
计算机科学 2002Vo1．29N9．2 

跨地域高性能科学计算及其可视化的设计和实现 
Design and Implementation of a Common Platform of High Performance Computing and  Visualization Based on Internet 

刘 鹏 何 川 李三立 都志辉 黄震春 时培植 

【清华大学计算机科学与技术系 北京 100084) 

Abstract A new platform ．which connects distributed High Performance Computing (HPC)resources in the country 

and  provides a user—friendly Web interface tO the general researchers in different fields。is presented in the paper． 

Users can put forward large HPC tasks through Internet browser．watch the  running status of the task·and  get the 

result along with the visualization effect in the  end ．The system will promote the  popularization of HPC and inter- 

fields research． 
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1 引言 

高性能计算 (High Performance Computing．HPC)技 术 

对于提高国家科技水平 、增强国家实力．都具有重要意义 。美 

国的高性能计算计划 HPCC和 ASCIc~3分别是在布什和克林 

顿总统参与下制定的。在科学技术方面．高性能计算是推动大 

规模科学与工程计算的不可缺少的工具平台 ；它可应用于新 

材料分子结构计算 、飞行物 流体／固体 力学的计算 、高精度石 

油勘探的计算、人类基因组计划、分子动力学计算．等等 。国际 

上 普 遍认 为 ：21世 纪人 类 面临 的所 谓“巨大挑 战”(Grand 

Challenge)[2】的科技问题 ．如海洋循环、黏流动力学 、全球准确 

气候预报等等 ，没有万亿次 (TeraFlops)以上的高性能计算 

机系统 。是不可能彻底解决的[3】。 

目前我 国已经具 有一定数量的超级计算机 ．某些超级计 

算机 的峰值速度已达到国际先进水平 。然而 。超级计算机造 

价昂贵、不便移动、操作复杂 ．只能安装在某些特定的机构．供 

有限的技术人员使 用。这严重影响 了我国高性能计算技术的 

普及 。因此 ，我们提出了建立我国的先进计算基础设施 ACI 

(Advanced Computing Infrastructure)和成立高性 能计算联 

盟的构想。所谓 ACI，是指把地理位置分布的信息处理资源 

(人员、高性能计算机、仪器、数据库等)用高速网络连接起来， 

再用中间件软件(操作 系统、网络平 台、资源管理软件、应用工 

具等 )有机粘合在一起 ．为各处的科学工作者提供一个单一映 

像的虚拟计算与处理平台 ，使大家可共享这个平台上的资源。 

共 同处理科研和教学中的问题 ]。 

ACI北京上海试点工程如 图 1所示 。其 中．北京的集群 

式计算机 THNPSC一2[ 峰值速度达 到 1000亿次浮点运算； 

上海的集群式计算机“自强 2000”峰值速度达到 4500亿次以 

上浮点运算 ，由此初步构成 网上 5000亿次／秒以上峰速的高 

性能计算能力；并在华东理工大学和清华大学系级单位建设 

网络终端 系统 ．使这些单位 能共享 ACI试点工程的高性能计 

算资源 。 
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图 1 ACI北京上海试点工程构成图 

作 为 ACI试验床 ，我 们设计并 开发了一套 基于 Web的 

远程计算平 台原型 ．基于 Web技术实现了一个简单易用的前 

端用户的可视化使用界面。并开发了后端系统管理和任务调 

度系统 ．实现了异地超级计算系统的自动调度。另外 。由于高 

性能科学计算的结果一般都有很大的数据量．直接使用相当 

不直观 ，为此我们针对一些典型应用 ．开发了相应的可视化软 

件 。使得用户可 以在异地通过浏览器观察高性能计算的三维 

动态可视化结果 。这个平 台使非专业人员远程使用超级计算 

机成为可能 ，将推动我国高性能计算的发展 。 

2 远程计算服务平台的设计和实现 

2．1 远程计算任务的提交和处理流程 

ACI系统单个超级计算机结点的逻辑结构如图 2所示。 

远程用户通过基于 Web的人机界面提交任务请求。该请求经 

过 Internet和 Firewall到达 Web Server。Web Server通过 一 

个 中间层进 行安全认证 和授 权 ．将任务 的详 细信 息提 交到 

Database Server。后台的 Agent通过中间件从 Database Serv— 

el"中将任务取出，进行安全性检查 ．然后将其放到任务队列 

(Task Queue)之中进行调度 。Agent同 Supercomputer进行 

通信。将任务提交给超级计算机 ．控制任务的启动、停止、中断 

和恢复等 ．并且取回任务的断点和结果 ，进行一定的处理后 。 

*)本课题受教育部重点项目 “先进计算基础设施北京上 ，试点工程”资助．刘 鹏 博士生 ．何 川 硕士生．李三立 中国工程院院士 。博 

士生导师．蕾志辉 博士后．黄曩春 博士．时墙檀 博士生．主要从事高性能徽体系结构、分布／并行体系结构曲研究工作． 
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通过中间件存放到 Database Server之中。在这个流程中 ，A— 

gent处于核心位置 ，它实际是存在于一台或多台计算机上的 

若干个服务程序的统称。这些程序合作 完成大量计算任务的 

调度管理 、断点和结果 的收集、预处理、超级计算机的安全保 

障、超级计算机的状态监控等一系列功能 。 

图 2 单个超级计算节点的结构图 

2．2 ACI软件平台的实现思想 

在 Web Server前端的开发上 ，我们使用了 Servlet+Ap— 

plet技术 ．利用两种技术在安全性、可移植性、高性能、可视化 

方面的多种特点 ，开发出了简单易用的人机交互界面；我们把 

管理 系统运行的数据库系统放在了中心位置．并在对数据库 

的访问上 ，以 JDBC为基础设计实现了一个功能强大的数据 

库中间件 ．并提 出了数据库中间件分层设计的思想 ，较好地解 

决了 Web数据库的互联问题 ；在 Agent的制作中 。我们使用 

了多线程的机制 ，并对单个任务的生存周期建立了有限状态 

机模 型．使整个系统的核心——Agent更加稳定并且具有同 

时处理 多种任 务的 能力；另外 ，我们使 用流套 接字 (Stream 

Socket)和 Shell Seript相 结合 ，利用 Shell Script在 Unix／ 

Linux系统 的强大功能和流套接字 的面向连接的稳定通信能 

力．完成 了 Agent对超级计算机系统的控制 和二者之间的通 

信问题 在此．我们对一些重要的实现思路进行阐述 。 

2．2．1 用 中间 件 技 术 实现 对 数 据 库 的透 明 访 问 ACI 

涉及到 大量的数据信息 ：因为允许用户 在任何地方通过 In- 

ternet用户终端访问使用超级计算机 ，所 以需要处理用户帐 

户、权限和费用信息；由于要让用户可以远距离查询 自己计算 

结果和系统运行状态 (包括处理机利用率 、内存利用率 和通信 

开销 ．等等 )，从而调整 自己并行算法 ，以取得优化 的计 算效 

果 ，因此海量的计算结果信息和运行状态信息必须 易于远程 

访问；更进一步 。为了把高性能计算的结果和经验做成类似建 

筑业 的“预构件”，使后续用户不再从“砖头”开始建房 ，需要建 

立高性能计算的应用库 ，并通过数据挖掘 ，来提炼高性能计算 

中的特有和共性数据 。 

对于这些数据信息 ，如用户帐户信息、系统配置信息、运 

行状态信息、科学计算相关信息等 ，我们的指导思想是尽可能 

将其置于数据库 系统的统一管理之下，让所有的管理和服务 

工作围绕数据库展开。这样做带来的好处是 ：易于管理 、标准 

化、与平 台无关、可移植性好 。 

为了简化对数据库的访问 ．提高数据库访问的效率 ，ACI 

使用数据库中间件来实现对数据库的封装和访问。我们将整 

个数据库服务体系分为四层(如图 3所示 )，每一层向上一层 

提 供 接 口，为上 一 层 服 务 ：第 一 层 为 Database Connection 

Layer，使用 JDBC数据库编程接 口提供基础的数据库连接服 

务 ，并 向数据库发送 SQL请求 和接收结果 。第二层 为 Ab— 

stract Database Layer。使用第一层提供 的接 口．对关系数据 

库和数据表进行封装．提供了更易于使用的 API．第三层是 
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Service Layer，它使用第二层 的接 口．含有 一系列的服 务模 

块 ，包括：用于快速生成 HTML页面的 HTMLFile，进行盘错 

处理 的 Valid，对结果信息进行解析 处理的 Parsers等。第四 

层是 Application Layer，它包括在 Web Server和 Agent之上 

运行的数据库应用程序 ，它们调用第三层 中的服 务模块完成 

特定的功能。 

图 3 数据库中间件结构图 

采用这种数据库中间件带来的好处是： 

易用性 ：Abastract Database Layer隐藏 了复杂的 JDBC 

编程接 口、关系数据库结构及 SQL语法 ，开发人员只需要使 

用一些简单形象的接 口函数 ，就可以操作数据库 ．使得在 Ser— 

vice Layer上编写服务模块更加简单和高效 。 

可移植性 ：Abastract Database Layer是一个相当通用的 

模块 ．它使用 Java编写，内部使用标准的 SQL语句对数据库 

进行 操作 ．只要在 Database Connection Layer使用 不 同的 

JDBC Driver，就可 以应用于不同的关系数据库 ．在其它系统 

的开发中也可以重复使用 。 

可扩展性 ：由于底层的可靠支撑 ，我们 只需要在 Service 

Layer上增加服 务模 块 ，就可 以为 Application Layer提供更 

加强大的服务。 

2．2．2 用 多线程 机 制 实 现 任 务调 度 与 运 行 支持 ACI 

的任务调度与运行支持 由 Agent程序完成。它包括以下几种 

功能： 

】．环境变量维护 ：检查程序 的环境变量设置情况 ．如任 

务队列长度 、垃圾清除时间等 ，随时动态调整 Agent的工作 

性能 。 

2．垃圾数据清理 ：定期清除数据库中过期的数据 和超级 

计算机上无用的 目录和计算程序等 。 

3．超级计算机状态搜集 ：定期查询超级计算机的内存使 

用、CPU 占用及各节点通信情况等信息，保存到数据库之中。 

4．任务调度 ：根据超级计算机的 负载情况 ，使用一定的 

负载均衡调度算法对提交上来的任务进行动态的调度 。 

5．任务断点和结果收集：收集正在运行的任务的断点和 

已经完成的程序的结果文件 ，经过一定的处理之后 ，保存到数 

据库之中。 

由于 Agent程序需要 同时完成上述多种事务工作 ．因此 

必然要采用多线程机制．多线程是指在单个程序中使用多个 

运行线索。这些线索在同一时间并发运行，执行不同的任务。 

我们将一个任务可能的状态分为六种：等待、执行、中断， 
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完成、结束、清除。图 4给 出一个任务从等待到清除的有限状 

态机描述 ．从状态机图 中可以清晰地看出 Agent中多线程的 

工作流程和管理实施情况 。 

图 4 任务生存期的有限状态机 

在多线程程序的设计过程 中，我们还特别注意了以下 几 

点 ： 

1．充分的出错处理。例 如，在调度失败时随即释放 占用 

的资源 ，所以不会 出现任务永远不结束的情况 。 

2．服务线程在不工作时处于睡眠状态 ，释放不必要 占用 

的资源。 

3．由于多个线程需要同时读写数据库 ，因此存在临界区 

的冲突问题 ，需要采取同步机制对多线程读写进行控制 。 

2．Z，3 用 流套接 字和 SheIl Script完成 对超 级 计 算机 的 

控制 套接字 (Socket)是在网络上运行的两个程序之间双向 

通信的一种机制 。常用的 Socket类型有两种 ：流式和数据报 

式。流式 Socket是面向连接的 Socket．针对面向连接的 TCP 

服务应用 ；数据 报式 Socket是无连接的 Socket，对应于无连 

接的 UDP服务应用。在 ACI中，Agent同超级计算机之间的 

通信使用了流套接字 ．图 5显示了流套接字的工作流程 。 

Scrvcr Clien! 

图 5 流套接字的工作流程 

使用流套接字和超级计算机进行通信的好处在于： 

1．平 台无关性 ：由于各种不同的操作 系统都提供了流套 

接字的编程接口。而我们编写 Agent所用的 Java语言是平 台 

无关的。这样就可以实现 Agent与底层操作系统的平台无关 

性 。从而 同一个 Agent程序可以对运行在异构操作 系统上 的 

不同超级计算机进 行控制 。 

2．便于管理和控制 ：由于流套接字是一种面向连接的稳 

定的通信方式 ．Agent可 以通过它和超级计算机实现稳定的 

交互 。不会 出现通信不稳定的情况 。 

3．安全 ：因为可以使用固定的端 口进行控制通信 。故破 

坏者突破了 Firewall之后不能从 Agent所在的机器对超级计 

算机进行攻击 ．增强了系统的安全性 。 

我们在超级计算机上的控制模块使用 Linux Shell Script 

编写。我们编写了对超级计算机进行控制的一些基础模块 ．如 

Start，Stop，Break．Resume等。Agent程序调用这些基础模 

块 ，实现任务的启动、停止、中断、恢复等功能。 

5 跨网可视化系统的设计和实现 

可视化是用户界面友好的重要标志．它使系统容易被用 

户接受，从而增强系统的实用性。在 ACI中，我们实现了系统 

运 行状态和运行结果的可视化 ．并 由 Web方式提交给异地 

Internet用户浏览。 

5．1 运行状态的可视化 

ACI利用上述 的 Web Server+Database Server+Agent 

的服务框架提供可视化服务。在这个框架之上 ，系统需要提供 

三个可视化功能模块 ：数据采集、效据存储、图形生成。 

数据采集可以通过一个后台的 Daert~on程序实现 。它不 

断扫描机群系统的资源情况，并把原始数据存入数据库 。数据 

采集的过程与数据本身的类型相关 。我们把需要采集的信息 

分为三类 ：【1)静态信息．是指不会随时间而变化的信息，比 

如机群系统的处理机、操作系统、最大存储容量、最大磁盘容 

量等。静态信息是在 Daemon启 动时 ，一次采样得到的 ；【2) 

集合信息 ，是指需要 由 Daemon按照一个固定的间隔时间采 

样的信息。它的内容是一个随时问轴变化的集合 ，如处理机忙 

碌程度 、内存 占用程度 、排队等待计算的任务数、可用磁盘空 

间等 ．通常是负载指标 ；【3)快照信 息，是指系统在某～个时 

刻瞬间的信息，与集合信息的自动生成不同，这个信息只有在 

用户请求时才由 Daemon生成 。 

数据存储则需要先定义这些数据在数据库中的表结构 ． 

然后按 照数据表的格式 ，把数据存入数据库 。在 ACI中，图形 

生成采用 Java Applet的方式 ：用户通过浏览器访问嵌入特定 

Applet的 Web页面 。然后这些 Applet从 Web Server获取数 

据库中的数据并绘制出相应的图形。由于 Applet不是在服务 

器端绘好后再传给客户 。而是用数据控制客户端的绘制过程 ． 

大大减少了网络数据的传输量。并能够支持与用户的动态交 

互 。 

对高性能计算机运行状态的可视化实现了以下功能 ： 

1．系统全局动态资源的检测与分析：分析和显示处理机 

利用率 。内存占用比例 。外存剩余空间等 ．如图 6所示 。 

CPU使用率 

■  
图 6 系统处理机使用记录 

图 7 处理机利用率雷达图 

2．与应用程序相关的资源检测分析：它包括动态与静态 
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的分析。动态的分析指按照时间轴的变迁 ，以图形的方式显示 

出这个应用程序对系统资源的 占用程度 ；静 态的分析·指对整 

个应用程序而言．各种资源占用的总的比例 。 

3．应用程序运行过程的重播 ：指通过容易观察的方法把 

一 个应用程序的执行过程回放 出来 。例如对基于 MPI的应用 

程序．可以直观地看出通信的处理机动作及消息的流向。 

5．2 运行结果的可视化 

高性能计算结果的可视化可以分为两大类 ： 

1．物理意 义的可视化 ：应 用程序通过科学计算后．可得 

出一系列有一定物理意义的计算结果。将它们用一定手段给 

用户直观显示 ．可帮助 用户进行定性分析 ，例如图 8所示模拟 

退火算法的物理意义 。 

图 8 模拟退火算法的物理意义图 

2．真实状态的模拟 ：在绝大多数情况下 ，进行高性能计 

算的科技工作者都希望能在计算机屏幕上 ．看到所研 究对象 

(如分子结构、大气运动、机械铸件等)在客观世界中的真实存 

在状态。更有意义的是 ．对非常态条件下(例如．超高温或超高 

压)对象的模拟 ．可以使用户直观地观察在实践中难 以观察到 

的物质状态。 

ACI对实现科学计算结果的可视化提 出了较高的要求 ： 
一 方面．客户是通过 lnternet观察这些结果的．没有事先安装 

任何软件 ；另一方面，高性能计算结果的可视化数据规模又非 

常大，必须用动态三维图像展现 。显然 ，如果采用OpenGL等 

传统的可视化手段 ，只能在 Web服务器端生成 图像，再一幅 

幅地传给客户端显示，在当前的 lnternet传输能力下 ，是不可 

能满足网络环境下高性能计算的可视化要求的。因此 ，传统的 

可视化手段难 以同时满足这两个 目标 。 

而 SUN公司新推出的 Java 3De*]能够彳R好地解决这个问 

题 ：它是面 向 lnternet的三维开发环境 ．继承了 Java的代码 

可传输性 ，使得用来生成可视化场景的小巧的 Applet可以方 

便地从服务器传给客户端 ，然后在客户端本地运行。也就是 

说 ．传输 的不是图像本身。而是控制三维图像生成的程序和数 

据 ，因而大大节省了网络传输 数据量。相比另外一种 lnternet 

三维可视化工具 VRML．Java 3D的功能和可编程性更强 ：它 

本身就用 Java书写 ，与在网络环境下的多个计算机群体之间 

实现了无缝结合；它像 Java一样 ，书写一次，就可以跨平台运 

行 ；它具有 VRML所没有的形体碰撞检查等功能；另外，可以 

充分利用 Java语言的强大功能 ，编写 出复 杂的三维应 用程 

序 。 

因为采用 Java 3D，我们实现了从 lnternet自动安装用户 

端运行环境 ．并能通过传输控制三维模型的代码 。在本地快速 

生成可视化图像 ；同时，结 合 Applet与 Servlet交互技术 ，在 

用户观察当前可视化结果时 ，分解传输有效 数据来控制三维 

模 型后续的运动．使跨网络 的动态可视化效果接近于本地运 

行的水平 。 

·4 · 

4 ACI应用举例 

例 1 高分子材料微观结构的模拟 研究高分子对胶体 

分散体 系的稳定作用和絮凝作用。在涂料工业、高分子复合材 

料、石油二次开采、煤液化 、粘合剂等工农业领域具有重要意 

义。在对高分子链的研究中，用工作站计算 16个分子链，负担 

已经过大。使用了 ACI后 ，研究对象的规模 比以前扩大了很 

多．其可视化结果如图 9所示 ．它表现了分子链的动态微观结 

构。目前正在研究“高分子膜”的计算，计算量极大。 

，- ●- 一 ⋯ ⋯  ～ - 一  

图 9 高分子材料微观结构的可视化结果 

例 2 石油化 工催化 的超临界化 学反应工程 在极 高 

温、极高压条件下的超临界反应实验很难做。为了尽量少做实 

验 ．或做较易实验 ．现在通过 高性能计 算机大量计算，用概率 

统计方法逼近 ．研究临界相物质内的一些特殊性质，其可视化 

结果如图 10所示 。通过动态的可视化过程可以观察到分子的 

分布状况随时间动态变化 ．在 某一瞬间达到临界值而发生突 

变 ．随后处于变化较小的相对稳态。根据这个结果 ．就可 以在 

给定的高温、高压及催化荆条件下找到材料的临界点。 

图 10 超临界化学反应的可视化结果 

例 5 模具压铸过程计算机模拟技术 采用数值模拟 技 

术求 解压铸充型过程中液态金属流动和传热的偏微分方程， 

获得成形过程中任意时刻流体的 自由表面形貌、速度场 、压力 

场和温度场信息，可以实现理想的型腔充填和模具的热平衡 

状态 ，从而提高铸件质量和延长模具 的使用寿命 (如图 l1所 

示 )。 

图 11 模具铸造过程的三维可视化图像 
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之一 ．因此如何改善设备驱动程序、在协议 中加入错误控制等 

特征是进一步研究的方向之一。 

今后还可以对用户级通信软件做进一步的优化和实用化 

工作 ．使得它既能充分发挥通信硬件的性能．又能方便地用于 

工具软件和应用程序的编程 另外 ，可考虑在将来的硬件设计 

中．改进 网络接 口的功能．如 ：实现 FIFO的流水线工作方式 ， 

增设通信处理器以及提供 DMA机制等。 

为了在商业计 算机组成的网络基础 上建 立高效的服务 

器 ．今后可以进一步探索把 网络协议部分或全部移至用户层 

的方法．以此来减少协议开销。总的框架是 实现一个用户层的 

数据传输协议 ．并使其与网络接 口较好地结合起来。这样可以 

高效地在共享虚拟内存和消息传递等模型上实现 已有的高层 

协议 ，从而把硬件的大部分性能传递给用户通信 ．同时提供高 

层 API的全部功能 。共享虚拟存储模型是用户比较容易接受 

的编程方式 ，研究通信系统如何高效支持这种编程模型．解决 

通信瓶颈问题是非常有意义的。 

机群系统的发展对通信技术提 出了更高的要求．要解决 

上述问题 ，仍需我们不断的努力。 
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结论和展望 ACI试验床通过高速 网络将分布在各地的 

超级计算机连接起来 ．形成整体高性能计算能力．为各个地 

方 、各个学科专业的用户提供高性能计算服 务．促进高性能计 

算在国内教育与研究领域的应用。 

由于 ACI的根本 目的是推动高性能计算在我国的普及 ． 

为此我们 在系统与用户的接 口方面做了大量的工作 。一方面 

把整个系统的使用环境建立在 Web之上，使得用户可以通过 

Internet提交、观察和控制任务并得到运行的最终结果 ；另一 

方面 。我们大量使用了可视化技术，以直观简洁的方式反映运 

行 的状态和结果 ，消除非计算机专业人员使用高性能计算机 

的障碍。不同学科的科技人员 。已经利用 ACI完成了一些实 

际课题的研究工作 。它充分体现 出了这个平台的优越性。 

我们 今后的工作是将 ACI系统建设成为一个全 国范 围 

的虚拟机房 ，建立共同的安全与授权标准、分布式调度、计算 

模块库 和计 费管理系统，提供海量存储能力和更加方便的用 

户接 口等 。随着网络由窄带向宽带、有线向无线的扩展 ，以及 

内嵌处理器 、传感器和摄像机等 各种先进设备的不断加入 ． 

ACI系统平台将进 一步成长 ，必将推动高性能计算技术在宇 

宙学、天文物理学、地球科学、流体 力学、工程学、生物学和化 

学等更多学科中的应用。 
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