Deliverable 2.6.1:

R

MpCCl

[/ [ [/
[/
[ L[ L[/

Erweiterungskonzept
fur die ,Gridifizierung’ gekoppelter
MpCCI-Anwendungen

[ | HH
| [
SCAI
Fraunhofer Institut

Algorithmen und Wissen-
schaftliches Rechnen



Deliverable 2.6.1: Erweiterungskonzept ‘Gridifiziag' MpCClI

Inhaltsverzeichnis

R | ] =T (1] o S 2.
2. Multidisziplinare Simulationen durch Code Kopmdu................... 3
3. MPCCI-ArChItEKIUN ... vt ee e e e e e e e e e e e eeeeanees 5
4. Konzept zur Grid-Anpassung von MpCCl ......cceeiiiiiiiieiiinnnne. 13
ST I 1 (=T = 1 | P 18

1. Einleitung

Das vorliegende Dokument stellt ein Konzept zurednation der Kopplungs-Software
MpCCI in eine Grid-Infrastruktur da. Hierbei wurlieruecksichtigt, Grid-Komponenten zu
waehlen, die mit der D-Grid-Infrastruktur kompadégind.

Das Dokument gliedert sich in drei Hauptkapitel. IKapitel 2 wird der Leser
Uberblicksartig an die Notwendigkeit von Multidigtnaren Simulationen herangefihrt.
Davon abgeleitet wird in Kapitel 3 der derzeitigentWicklungsstand von MpCCI
dargestellt. Hierbei wird vor allem der MpCCIl Co#ldapter detailliert beschrieben. Dieser
ist zentraler Bestandteil des Konzeptes zur Integravon MpCCI in ein Grid-Umfeld.
Dieses eigentliche Integrationskonzept wird in Kelpd beleuchtet.




Deliverable 2.6.1: Erweiterungskonzept ‘Gridifiziag' MpCClI

2. Multidisziplindre Simulationen durch Code Kopplu ng

Simulationen gekoppelter Systeme werden sowohl an iddustriellen als auch in der
universitaren Forschung und Produktentwicklung homend wichtig. Es hat sich gezeigt,
dass die Simulation isolierter Problem an Grenzeflen, die sich nur durch Kombination
verschiedener Simulationen tUberwinden lassen. Binémung, z. B. eine Luftstromung,
erzeugt einen Druckgradienten an einem Korper,pdsveise einem Flugzeugfligel.
Diese Kraft bewirkt eine Deformation des Festk&spekuf der anderen Seite verandert
diese Deformation die Strémungsbedingungen und tsah@ Stréomung. Neben der
beschriebenen  Fluid-Structure-Interaction  werden [tiNRhysics-Simulationen  —
Simulationen die verschiedene Physik-Subsystem eslen — beispielsweise in den
Bereichen Magneto-Hydrodynamik, Thermische Kopplurggler Simulation von
Plasmaentladungen verstarkt gefordert. In all diedeillen beeinflusst das eine
physikalische Subsystem das Ergebnis eines andereh:
» das grundsatzliche Materialverhalten, beispielssveitirch Interpretation eines
erhaltenen Druckes als Temperatur,
* Dehnungsabhéngigkeit von anderen Ergebnisgroem Beispiel thermische
Dehnung oder Piezo-elektrische Effekte,
* Oberflachen Zug-/Druckkréafte, wie sie von einer Ssigkeit auf eine Struktur
ausgeubt werden,
* Volumenkrafte, wie beispielsweise Warme erzeugtcldueinen Stromverlauf in
einer gekoppelten thermo-elektrischen Simulatiowl u
* geometrische Veradnderungen, zum Beispiel fur eilissigkeit um eine von ihr
deformierten Struktur.

In den meisten Féallen bietet kein einzelnes, pet@res Simulationsprogramm alle nétigen
Features, um ein so gestelltes Multi-Physics-Proble der gewlnschten Weise zu I6sen.
Daher ist es eine sinnvoll verschiedene Softwarefgakzusammenzubringen, die fir
spezielle Probleme geschrieben wurden. Mit diesemsaf erhalt man ein
Simulationssystem, das flexibler auf die Anfordeyeim des Anwenders angepasst werden
kann und eine Simulation in der geforderten Quiaditénoglicht.
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Abbildung 1: Schematisch Darstellung einer FluidaStur-Interaction

Als Tool, um oben beschrieben Multi-Physics-Problem I6sen, wurde MpCCIl (Mesh
based parallel Code Coupling Interface) am Frawsthioistitut SCAI als ein Applikations-
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unabhangiges Interface zur Kopplung verschiedemaul&tionscodes entwickelt. MpCCl
bildet eine Software-Umgebung die es ermdglichte@iasierte Daten zwischen zwei oder
mehr Simulationscodes innerhalb einer Kopplungsregiuszutauschen. Die notwendigen
Interpolationen, aufgrund moglicherweise untersdiicber Gitterstrukturen innerhalb der
einzelnen Codes, werden ebenfalls durch MpCClgieai

MpCCI erlaubt den Austausch nahezu jeder Art vorteDazwischen den gekoppelten
Programmen; z. B. Energie und Impuls, Material Bgphaften, Gitterdefinitionen oder
globalen Groéf3en. Die intrinsischen Details des Daistausches werden flr den Nutzer
transparent abgewickelt. Sind beispielsweise dignu&itionscodes als parallele
Applikationen verfugbar, wird beim Datenaustausdd Gebietszerlegung von MpCCI
bertcksichtigt.
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Abbildung 2: Beispiel einer Fluid-Structure-Intetmn (Klappe in einer Stromung)
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3. MpCCI-Architektur

MpCCI 1.x und 2.0 — Kopplungsbibliothek

Die Entwicklung von MpCCI und seinen Vorgangern dragim Jahr 1996 als Bibliothek,
die Informationsaustausch zwischen unterschiedlichgarallelen Simulationscodes
ermoglicht. In dem europaischen Project CISPAR dath deutschen Forschungsprojekt
Grissli entstanden die ersten Versionen der Bibdken CoColLib (Coupling
Communication Library) und Grissli, die spéater iar &opplungsbibliothek MpCCI 1.0
zusammengefuhrt wurden. Diese erste MpCCl Versioardev im Fruhjahr 2001
veroffentlicht und basierte auf MPI (Message Pagsininterface) als
Kommunikationsschicht. Daher war auch das Design MpCCl 1.0 ahnlich zu MPI was
den Interface-Aufrufe oder das Parallelisierungsd Kommunikationskonzept betrafen.

Die Hauptidee der Bibliothek MpCCI war die Integoatder MpCClI-Aufrufe in direkt den
Sourcecode der Simulationsprogramme. Fir kommérZBddes musste dies zwangslaufig
durch den Eigentumer der Programme selbst geschéip@CIl wurde beispielsweise
erfolgreich in die Codes Ansys, CFX, MSC.Marc, FINEHexa CFD, Permas, StarCD und
verschiedene Forschungscodes wie FLOWer oder TAYURIER integriert. Neben MPI
bedingten Kompatibilitatsproblemen, die weitgehenil der Version MpCCI 2.0 gel6st
wurden, brachte diese Vorgehensweise jedoch Néaehteit sich. Da MpCCI in den
Sourcecode der verschiedenen kommerziellen Progeanmtegriert war, mussten alle
Modifikationen an MpCCI mit allen Herstellern koargert werden. Alle beteiligten Firmen
mussten Anderungen an MpCCI zustimmen und diesaren Code einbauen. Zugleich
musste MpCCI alle Qualitatssicherungs-Schichten 8eftwarehersteller durchlaufen.
Hierdurch ergab sich ein betrachtlicher Zeitaufwangt Implementation neuer oder
Verbesserung bereits bestehender Features.

MpCCI 3.0 — Multidisziplinare Simulationsplattform

Aus den oben genannten Griinden wurde 2003 von Roéem SCAI beschlossen das
MpCCI Konzept grundlegend zu verandern.

Die meisten kommerziellen Simulationsprogrammeudda dem Nutzer eigene Features,
physikalische Modelle oder Randwerte, mit Hilfe emnoffenen API's (Application
Programming Interface), hinzuzufiigen. InnerhallselidJserroutinen wird der Zugriff auf
interne Datenstrukturen durch Subroutinen, gloMaeablen oder spezielle Methoden zum
Lesen und Schreiben von Daten ermoéglicht. MpCClzinaliese Fahigkeit der Code-
Erweiterungen. Eine User-Subroutine, die in jedesitsghritt aufgerufen wird, dient als
Verbindung zu MpCCI. Der Vorteil dieser Herangedweise ist, dass MpCCI nicht langer
Programmbestandteil der Simulationssoftware istdem wie jede andere ,user defined
function® der Simulation hinzugefiigt wird. Dahertfatt die Notwendigkeit einer speziell
MpCCl-enable’'ten Version der kommerziellen Softevar

MpCCI 3.0 — Architektur

Die MpCCl 3.0—-Architektur besteht im Wesentlichers @rei Komponenten:
 dem MpCCI User Interface: Es erméglicht dem Benuté einfache Weise eine
gekoppelte Simulation einzurichten und zu starten.
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* dem MpCCI Coupling Server: Das eigentliche ,HerohvMpCCI. Der Coupling
Server beinhaltet die Kommunikation zwischen demuationscodes Uber die
MpCCI Code-Adapter, die Nachbarschaftssuche undngezpolation zwischen den
verwendeten Rechengittern.

e den MpCCI Code Adaptern: Schnittstellen zu den (k@mziellen) Codes auf Basis
der von den Programm-Herstellern bereitgestellteanen APIs.

Input Deck Input Deck

CFD Code FEM Code
Ddtal JA PI v A Pll ID ata
Code Coupling Coupling Code
Driver — Manager Manager “— Driver
I MpCCI Configuration I
MpCCI MpCClI
Client Client
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Abbildung 3:Schematische Darstellung der MpCCl ehitektur

MpCCI User Interface

MpCCI wurde als neutrales Interface zwischen vaestdnen (kommerziellen) Simulations-
codes entwickelt. Da die Benutzeroberflachen di®segramme stark unterschiedlich sind,
bietet MpCCI selbst eine einheitliche und Code-indalgige Benutzeroberflache, die es
dem User ermdglicht, alle Kopplungsrelevante Patameinzustellen. Die grafische

Benutzeroberflache fuhrt den User durch die notwgard Schritte um eine gekoppelte
Simulation aufzusetzen und sie zu starten.
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Abbildung 4:MpCCl GUI

MpCCI Coupling Server

Die Aufgabe des Coupling Servers umfasst die drebi@e Kommunikation, Nachbar-
schaftssuche und Interpolation.

Die erste Aufgabe des MpCCI Servers ist es zuestin auf welche Art und Weise die
Kopplungsregionen der Simulationsmodelle zusamnesgma Basierend auf den
Gitterinformationen die von den Simulations-Codesd uihren Code-Adaptern zur
Verfugung gestellt werden berechnet der Coupling«8edie Nachbarschaftsbeziehungen.
Der MpCCI Server wartet nun auf Requests der Sinaumscodes. Wenn ein MpCCl-
Request von einem Code ausgesandt wird, liest dpC® Coupling Server die
zugehorigen Daten und schickt sie an den Anfragenbhediesem Schritt wird, mit Hilfe
der Nachbarschaftsinformationen, die notwendigerpdlation der Daten auf das Gitter des
fragenden Codes ausgefuhrt. Je nach Kopplungsty@berflachenkopplung in 3D,
Volumenkopplung in 3D, Linienkopplung in 2D ... —esden unterschiedliche Inter-
polationsverfahren angewendet.

MpCCI Code Adapter

Im MpCCI 3.0 System ermoglichen die Code Adapter direkte Verbindung zwischen
dem jeweiligen Simulationscode und dem MpCCI Couplserver. Sie nutzen hierzu wie
oben beschrieben die von den Code-Herstellern euitigung gestellten API's und werden
statisch oder dynamisch an den Code gelinkt.

Jeder Code-Adapter besteht aus zwei Modulen: denpl®g Manager und dem Code
Driver. Hinzu kommen fiur jedes Programm noch dred€&spezifische Skripte um das
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Input-File zu scannen, das Simulations-Programnstatten und zu stoppen, sowie eine

Konfigurationsdatei.

Code-Konfigurationsdatei

In dieser XML-Datei werden alle fur die Integratidas Simulations-Programms in MpCCI
relevanten Daten und Parameter beschrieben. Hgghdren neben direkten Programm-
Parametern, wie die zur Verfigung stehenden Pragrearsionen, auch Angaben fir die

Beschreibung im MpCCI GUI.

<CODE>

<Codelnfo>
<Id type="string" default="abaqus" />
<Version type="string" default="6.5/6.6" />
<Icon type="string" default="abaqus_logo.gif" description="(c) HKS, Inc." />
<Units type="string" default="variable" />
<Type type="string" default="FEM SolidStructure SolidAcoustics SolidThermal" />
</Codelnfo>

<ModelsMenuEntries>

<Release type="enum" default="latest" description="Select ABAQUS release" >
<enum value="latest" />
<enum value="6.6-1" />
<enum value="6.6-PR8" />
<enum value="6.6-PR6" />
<enum value="6.5-1" />
</Release>

<ScanMethod type="enum" default="Scan for all regions" description="Select scan
method" >
<enum value="Scan for all regions" />
<enum value="Scan *CO-SIMULATION option only" />
</ScanMethod>

<ModelFile type="filename" required="true" default="" description="Select ABAQUS input
deck" >
<filename suffix=".inp" />
<filename suffix=".inp.gz" />
<filename suffix=".INP" />
<filename suffix=".INP.gz" />
</ModelFile>

<Units type="enum" default="SI" description="Select unit system" >
<enum value="British" />
<enum value="cgs" />
<enum value="SI" />
<enum value="variable" />
</Units>

Ausschnitt eines ABAQUS Konfigurationsfiles

Scanner Skript
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Um aus dem Input-File des Simulations-Programmsfidgliedie Kopplung zur Verfiigung

stehenden GrolRen zu extrahieren ist eine ScanndrRonotwendig. Dieses code-
spezifische Scanner-Skript wird wahrend des Searpgdkoppelten Simulation durch das
MpCCIl GUI ausgefuhrt. Die dazu notwendigen Infonmaén entstammen der oben

beschriebenen Konfigurationsdatei.

Scanner

Input-Datei MpCCI GUI Datei
.cpl

Durch die Ausfihrung des Scanner-Skriptes wird Idpst-File in ein fir das MpCCI GUI
lesbares .cpl-File transformiert, in dem nun alle éine Kopplung verwendbaren Grof3en

stehen.
# This file was automatically created for the MpCCI GUI.
#1Scan: "C:\Programme\MpCCI with whitespace\gui\scanners\abaqus2cpl.pl"
#!File: "large.inp"
#!Path: "C:/Dokumente und Einstellungen/cd/Eigene Dateien/DATA-COUPLED-SIM/ABAQUS"
#!Date: "Wed Jan 19 14:37:19 2005"
#!User: "cd"
#!Host: "LAPDEH"
#
# The file contains a list of user defined regions.
# Input deck was scanned for all surfaces and elsets.
# File format:
# surfaceName surface dummy-id
# elsetName elset dummy-id
# variableName global dummy-id
#
ASSEMBLY_BLOCK-1_BLOCK_TOP elset 0
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT1 surface 1
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT10 surface 2
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT11 surface 3
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT12 surface 4
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT2 surface 5
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT3 surface 6
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT4 surface 7
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT5 surface 8
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT6 surface 9
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT7 surface 10
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT8 surface 11
ASSEMBLY_BLOCK_BOLT9 surface 12
ASSEMBLY_BLOCK_TOP surface 13
ASSEMBLY_BOLT1-1_BOLTS elset 14

Ausschnitt einer ABAQUS - .cpl Datei
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Starter Skript

Ist die Konfiguration der Multi-Physics-Simulatiobeendet, missen die zugehdrigen
Simulations-Programme gestartet werden. Hierzu sreM/rapper Skripte verwendet, die
notwendige Umgebungsvariablen setzen, den StartAggtikation vorbereiten — z.B.
Startup- oder Initialisierungsfiles schreiben — wuthlie3lich das eigentliche Simulations-
Programm starten. Auch in diesem Skript werdenimgiekonfigurationsfile festgelegten
Variablen verwendet.

<Fluent>
<Starter>
<Executable type="string" default="fluent_starter.pl" />
<Environment>
<MPCCI_INITIAL_EXCHANGE type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.InitialExchange)" />

<MPCCI_APP_MODEL type="string"
default="%(Fluent.ModelsMenuEntries.ModelFile)" />
<MPCCI_CODE_IDSTRING type="string" default="%(Fluent.Codelnfo.Id)" />

<MPCCI_FLUENT_VERSION type="string"
default="%(Fluent.ModelsMenuEntries.Version)" />

<MPCCI_FLUENT_RELEASE type="string"
default="%(Fluent.ModelsMenuEntries.Release)" />

<MPCCI_FLUENT_PROJECT type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.Project)" />

<MPCCI_FLUENT_GUIOPT type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.GuiOption)" />
<MPCCI_FLUENT_NPROCS type="string"

default="%(Fluent.GoMenuEntries.NoProcs)" />
<MPCCI_FLUENT_PARCOMM type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.ParallelComm)" />
<MPCCI_FLUENT_JOURNAL type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.JouFile)" />
<MPCCI_FLUENT_DATFILE type="string"
default="%(Fluent.GoMenuEntries.DatFile)" />

Umgebungsvariablen in einem Fluent-Konfiguratidesfi

Stop Skript

Ebenso wie der Start der Applikation wird auch &eenden der Applikation Gber ein
Wrapper-Skript realisiert, in dem falls notwendigch ein zusétzliches Cleanup erfolgen
kann.

10
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Abbildung 5: MpCCI Code-Adapter-Module

Coupling Manager

Nach dem Start des Simulationscodes wird der CogpManager innerhalb des Code
Adapters initialisiert. Er erhélt vom MpCCI GUI brimationen Uber die Kopplungsregion
und hélt Buch Uber den Status des Simulationsc@EsCoupling Manager kommuniziert

im Weiteren einerseits mit dem MpCCI Coupling Serumn Datenaustausch mit anderen
Simulations-Codes zu ermoéglichen und andererseitsdem Code Driver um auf die

tatsachlichen Simulationsdaten zuzugreifen.

Je nach Zustand der Simulation kann der Couplingadgar
» Gitterinformationen fur den MpCCI Coupling Serverdithalten
* Simulationsdaten senden und empfangen.

e Initialisierung
CCM_Init (const char *appName, int viaSync,
CCM_DRIVER_t *appDriver);
» Datenaustausch
CCM_Transfer(int viaSync, int actBits, int doWait);
* Benachrichtigung Giber Remeshing des Rechengitters
CCM_Remesh (int fullremesh);
Konvergenzcheck an den Partner
CCM_Check_convergence ( );

Coupling Manager Funktionsaufrufe

Code Driver

Um auf die eigentlichen Simulationsdaten zuzugreyférd der Code Driver verwendet. Er
setzt die generischen Datentransferkommandos degli@gp Manager in die Code-
spezifischen Aufrufe der Hersteller-AP1 um.

11
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typedef struct _ccm_application_methods_pointer_list {

void (*appendComponents)(int ndefined);

int (*updateComponents)(void);

void (*selectComponent)(const CC_DESC_t *ccp);
void (*defineGrid)(CC_DESC_t *ccp);

void (*defineCenters)(CC_DESC_t *ccp);

void (*moveNodes)(CC_DESC_t *ccp);

void (*defineClose)(void);

/* methods used to get quantities from the application */

void (*getGlobalValues )(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, CCIReal *values);
void (*getLineNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, CCIReal *values);
void (*getLineElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqgp, CCIReal *values);
void (*getFaceNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);
void (*getFaceElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqgp, CCIReal *values);
void (*getVoluNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, CCIReal *values);
void (*getVoluElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);

/* methods used to store quantities into the application */

void (*putGlobalValues )(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
*values);

void (*putLineNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, const CCIReal
*values);

void (*putLineElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqgp, const CCIReal
*values);

void (*putFaceNodeValues)(const CC_DESC._t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
*values);

void (*putFaceElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, const CCIReal
*values);

void (*putVoluNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, const CCIReal
*values);

void (*putVoluElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, const CCIReal
*values);

} CCM_DRIVER_t;

Code Driver Funktionsaufrufe

12
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4. Konzept zur Grid-Anpassung von MpCCl

Nutzen und Ziele

In der bisherige Arbeitsweise muss ein Benutzer dgrMpCCI ein gekoppelte Multi-
Physics-Simulation erstellen will genau Kenntnigber die ihm zur Verfigung stehenden
Ressourcen und die auf ihnen verwendbaren Softakirep haben. Es ist ihm nur sehr
schwierig mdglich auf entfernte Ressourcen zuziégmeinsbesondere wenn diese nicht in
seinem organisatorischen VerantwortungsbereichefiegSo sind User-Accounts zu
beantragen, Zugangsberechtigungen zu klaren und Kwmewalls nicht Dblockierte
Kommunikationskanale zu ermitteln. Bei der Uberwingd dieser Hindernisse kann Grid-
Technologie eine Hilfestellung bieten. Hierbei $gme Virtualisierung und Service-
Orientierung eine zentrale Rolle. In einer Senocentierten Sichtweise werden Software-
Ressourcen als Services verstanden, die dem Nutrar klar definierte und von ihm
einsehbare Schnittstellen einen Dienst liefern. déim Benutzer ist es transparent welche
Hardware-Ressourcen zur Bereitstellung dieses Bisngenutzt werden, da er mit dem
Dienst nur Uber die offen gelegten Hardware-unabig@m Schnittstellen kommuniziert. In
weiterfuhrenden Grid-Szenarien kann dem User een&imit demselben formalen Inhalt
unter Einhaltung unterschiedlicher Qualitatskreari wie z.B. vorgeschriebene
Reaktionszeit, Datendurchsatz, Sicherheitsleveljelboten werden. Die Entscheidung
welche Auspragung des Dienstes in solch einemifadinspruch genommen wird, kann
dann, beispielsweise aufgrund von vom User getmefieAuswahlkriterien, automatisch
erfolgen. Hierzu sind leistungsfahige Ressourcek@&rarforderlich wie sie momentan in
verschiedenen Projekten implementiert werden.

Grid-Technologie bietet dartber hinaus den Vorteihes komplettes Sicherheits-
Environment, das fir den Datentransfer und den Zgigar Ressourcen zustandig ist und
eine Unterstutzung der Nutzer-Verwaltung auf Ebesrevirtuellen Organisationen.

In einem ausgebauten Grid-Umfeld lasst sich sclidie(@ine Multi-Physics-Simulation in
einen groReren Workflow einbinden und auch beispielse die Datenhaltung transparent
verwalten.

Um diese Vorteile nutzen zu kdénnen ist es notwendigCCI an Basis-Grid-Technologie
anzupassen. In einer ersten Phase soll es MpC@igéaint werden, Service-Ressourcen zu
nutzen. In einer zweiten Phase wird MpCCI selbst&#rvice in einer Grid-infrastruktur
nutzbar gemacht. Die genaueren UmsetzungsplaneweardFolgenden erlautert.

Als Basis-Grid-Technologie wird das ,Globus Toolkit Verwendung finden. GTK 4 ist
derzeit fuhrender Vertreter im Bereich der Senodentierten Grid-Middleware-
Plattformen und bildet die Basis-Referenz des nesclgaffenen ,Web-Service-Resource-
Framework® — Standards (WSRF) fuer Grid-Servicesurcd diese Wahl wird eine
groRtmogliche Akzeptanz und Kompatibilitat der zthaffenden Grid-Anbindung von
MpCCI sichergestellt.

Phase 1. Nutzung von Service Ressourcen

In der ersten Phase der Grid-Anbindung von MpCCilseia Zugriffsmechnismen fir
Service Ressourcen bereitgestellt werden. Hierzd der Code-Adapter und das Skript-
Umfeld umgestellt werden.
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Simulationscode

Abbildung 6: Schematische Darstelung der bisherig@CCl-Architektur (nur ein
Simulationscode)

Da kommerzieller Simulations-Code momentan nochtra¢s Service-Resource bereitsteht
ist als erster Schritt ein Web-Service-Wrappereuiinhaltung des WSRF-Standards, um
den eigentlichen Simulations-Code zu implementierBabei werden Methoden zum
Starten und Stoppen der Simulation ebenso wie eami&r von Simulations-Input-Files in
den Web-Service integriert. Diese Methodenaufru$etzen die bisher eingesetzten Skripte
und bilden deren oben beschriebenen Schnittstelletlern Simulationscode nach. Ebenso
wird eine Methode integriert die eine fir das Mp@aJI verstandliche XML Beschreibung
des Services liefert und das lokal abgelegte Kaoméitjonsfile ersetzt. Der Aufruf dieser
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Als Hauptbestandteil des Web-Service-Wrapper werdie Methoden des Code-Drivers
aus dem Code-Adapter integriert:

void (*appendComponents)(int ndefined);

int (*updateComponents)(void);

void (*selectComponent)(const CC_DESC_t *ccp);
void (*defineGrid)(CC_DESC_t *ccp);

void (*defineCenters)(CC_DESC_t *ccp);

void (*moveNodes)(CC_DESC_t *ccp);

void (*defineClose)(void);

void (*getGlobalValues )(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);

void (*getLineNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, CCIReal *values);
void (*getLineElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqgp, CCIReal *values);
void (*getFaceNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, CCIReal *values);
void (*getFaceElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);
void (*getVoluNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);
void (*getVoluElemValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, CCIReal *values);

¥Oid (*putGlobalValues )(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cqp, const CCIReal

\igiacllu(e*sgiltuneNodeVaIues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
igiadlu(ispzﬂtuneEIemVaIues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
\:\)/iac:u(e*sgiltFaceNodeValues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
X;iadlu(isgiltFaceElemVaIues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
\;g?c:u(isgiltVoluNodeVaIues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal
\igiac:lu(e*s%GtVoluEIemVaIues)(const CC_DESC_t *ccp, const CQ_DESC_t *cgp, const CCIReal

values);

Im verbleibenden Code-Adapter werden diese danohdGtient-Code-Stubs reprasentiert
und eine WSRF-Kommunikation zwischen Coupling Martagnd Code-Driver-Methoden
des Web-Service-Wrapper erméglicht, die die Fumidiibat des ehemaligen Code-Adapter
vollstandig widerspiegelt.
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Simulationscode
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Abbildung 7: Schematische Darstellung der MpCClmtektur nach Phase 1

Phase 2: MpCCl als Web-Service

Nachdem MpCCIl um Funktionalitdten erweitert wunai®, Service Ressourcen nutzen zu
kénnen, wird in der zweiten Phase der MpCCI Seseélsst als Web-Service realisiert. Dies
betrifft im Wesentlichen die Kommunikation mit devipCCl GUI. Da der MpCCl Server
aus Standpunkt des MpCCI GUIs eine spezielle Apgittk — &hnlich eines Simulations-
Codes - ist, gestaltet sich die Anpassung analogchigen Vorgehen. Um eine
reibungslose Integration MpCClI in eine Grid-Umgebpimerzustellen ist es jedoch sinnvoll
MpCCI ueber ein Grid-Portal zugaenglich zu machemliesem werden im Weiteren auch
das Datenhandling und die Nutzer-Authentifzieruagdndelt. Als sehr funktionelle
Loesung hat sich hierbei das GridSphere Portausgestellt, das auch vom D-Grid
Integrationsprojekt unterstuetzt wird. Daher isteePortierung des MpCCI GUIs als
GridSphere Plugin in der zweiten Phase vorgesehen.
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Abbildung 8:Schematische Darstellung der MpCCl Agdtiur nach Phase 2
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