Generierung aufgetreten, wird die createDOADPlotFaultCallback
Operation des Requestors aufgerufen.
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In der Abbildung 7.4 ist solch ein DOAD Plot dargestellt. Mithilfe der Funktion () wird
dabei der Fortschritt der Ausscheidungsbildung in Abhidngigkeit von der Zeit angegeben.

7.5.4. Optimierung des Datentransfers

Um den Datentransfer zu Optimieren, werden alle Dateien mittels des gzip Kompressions-
verfahren® von den einzelnen Web Services komprimiert, bevor sie in das Dateisystem des
Ressourcen-Managers geschrieben werden. Das reduziert zum einen die Netzwerklast beim
Versenden der Dateien und reduziert zum anderen auch den benétigten Speicherplatz im
Dateisystem des Ressourcen-Managers. Des Weiteren werden die XML Infosets auch nach
der XOP (XML-binary Optimized Packaging) Konvention serialisiert.

Da es sich bei den Dateien, die im Rahmen der Festkorpersimulation entstehen, eigentlich
nur um Text-Dateien handelt, ist eine sehr hohe Kompression mittels gzip moglich. Die im
Durchschnitt 1.5-2 MB grofie abcdX.dat kann auf 400-500 KB mittels des gzip Verfahrens
komprimiert werden. Bei 200 erstellten Snapshots konnen durch die Kompression somit ca.
200 MB an Speicherplatz eingespart werden.

7.6. Simulationsworkflow

Der fiir die Festkorpersimulationsanwendung entwickelte Simulationsworkflow besteht
aus zwei BPEL Prozessen. Im ersten Prozess, dem Hauptprozess, wird unter anderem die
MC-Simulation gestartet und im zweiten Prozess, dem Nachbereitungsprozess, werden die
Snapshots analysiert. Diese zwei BPEL Prozesse sind in der Abbildung 7.5 dargestellt. Um
die Ubersicht zu bewahren, wurden die BPEL Prozesse auf das Notwendigste reduziert.
Deshalb ist in diesem BPEL Prozess sowohl die Logik fiir die Fehlerfélle als auch die Logik
fiir das Behandeln von Netzwerkpartitionen herausgelassen worden. Zudem wurden auch
alle assign Aktivitdten herausgenommen.

Es werden in den dargestellten Prozessen auch keine Fehlerfélle berticksichtigt, sprich jede
Akquisition eine Services ist immer erfolgreich und es treten auch keine Netzwerkpartitionen
auf. Zudem wurde auch die Interaktion mit dem Opal-Manager (zwecks Statusmitteilung
und Registrierung der Prozess Instanzen) in der Abbildung ausgelassen.

Damit es moglich ist eine Simulation abbrechen zu kénnen, wird grundsitzlich an jeder pick
Aktivitat zusidtzlich auf die Nachricht abortSimulation des Opal-Managers gewartet. Erhalten
die Prozesse diese abortSimulation Nachricht, versuchen sie sich zu beenden. Hat momentan
einer der Prozesse einen Service akquiriert und verwendet diesen auch momentan, ruft

*http://www.gzip.org/
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Abbildung 7.5.: Vereinfachter Simulationsworkflow, der in der Festkorpersimulationsanwen-

dung zum Einsatz kommt

er die abortJob(ticket-id) Operation des Service auf, damit die laufende Verarbeitung des
jeweiligen Jobs abgebrochen wird. Konnte der Service erfolgreich beendet werden, kann sich
auch der Prozess beenden. Diese Abbruchsabfragen wurden aber ebenfalls aufgrund der
Ubersichtlichkeit aus den Abbildungen 7.5 als auch spéter in der Abbildung 7.6 herausgelas-

sen.

In diesem Abschnitt soll nun auf den Hauptprozess und den Prozess fiir die Nachberei-
tung des Snapshots eingegangen werden, um ihre Funktionsweise und verfolgte Strategie

aufzuzeigen.
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7.6.1. Hauptprozess

In dem Hauptprozess wird der Service fiir die MC-Simulation akquiriert und mittels der
Operation rundpalnc gestartet. Wie schon zuvor in Kapitel 7.5.1 beschrieben, ruft der OpalMC
Service fiir jeden Snapshot die runOpalMCResultCallback Operation des Requestors auf.

In diesem Fall ist der Requestor der Hauptprozess und deshalb miissen in dem Prozess alle
einkommenden Nachrichten von dem OpalMC Service entgegengenommen werden. Dies
geschieht in einer While-Schleife, die solange ausgefiihrt wird, bis vom OpalMC Service
die runopalMcCallback Operation aufgerufen wird. Da man von dem OpalMC Service zwei
unterschiedliche Nachrichten erhilt, muss mittels einer pick Aktivitit auf die Nachrichten
gewartet werden.

Um parallel zu der MC-Simulation die Snapshots schon verarbeiten zu konnen, wird beim
Aufruf der run0OpalMCResultCallback Operation des Hauptprozesses, der Prozess fiir die Nach-
bereitung des Snapshots gestartet. Beim Aufruf des Nachbereitungsprozesses wird der
relative Pfad zu dem Snapshot mit tibergeben, damit der Prozess weif3, welchen Snapshot
er analysieren soll. Auf den Prozess fiir die Nachbereitung wird aber spéter noch genauer
eingegangen.

Hat sich dann der OpalMC Service beendet, wird man dariiber von dem OpalMC Service
durch Aufrufen der runOpalMcCallback informiert und man kann die While-Schleife verlassen.
Um den Fall vorzubeugen, dass auch irgendwelchen Griinden die runOpalMCCallback Operation
vor der runOpalMCResultCallback Operation aufgerufen wird und somit der Snapshot nicht
mehr verarbeitet werden wiirde, da sich die While-Schleife beendet, wurde ein Zihler in die
Schleifenabfrage eingebaut. Dem Hauptprozess werden beim Start gentigend Informationen
ubermittelt, dass er weifs, wie viele Snapshots er zu erwarten hat. Daher beendet sich die
Schleife erst, wenn alle erwarteten Nachrichten eingetroffen sind und somit kann auch kein
Snapshot verloren gehen. Erhilt man eine Fehlernachricht vom OpalMC Service oder von
dem Ressourcen-Manager, wird die Schleife sofort abgebrochen.

Als nédchsten Schritt wird nun mittels einer zweiten While-Schleife auf alle Antwortnach-
richten der angestofienen Nachbereitungsprozesse gewartet. Da der Hautprozess weifs, wie
viele Nachbereitunsprozesse er angestofien hat, kennt er auch die Anzahl der insgesamt
zu erwartenden Nachrichten von den Nachbereitungsprozessen. Wurden alle Nachrichten
erfolgreich eingesammelt, wird im letzen Schritt die Visualisierung durchgefiihrt. Sind aus
irgendwelchen Griinden Nachrichten zwischen den BPEL Prozessen verloren gegangen,
oder ist einer der Nachbereitungsprozesse abgestiitzt, endet das momentan in dem Zustand,
dass sich der Hauptprozess nicht beenden kann und man ihn von Hand bzw. mittels der
Abbruchsfunktion vom Opal-Manager, abbrechen muss. Zum Zwecke der Ubersicht wurde
in der Abbildung 7.5 die Visualisierung nur als kollabierte sequence Aktivitdt dargestellt. In
dieser sequence Aktivitdt wird der OpalMedia Service akquiriert und aufgerufen, um den
DOAD Plot zu erstellen.
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Abbildung 7.6.: Ausschnitt aus dem vereinfachten BPEL Prozess fiir die Nachbreitung der
Snapshots

7.6.2. Nachbereitungsprozess fiir die Snapshots

Wie schon im Hauptprozess angedeutet, iibernimmt der Nachbereitungsprozess die Analyse
der Snapshots. Dazu wird der OpalCLUS Service akquiriert und die runopaicLus Operation
des Services aufgerufen, durch die dann den Snapshot analysiert wird. Fiir den relativen
Pfad des Snapshots, welcher bei dem Aufruf der Operation tibergeben werden muss, wird
der Pfad verwendet, der an den Nachbereitungsprozess iibergeben wurde. Nachdem die
Operation erfolgreich ausgefiihrt wurde, gibt der Prozess den OpalCLUS Service wieder frei
und benachrichtig den Hauptprozess iiber die Beendigung.

Im Folgenden wird nun genauer auf die Ausfithrung der runopalcLus Operation eingegangen.
Dazu wird der Prozessausschnitt in der die Abbildung 7.6 herangezogen, in dem nun mehr
Details des Nachbereitungsprozesses enthalten sind. In diesem BPEL Prozess werden nun
auch mogliche Netzwerkpartitionen berticksichtigt.
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Damit bei einer Netzwerkpartition vermieden wird, dass die ganze Simulation fehlschlagt,
wird es versucht, eine Netzwerkpartition zu kompensieren. Dies geschieht in diesem Fall
durch eine repeatUntil Aktivitat, in der solange versucht wird den OpalCLUS Service zu
akquirieren und auszufiihren, bis die Ausfiihrung erfolgreich war oder es keinen Service-
Endpoint mehr fiir den OpalCLUS Service gibt.

Tritt eine Netzwerkpartition ein, nachdem die Operation runOpalcLus aufgerufen wurde, aber
bevor der Ressourcen-Manager durch Aufruf seiner notifyJobstarted Operation vom Opal-
CLUS Service tiber den neuen Job informiert werden konnte, wird der Timeout fiir das
Service-Ticket nicht angehalten. Das hat zur Folge, dass der Prozess nach Erreichen des
Timeouts mittels der Operation notifyServiceTicketExpired iiber den Timeout des OpalCLUS
Services informiert wird. Daraus kann der Prozess dann schliefSen, dass die Ausfithrung
der run0palcLus Operation nicht erfolgreich war und erneut versuchen, die runopaicLus Ope-
ration aufzurufen. Da das Service-Ticket nun aber ungiiltig ist, muss er zuvor den Service
erneut akquirieren. Dies geschieht aber automatisch beim nédchsten Durchlauf der repeatuntil
Aktivitat, bevor er die runOpaicLus Operation aufruft.

Tritt eine Netzwerkpartition auf, nachdem der Ressourcen-Manger erfolgreich tiber den
Aufruf der runOpaicLus Operation informiert werden konnte und somit die Analyse
des Snapshots schon gestartet wurde, wird der Prozess dariiber mittels der Operation
notifyServiceUnavailableFault vom Ressourcen-Manager informiert. Nach Aufruf dieser Ope-
ration, versucht der Nachbereitungsprozess dann erneut die runopaicLus Operation aufzuru-
fen. Aber auch hier muss zuerst der Service erneut akquiriert werden.

Verlauft die Analyse erfolgreich, wird der BPEL Prozess dariiber mittels Aufruf seiner
runOpalCLUSCallback Operation vom aufgerufenen OpalCLUS Service informiert und kann die
repeatUntil-Schleife somit verlassen und den Hauptprozess iiber die Beendigung informie-
ren.

7.7. Implementierung und Konfiguration

Wie schon bei dem Ressourcen-Manager zuvor handelt es sich auch bei dem Opal-Manager
als auch bei den OpalMC, OpalCLUS und OpalMedia Services um Axis2 Web Services, wel-
che ebenfalls nach dem Top-Down Verfahren mit den in Kapitel 3.5 erwdhnten Werkzeugen
entwickelt wurden.

Ebenfalls wie schon beim Ressourcen-Manager, muss auch bei den OpalMC, OpalCLUS
und OpalMedia Services die ReplyTo Adresse explizit beim Aufrufen ihrer asynchronen
Operationen mitgeteilt werden. Auch das sollte man bei einer Weiterentwicklung unbedingt
dndern und anstatt dessen die korrekte ReplyTo Adresse vom SOAP-Header auslesen.

Fiir die Entwicklung der Opal-Client Anwendung kam aufgrund der Erstellung der grafi-
schen Benutzeroberfliche die Netbeans IDE zum Einsatz (siehe Kapitel 3.5). Der Code fiir den
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Web Service Client wurde nach dem Top-Down Ansatz aus den WSDLs des Opal-Managers
und des Ressourcen-Managers generiert.

Ebenfalls wie beim Ressourcen-Manager kommt auch im Opal-Manager eine MySQL Daten-
bank zum Einsatz, die mittels des MySQL Community Servers angeboten wird.

Alle wichtigen Parameter fiir den Opal-Manager, sowie als auch fiir die Services, werden
aus einer Java-Property Datei eingelesen. Fiir die Services existiert eine gemeinsame Java-
Property Datei, in der neben den Pfaden zu den einzelnen Fortran Anwendungen, auch die
URL des Ressourcen-Managers angegeben wird. In der Property Datei fiir den Opal-Manager
sind alle notwendigen Daten enthalten, damit eine Datenbankverbindung aufgebaut werden
kann. Zudem wird in dieser Datei auch die Kontext-ID fiir den Kontext gespeichert, in dem
der Opal-Manager die Inital-Kristallgitter und Energiekonfigurationen ablegt.



8. Zusammenfassung und Ausblick

In diesem Kapitel wird nun zusammengefasst, was in dieser Arbeit gemacht wurde und
auch einen Ausblick fiir zukiinftige Arbeiten geben.

Damit die Festkorpersimulationsanwendung des IMWEF von einem Simulationsworkflow
benutzt werden konnte, mussten zuvor die einzelnen logischen Einheiten der urspriinglichen
Simulationsanwendung, die mit Fortran realisiert wurde, mittels Web Services angeboten
werden. Um das zu realisieren, wurden unterschiedliche Konzepte vorgestellt, mit denen
man nativen Code mittels Web Services anbieten kann. Fiir das generelle Anbieten der Web
Services wurde Axis2 und gSOAP in Betracht gezogen. Beim gSOAP Ansatz war es moglich,
direkt aus dem C/C++ Code heraus auf die nativen Fortran Methoden zuzugreifen. Beim
Axis2 Ansatz hingehen, musste eine Anbindung mittels JNI, JNA oder der Runtime-Klasse
von Java erfolgen, um auf nativen Code zugreifen zu konnen. Wahrend der Entwicklung
der Simulationsumgebung stellte sich aber heraus, dass es bei parallelen Zugriffen auf
native Fortran Methoden durch JNI und JNA sowie beim gSOAP Ansatz unter gewissen
Umstdnden zu Problemen in der Fortran-Simulationsanwendung kommen kann. Deshalb
wurde komplett auf die Ausfithrung von nativem Code mittels der Runtime-Klasse von Java
umgestiegen, um diese Probleme zu vermeiden.

Durch das Anbieten der Festkorpersimulationsanwendung als Web Services war es dann
moglich, dass die Festkorpersimulationsanwendung von einem Simulationsworkflow benutzt
und somit Simulationen automatisch in einem verteilten Umfeld durchgefiihrt werden
konnten. Zuvor war eine Festkorpersimulation nur durch hdufiges manuelles Eingreifen
durchzufithren und das hat sich nun durch die Abbildung der manuellen Arbeitsschritte auf
einen Simulationsworkflow gedndert.

Damit man sich im Simulationsworkflow rein mit der Simulationslogik beschiftigen kann,
wurde ein Ressourcen Management realisiert. Mithilfe des Ressourcen-Managers und der
Moglichkeit des Late-Bindings gegen Endpunkte in BPEL Prozessen, kénnen sich Prozess-
instanzen zur Laufzeit leicht gegen einen Web Service binden, der bestimmte, fiir eine
Simulation notwendige, Operationen zur Verfiigung stellt. Das Binden gegen diese Services
geschieht dabei in einer Art und Weise, dass nach einer erfolgreichen Akquisition eines Ser-
vices geniigend Rechenleistung auf dem Hostrechner des Endpunktes reserviert wird, damit
es zu keinen Problemen bei der Ausfiihrung von rechenintensiven Operationen kommen
kann. Es wurde zudem auch ein Konzept eines zentralen Datenspeichers vorgestellt, mit dem
es ermoglicht wird, nur noch auf Referenzen von Dateien in einem Simulationsworkflow
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arbeiten zu konnen, anstatt die kompletten Dateien in den Simulationsworkflow laden zu
miissen.

Die entwickelte workflow-basierende Simulationsanwendung wurde unter realen Bedingun-
gen und realen Testfdlle getestet. Als Simulationsrechner kam ein Quadcore Rechner (AMD
Athlon(tm) II X4 620 Processor, 4 GB RAM) mit installierter Ubuntu 10.04 Desktop Distri-
bution zum Einsatz. Die bisher ldngste erfolgreiche Simulation, welche mit der workflow-
basierten Festkorpersimulationsanwendung durchgefiihrt werden konnte, lief 5 Tage lang
und es wurden dabei 200 Snaphshots erstellt und analysiert. Insgesamt wurden wahrend
dieser Simulation 10! Monte-Carlo-Schritte durchgefiihrt und 265 MB an Daten generiert
(komprimiert).

Ausblick

Die Festkorpersimulationsanwendung ist nur eine Simulationsanwendung unter vielen, die
auf rechenintensive Anwendungen zuriickgreifen muss, um bestimmte Simulationen durch-
fithren zu kénnen. Wie bereits in der Architekturbeschreibung der Ressourcen Management
Infrastruktur in Kapitel 6.2 erldutert wurde, ist der Ressourcen-Manager bewusst von der
Festkorpersimulationsanwendung entkoppelt worden, damit auch zukiinftige Simulations-
anwendungen sich diesen Ressourcen-Manager zu nutzen machen konnen. Beispielsweise
gibt es am IMWF noch weitere Simulationen, die im direkten Zusammenhang mit der
Festkorpersimulation stehen. Es wiirde sich daher anbieten, fiir die anderen durchgefiihrten
Simulationen am IMWEF zu tiberpriifen, inwiefern sie sich diese in einen Simulationswork-
flow einbinden lassen und wie dort das im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Ressourcen
Management zum Einsatz kommen kann.

Da alle Services iiber unterschiedliche Simulationsanwendungen hinweg zentral durch
den Ressourcen-Manager zur Verfiigung gestellt werden konnen, erlaubt es den Ansatz,
dass man einen Simulationsworkflow erstellen kann, welcher mehrere zusammenhéngende
Simulationsanwendungen umfasst. Damit ist der erste Schritt geschaffen, um Multiskalen-
simulationen, die gleichzeitig auf mehreren Skalen rechnen, mithilfe von Workflows zu
realisieren. Weitere Forschungsarbeit ist notwendig, um die Kommunikation und den Daten-
austausch zwischen den Anwendungen der unterschiedlichen Skalen zu ermdoglichen.
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A. Anhang

A.1. Ressourcen-Manager-Interface Definition

Angebotene Operationen des Ressourcen-Manager Services

createNewManagementContext

Parameter Datentyp Beschreibung
Output
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes

Mf)gliChe Fehlerfille: createContextFault

deleteManagementContext

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes

Mogliche Fehlerfélle: invalidCtxIDFault

acquireService
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
corrID String Correlation ID fiir async. Riickantwort
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
servicelame String Name des gewiinschten Services
callbackEPR String EPR fiir Riickantwort (Reply-To)

Callbacks: acquireServiceCallback, acquireServiceFaultCallback, invalidCtxIDFaultCallback

removeServiceRequest
Entfernt alle Service Anfragen, welche mit der Correlation ID corrId erstellt wurden.

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
corrID String Correlation ID

Mogliche Fehlerfélle: invalidCorrIDFault
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releaseService
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets

Mégliche Fehlerfille: invalidServiceTicketIDFault

extendServiceTicketValidity

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets

Mogliche Fehlerfélle: invalidServiceTicketIDFault

notifyJobStarted
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets

Mogliche Fehlerfélle: invalidServiceTicketIDFault

notifyJobFinished
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets

M'Ogliche Fehlerfille: invalidServiceTicketIDFault

createCorrelation]D
Parameter Datentyp Beschreibung
Output
corrID String Correlation-ID
addServer
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serverURL String Basis URL des Servers
serverCores Integer Anzahl der bereitgestellten Kerne auf diesem Server
serverIsActive Boolean Aktiviere oder Deaktiviere den Server

M'Ogliche Fehlerfille: addServerFault
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updateServer
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serverURL String Basis URL des Servers
serverCores Integer Anzahl der bereitgestellten Kerne auf diesem Server
serverIsActive Boolean Aktiviere oder Deaktiviere den Server

Mégliche Fehlerfille: invalidServerURLFault

removeServer
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serverURL String Basis URL des Servers

MégliChe Fehlerfille: invalidServerURLFault

listServers
Parameter Datentyp Beschreibung
Output
server ServerType[] Array von ServerTypes
addServiceEndpoint
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceEPR String EPR des Services
serviceName String Name des Services
requiredCores Float Anzahl der frei verfligbaren Kerne die auf dem Server
zur Verfiigung stehen miissen, damit der Service End-
point akquiriert werden kann
servicelsActive Boolean Aktiviere oder Deaktiviere den Service Endpoint

Mo gliche Fehlerfille: addServi ceEndpointFault

updateServiceEndpoint

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

serviceEPR String EPR des Services

serviceName String Name des Services

requiredCores Float Anzahl der frei verfiigbaren Kerne die auf dem Server

zur Verfligung stehen miissen, damit der Service End-

point akquiriert werden kann
serviceIsActive Boolean Aktiviere oder Deaktiviere den Service Endpoint

Mt’)gliche Fehlerfille: invalidServieEPRFault
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removeServiceEndpoint

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceEPR String EPR des Services

Mogliche Fehlerfalle:

invalidServieEPRFault

listServerServiceEndpoints

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

serverURL String URL des Servers

Output

serviceEndpoint ServiceEndpointType[] Array von ServiceEndpointTypes
M'c')gliche Fehlerfille: invalidServerURLFault
listServiceRequests

Parameter Datentyp Beschreibung

Output

serviceRequest ServiceRequestType[] Array von ServiceRequestTypes
listServiceTickets

Parameter Datentyp Beschreibung

Output

serviceTicket ServiceTicketTypel[] Array von ServiceTicketTypes
copyFile

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes

sourceFilePath FilePathType Pfad zur Quelldatei

targetFilePath FilePathType Pfad der neuen Zieldatei
Mogliche Fehlerfille: fileOperationFault, invalidCtxIDFault
moveFile

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes

sourceFilePath FilePathType Pfad zur Quelldatei

targetFilePath FilePathType I’fad der neuen Zieldatei
Mogliche Fehlerfille: fileOperationFault, invalidCtxIDFault
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deleteFile
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
filePath FilePathType I’fad der zu loschenden Datei

Mt’)gliche Fehlerfille: fileOperationFault, invalidCtxIDFault

createDirectory
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
filePath FilePathType I’fad des neuen Ordners

Mt’)gliche Fehlerfille: fileOperationFault, invalidCtxIDFault

listDirectory
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
filePath FilePathType Pfad des neuen aufzulistenden Ordners

Mégliche Fehlerfalle: fileOperationFault, invalidCtxIDFault

getBinaryFileContent
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
filePath FilePathType Pfad zur Datei
Output
content Base64Binary Bindrerer Dateinhalt

Mogliche Fehlerfélle: fileOperationFault, invalidCtxIDFault

writeBinaryFileContent

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

ctxID CtxIDType ID des Management-Kontextes
filePath FilePathType I’fad der zu schreibenen Datei
content Base64Binary Bindrerer Dateinhalt

append Boolean Anhédngen an die alte Datei

Mogliche Fehlerfélle: fileOperationFault, invalidCtxIDFault
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A.2. Opal-Manager-Interface Definition

Angebotene Operationen des Opal-Manager Services

runSimulation
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simTitle String Titel der Simulation
energyConfID Integer ID der zu verwendenden Energie-Konfiguration
bccLatticelD Integer ID des zu verwendenden Initial-Kristallgitter
snapshots Integer Anzahl der zu erstellenden Snapshots
snapshotfreq Long Snapshot Frequenz
chkptfreq Integer Checkpoint Frequenz
Output
simID SimIDType ID der erstellten Simulation

Mégliche Fehlerfille: runSimulationFault, invalidBCCLatticeIDFault, invalidEnergyConfIDFault

getSimulationStatus
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simID SimIDType ID der Simulation
Output
status StatusEnumType Status Enumeration
startTime Long Start der Simulation in [ms] (UTC)
endTime Long Ende der Simulation in [ms] (UTC)

Mogliche Fehlerfélle: invalidSimulationIDFault

setSimulationStatus
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simID SimDType ID der Simulation
status StatusEnum Status Enumeration

M'Ogliche Fehlerfille: invalidSimulationIDFault, invalidSimulationStatusFault

abortSimulation
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simID SimIDType ID der Simulation

Mogliche Fehlerfélle: invalidSimulationIDFault, invalidSimulationStatusFault
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forceSimulationAbortion

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simID SimIDType ID der Simulation

Mégliche Fehlerfille: invalidSimulationIDFault, invalidSimulationStatusFault

deleteSimulation
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
simID SimIDType ID der Simulation

Mbgliche Fehlerfille: invalidSimulationIDFault, invalidSimulationStatusFault

getResManagerURL

Parameter Datentyp Beschreibung

Output

url String URL des Ressourcen-Managers
listSimulations

Parameter Datentyp Beschreibung

Output

simulation SimulationType[] Array von SimulationTypes
addBCClLattice

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

becLatticeTitle String Titel des Kristallgitters

1x Integer Grofle des Kristallgitters in X-Richtung

1y Integer Grofle des Kristallgitters in Y-Richtung

1z Integer Grofse des Kristallgitters in Z-Richtung

nb Integer Anzahl der B-Atome

nc Integer Anzahl der C-Atome

nd Integer Anzahl der D-Atome

bcclatticeFile Base64Binary Initial—Kristallgitter Datei
removeBCClLattice

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

bccLatticelID Integer ID des Initial-Kristallgitters

Mogliche Fehlerfélle: invalidBCCLatticeIDFault

listBCCLattices
Parameter Datentyp Beschreibung
Output
becLattice BCCLatticeType[] Array von BCCLatticeTypes
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addEnergyConfiguration

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

energyConfTitle String Titel der Energie-Konfiguration
energyConfFile Base64Binary Energie—Konfigurations Datei

removeEnergyConfiguration

Parameter Datentyp Beschreibung
Input
energyConfID Integer ID der Energie-Konfiguration

Mbgliche Fehlerfalle: invalidEnergyConfIDFault

listEnergyConfigurations

Parameter Datentyp Beschreibung

Output

energyConf EnergyConfType[] Array von EnergyConnypes
registerInstance

Parameter Datentyp Beschreibung

Input

instanceID String ID der BPEL Prozessinstanz

simID SimIDType ID der Simulation

A.3. OpalMC-Interface Definition

Angebotene Operationen des OpalMC Services

runOpalMC
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets
ctxID SimIDType ID des Management-Kontextes
callbackEPR String EPR fiir Riickantwort (Reply-To)
inFileOpalln FilePathType Pfad zur opal.in Datei
inFileBCC FilePathType Pfad zur opalbce.dat Datei
outResultDir FilePathType Pfad zum Ordner, in dem die erzeugten Dateien
geschrieben werden sollen
abortJob
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets
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A.4. OpalCLUS-Interface Definition

Angebotene Operationen des OpalCLUS Services

runOpalCLUS
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets
ctxID SimIDType ID des Management-Kontextes
callbackEPR String EPR fiir Riickantwort (Reply-To)
opalLattice OpallatticeStructureType Kristallgitter Konfiguration
inFileABCD FilePathType Pfad zur abcd«nummer».dat Datei
outResultDir FilePathType Pfad zum Ordner, in dem die erzeugten
Dateien geschrieben werden sollen
abortJob
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets

A.5. OpalMedia-Interface Definition

Angebotene Operationen des OpalMedia Services

createDOADPIlot
Parameter Datentyp Beschreibung
Input
serviceTicketID ServiceTicketIDType ID des Service-Tickets
ctxID SimIDType ID des Management-Kontextes
callbackEPR String EPR fiir Riickantwort (Reply-To)
inDOADFile OpalLatticeStructureType Pfad zur DOAD Datei
outFile FilePathType Pfad zur erzeugten DOAD-Plot Datei
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A.6.

BPEL-Hauptprozess-Interface Definition

Aufgrund der vielen Operationen gibt es hier nur eine Auflistung ohne genauere Beschrei-
bung der Operationen. Fiir eine genauere Beschreibung aller angebotenen Operationen des
BPEL-Prozesses, sei auf den XML-Quelltext des BPEL-Prozesses verwiesen.

Angebotene Operationen:
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abortSimulation(String instancelD)

runOpalMainProc(SimIDType simID, CtxIDType ctxID, String callbackBaseURL, OpalLattice-
StructureType becLattice, Integer snapshots, Long snapshotfreq, Integer chkptfreq)

runOpalProcSnapCallback(String coorlID)
runOpalProcSnapFaultCallback(String coorID, String message)
acquireServiceCallback(String coorID, ServiceTicketType serviceTicket)
acquireServiceFaultCallback(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID)
invalid CtxIDFaultCallback(String coorlD, String message)
notifyServiceTicketExpired(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID)

notifyServiceUnavailableFault(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID, String
message)

runOpalMCCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, FilePathType outFileReport, File-
PathType outFileDOAD)

runOpalMCFaultCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, String message, FilePathType
outFileLastChkpt)

runOpalMCIMDResultCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketlD, FilePathType outFi-
leABCD)

createDOADPIlotCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, FilePathType outFileDOAD)
createDOADPIlotFaultCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, String message)



A.7. BPEL-Snapshotprozess-Interface Definition

A.7.

BPEL-Snapshotprozess-Interface Definition

Aufgrund der vielen Operationen gibt es hier nur eine Auflistung ohne genauere Beschrei-
bung der Operationen. Fiir eine genauere Beschreibung aller angebotenen Operationen des
BPEL-Prozesses, sei auf den XML-Quelltext des BPEL-Prozesses verwiesen.

Angebotene Operationen:

abortSimulation(String instancelD)

runOpalProcSnap(String corrID, SimIDType simID, CtxIDType ctxID, FilePathType abcdfile,
OpalLatticeStructureType lattice, String callbackBaseURL)

acquireServiceCallback(String coorID, ServiceTicketType serviceTicket)
acquireServiceFaultCallback(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID)
invalidCtxIDFaultCallback(String coorID, String message)
notifyServiceTicketExpired(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID)

notifyServiceUnavailableFault(String coorID, ServiceTicketIDType serviceTicketID, String
message)

runOpalCLUSCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, FilePathType outFileCLUSIDI,
FilePathType outFileCLUSPOS, FilePathType outFileXYZRCprec, FilePathType outFileXYZR-
Disrad, FilePathType outFileXYZRM, FilePathType outFileXYZR)

runOpal CLUSFaultCallback(ServiceTicketIDType serviceTicketID, String message)
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A.8. Opal-Client Anwendung

r|;-€o| Opal-Client Application v1.0 E@g
SimTech

L]
Cluster of Excellence

Universitit Stuttgart

Connect to the Opal management interface:
URL of the opal-manager service:

|htt|:|:HlQZ. 163.0. 1:8080faxisZ}servicesIOpaIManagerServioe| |

Comnect || quit |

Abbildung A.1.: Login-Frame der Opal-Client Anwendung

4| Opal-Client Application v1.0 == = |
P
File Edit

SimTech

= o "
Cluster of Excellence

Universitit Stuttgart

Simulations | Servers | ServiceEndpaints | ServiceTickets | ServiceRequest

-
|£| Run a new Opal simulation g

L]
I

wn
.=

Run a new Opal simulation

Basic configuration =
Simulation title:

Number of lattice snapshots: IE'
Lattice snapshot frequency:

Checkpoint frequency:

Energies
Select an energy configuration:

n

[Basic Energy h ]

Import configuration

BCC lattice
Select the initial BCC lattice:

[Basic Lattice (small) - ]

Import BCC lattice

Lattice infos L
Lics4 | Ly:s4 | Lz[sa |
L3 Nb:|255 | ne:lt | maz[1 | -

[ Run simulation ] [ Cancel ]

Abbildung A.z.: Dialog zum Erstellen einer neuen Simulation
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Abkurzungsverzeichnis

BCC ............. Body Center Cubic

BPEL ............ Business Process Execution Language
CGI ............. Common Gateway Interface

DB .............. Database

EPR ............. Endpoint Reference

FIFO ............ First In — First Out

GUI ............. Graphical User Interface

HTTP ........... Hypertext Transfer Protocol

IDE ............. Integrated Development Environment
JNA ............. Java Native Access

JNI ...l Java Native Interface

JSP o JavaServer Pages

JVM ... Java Virtual Machine
MC.............. Monte-Carlo

MDs5 ............ Message-Digest Algorithm 5

ODE ............ Orchestration Director Engine

OPAL ........... Ostwald-Ripening of Precipitates on an Atomic Lattice
POJO ............ Plain Old Java Object

RPC ............. Remote Procedure Call

SEP ............. Service Endpoint

SOA ............. Service-Oriented Architecture

SOAP ........... SOAP (Nachrichtenformat)

SQL ............. SQL (Datenbanksprache)

URL ............. Uniform Resource Identifier

URL ............. Uniform Resource Locator

VM ............. Virtual Machine

WEQ ............ Weighted-Fair-Queuing

WS oo Web Service

113



Abklrzungsverzeichnis

WSDL ........... Web Services Description Language
WSRF ........... Web Services Resource Framework
WIP ............ Web Tools Platform

XML ............ Extensible Markup Language

XOP ..oooiill XML-binary Optimized Packaging
XSD ... XML Schema
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