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NAREGIミドルウェアの利用者から見た機能

グリッドPSE

NAREGIミドルウェアの機能

1. 資源管理および
アプリケーション機能 グリッドワークフロー

ワークフロー実行

グリッド可視化

2. データグリッド機能

3. プログラミング機能

4. ネットワーク・セキュリティ
機能

グリッドMPI

グリッドRPC

VO(仮想組織）

セキュリティ
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グリッド利用環境

ステップ0

ステップ１

ステップ2

ステップ3

ポータル

認 証

WFT
PSE

利用者の認証に基づき、利用可能な範囲を制御

処理手順をアイコンの組み合わせで指定

各資源へのアプリの登録、配置

処理結果のグリッド環境での可視化
GVS

・ 利用者の所属するVO内グループに対応し、利用できる
アプリ、ワークフローのリスト表示
・ アプリ、ワークフローを利用可能な資源に配置

・グリッド環境に分散したデータ
を、分散したまま可視化処理を、
行い表示

シングルサインオン

・ 登録済みAP,WFなどを活用し、新規の処理手順をWFTで作
成

・ WFTよりジョブを実行指示
・ WFT実行モニタでジョブ処理状況をモニタ
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グリッドアプリケーション開発のシナリオ例

host1のデータを入力し、host2のプログラム１と、
host3のプログラム２を逐次実行し、結果をhost4に得たい

•プログラム1はsite2のhost2上
入力ファイルはsite1のhost1上から転送
出力ファイルをプログラム2の入力ファイルへ転送

•プログラム2はsite3のhost3上
入力ファイルはプログラム1の出力ファイルから転送
出力ファイルはsite4のhost4上へ転送

プログラム１ 出力ファイルプログラム２入力ファイル

host1＠site1 host2＠site2 host3＠site3 host4＠site4
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アプリケーション環境 ～アプリ開発者～

計算結果を
host4に転送

host2から
計算結果を
取得

host1から
でデータ取得

プログラム1 出力ファイルプログラム2入力ファイル

host1＠site1 host2＠site2 host3＠site3 host4＠site4

host3で計算
host2で計算

WFTで以下の事を記述
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グリッドワークフローの作成

1) ＷＦコンポーネントとなる
アイコンの貼り付け

ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑｱｲｺﾝ, ﾃﾞｰﾀｱｲｺﾝ
ﾜｰｸﾌﾛｰｱｲｺﾝ, GridMPIｱｲｺﾝ
ﾊﾞﾙｸｼﾞｮﾌﾞｱｲｺﾝ,ﾙｰﾌﾟ,ifｱｲｺﾝ

ﾃﾞｰﾀｱｲｺﾝ

制御依存関係の指定（ｱｲｺﾝ上の○同
士を結ぶ）
IO（データ）依存関係の指定

2） コンポーネント間の接続(ｱｲｺﾝ間の線）

ﾃﾞｰﾀｱｲｺﾝの要件設定

ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑｱｲｺﾝ

ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑｱｲｺﾝの実行要件設定

メニューによる
プログラム実行要件記述

IO情報の記述

複数のﾃﾞｰﾀｾｯﾄを用意して実行
の際に選択可能
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WFTのﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑｱｲｺﾝのﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑ実行要件を指定して、プログラムが実行
できるためには、開発者は

＊プログラムのソース（またはバイナリ）を準備
＊プログラム実行要件を満たすリモートホストを見つける必要
＊リモートホスト用にソースをコンパイルしてﾊﾞｲﾅﾘﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑを準備

望む計算機の候補が複数であれば、それぞれに対して用意
＊実行候補の計算機にﾊﾞｲﾅﾘﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑを転送
＊もし、ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑをVOに属する人にも公開するのであれば、VOの共有領域を
用意してﾊﾞｲﾅﾘを転送

そして WFTのﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑ実行要件を記述
（ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑﾌｧｲﾙﾊﾟｽ、ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑ引数、環境変数、実行ﾃﾞｨﾚｸﾄﾘ、要求ﾒﾓﾘ、
要求CPU時間、、、）

PSE:上記の手動による操作を、メニュー形式のGUIにより容易に
行えるようにするのが、アプリの登録と配置の機能

PSE経由で行うと、１度つくったプログラムアイコンをVO内のユーザが
検索してWFT内に取り込んで利用することが可能
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VOでのアプリケーション・ワークフローの共有

A 大学

B 研究所

C 大学

D 大学

仮想組織（Virtual Organization）

実
組
織

アプリ
開発者

アプリ
利用者

VO1 VO２

VO３

１）VO単位でアプリケーション、ワークフローを共有（PSE)
２）VO単位でデータを共有（DataGrid)



9

アプリケーションの登録・配置

情報サービス

⑦アプリ配置
情報登録

Server#1 Server#2 Server#3

コンパイル OK!

テスト実行 NG! テスト実行 OK!テスト実行 OK!

資源
情報

③コンパイル

アプリケーション情報
プログラム
入力ファイル
要求資源要件

など

アプリケーション
開発者

⑥アプリ
配置

④アプリ環境
一式の登録

①アプリ登録
②コンパイル先選択
⑤配置先選択

ACS
(Application Contents Service)

PSE Server

②⑤
資源
情報

指定されたVOごとに
アプリケーション、ワークフロー

を管理
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アプリケーション利用者による実行

情報サービス

アプリケーション
利用者

Server#1 Server#2 Server#3

ワークフロー
ツール

スーパー
スケジューラ

資源
情報

アプリ
配置情報

グリッドPSE
アプリ情報
•システム要件アプリ情報

資源情報

アプリ配置済アプリ配置済 アプリ未配置

負荷：高 負荷：低 負荷：低

ＷＦ作成

ＷＦ実行依頼

アプリ検索

最適な計算機を選択しジョブを実行
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ワークフローの実行の途中の状態

緑： 正常終了

実際に実行した管理ノード
水色または青色
ｷｭｰｲﾝｸﾞまたは実行中(*)

Monitor画面

(*) V1では、両者は区別できない
基盤部分からの情報があがらない

赤色： 例外発生
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大規模な連成解析ワークフロー例

ＲＩＳＭ－疎結合ＦＭＯ連成計算（九大、東工大、情報研の３サイト使用）

初期電荷密度計算

フラグメント計算

RISM計算

フラグメント対計算
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グローバルデータファイル(DataGrid)
広域に散在するデータ資源を、利用者がグリッド上のファイルサーバの構成を意識することなしに、
グローバルなパス名で参照可能

共有ファイルシス
テム（Gfarm)

WFT
利用者

サーバ#1 サーバ#2 サーバ#3

ファイル
配置

SS

アクセス管理
システム

資源管理
システム ファイル ファイル ファイル

計算ノード

ジョブ ファイル

計算ノード

ジョブ ファイル

ステージングま
たはファイルア
クセス

データグリッド利用例データグリッド利用例データグリッド概要データグリッド概要

利用者

利用者の
ファイル 検索

登録

配置

メタデータ構築

資源管理

アクセス管理
共有ファイルシステム

（産総研のGfarmをベースに開発）

メタデータ構築
システム

メタデー
タ情報

NAREGI ポータルサイト

DBWFTWFTでのﾃﾞｰﾀｱｲｺﾝの指定でのﾃﾞｰﾀｱｲｺﾝの指定
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ＧＵＩとＣＵＩ
ＧＵＩ： Graphical User Interface

ポ
ー
タ
ル

（Ｇ
Ｕ
Ｉ
）

利用者はポータル、或いはコマンド環境
（Windows/Linux/Mac）からジョブを投入する
だけで、ネットワークにつながった多くの計算
機にワークフロージョブを投入することが可能。

コ
マ
ン
ド
環
境

（Ｃ
Ｕ
Ｉ
）

ＣＵＩ： Ｃｏｍａｎｄ User Interface

ポータルへのサインオン
$ naregi-signon https://host1.naregi.org/portal

User Name: usrwft01
Passphrase:

Signed on to the Portal https://host1/portal/ successfully

ワークフロージョブの投入
$ naregi-job-submit submit.xml

Submitting is done...
JobID=CID_50466

ジョブの状態確認
$ naregi-job-status CID_50466

Workflow(Done)
prg1#1(Done:vmhost1) ==> prg2#2(Done:vmhost2)
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コマンド一覧（Linux, Mac, Windows)

サインオンコマンド
naregi-signon, naregi-signout

ワークフロージョブの投入削除コマンド
naregi-simplejob-submit, naregi-mpijob-submit, naregi-job-submit,
naregi-bulkjob-submit, naregi-job-cancel, naregi-job-delete

ワークフロージョブ状態取得コマンド
naregi-job-list, naregi-job-status, naregi-job-log
naregi-std-print, naregi-server-list

アプリケーション／ワークフローの管理・共有コマンド
naregi-pse-serach, naregi-pse-getapp,naregi-pse-getwf
naregi-pse-register, naregi-pse-serverlist
naregi-pse-deploy, naregi-pse-status
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グリッド可視化

■インタラクティブ可視化

– ClientのGUI上のユーザ操作（マウス操作，設定変更等）
に応じて，計算サーバ上のVisualizerにて可視化画像を
生成，GUI上に表示．

■バッチ可視化

– ユーザが事前に定義したシナリオに従って，視点等の各
種可視化パラメータ変更，時刻ステップ進行の自動制御
を行い，一連の可視化画像を生成，動画ファイルに変換
して出力．純粋なバッチジョブとして実行．

– インタラクティブ可視化と同様，ポスト可視化，疎結合リア
ルタイム可視化が可能．
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対応図種

分子構造
スティック
ボール＆スティック
空間充填
チューブ＆リボン

PDBデータから描画可能

等値面
単色 コンタ

コンタ平面
複数図種を合成可能

規則構造格子，
電子密度行列
から描画可能
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大規模/連成可視化事例

• MD（2000万原子）

データ提供： 豊田中央研究所

Dynamics of oil molecules between metal solids

※シミュレーション自身は50万原子
水平方向に仮想セルを追加して可視化
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NAREGI利用の流れのまとめ

Single Sign On

Workflow Preparation - WFT
Create or modify a workflow for 
scientific simulation.

Workflow Preparation - WFT
Create or modify a workflow for 
scientific simulation.

Applications and workflows can be 
imported from PSE as program icons 
and workflow icons respectively.
Workflows on WFT can be exported 
to PSE for sharing within user’s VO.

Applications and workflows can be 
imported from PSE as program icons 
and workflow icons respectively.
Workflows on WFT can be exported 
to PSE for sharing within user’s VO.

Visualization - GVS
Visualize the computational results
during or after the simulation
(i.e. real-time/post-processing visualization).

Visualization - GVS
Visualize the computational results
during or after the simulation
(i.e. real-time/post-processing visualization).

Workflow Execution - WFT
Submit the workflow into the grid.
Appropriate computing resources are 
automatically allocated for it.
Monitor its execution.

Workflow Execution - WFT
Submit the workflow into the grid.
Appropriate computing resources are 
automatically allocated for it.
Monitor its execution.

Application Deployment - PSE
Register properties of a user’s own 
application (scientific simulation program)
in the grid.
Compile the application and deploy it 
to specified computing resources.

Application Deployment - PSE
Register properties of a user’s own 
application (scientific simulation program)
in the grid.
Compile the application and deploy it 
to specified computing resources.

Use Steps

Single Sign On - Portal
Sign on to a grid portal, which enables a user to use grid tools
(PSE, WFT, GVS, IS, DG, etc.) without respective authentication.

Use Steps

Single Sign On - Portal
Sign on to a grid portal, which enables a user to use grid tools
(PSE, WFT, GVS, IS, DG, etc.) without respective authentication.

Information Browsing - IS
Check available resources, system 
loads, usage records, etc.

Information Browsing - IS
Check available resources, system 
loads, usage records, etc.

Files not only on normal file systems 
but also on DG can be put as data icons.
Files not only on normal file systems 
but also on DG can be put as data icons.

Typical

Use Flow

ステップ０ ステップ２ステップ１

ステップ３
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まとめ

■次世代研究環境でのグリッド利用
研究コミュニティ（VO)に特化したグリッド利用環境の実現

コマンドラインインターフェイスによる
アプリケーション管理とジョブ実行

ポータルにより平準化された利用環境

GUIによる計算資源を意識しない操作、利用

-計算・データ資源をどこからでも同じように使える

-計算資源、分散した大規模データを意識せずに利用

VO単位でのデータ、及びアプリケーションの共有


