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摘　要　作为一种新兴的虚拟化技术,容器能够以低廉的资源开销为应用程序和服务提供隔离的运行环境,近年来在持续集成

和持续部署、自动化测试、微服务等多种业务场景中获得了广泛应用.在科学计算领域,容器技术的应用也正获得越来越多的

关注.借助自身的打包能力及日益壮大的生态系统,容器技术有望为科学计算领域的生产力提升提供助力.文中对容器技术

在科学计算中的应用现状进行了调研分析,并根据现有的应用实例讨论了在科学计算中使用容器及相关技术的多种方式.对

不同应用模式的分析研究表明,通过提升应用程序的可移植性、改善研究的可重复性、提供非传统应用部署方案、简化云资源调

度管理等多种方式,容器及相关技术可以为科学计算领域带来多方面的效率提升.
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Abstract　Containerisanewvirtualizationtechnologythathasemergedinrecentyears．DuetoitsabilitytoprovideisolatedenviＧ

ronmentforrunningapplicationsandserviceswithminimalresourceoverhead,itquicklyexplodesinpopularityamongenterprises

andhasseenwideapplicationsinanumberofbusinessscenariossuchascontinuousintegration,continuousdeployment,automaＧ

tedtestingandmicroＧservices．Althoughnotasfullyutilizedasinindustry,thepackagingabilityofcontainersalsoholdspromise

forimprovingproductivityandcodeportabilityinthedomainofscientificcomputing．Inthispaper,wediscusshowthecontainer

andrelatedtechnologiescanbeusedinscientificcomputingbysurveyingexistingapplicationexamples．Thedifferentapplication

patternsrepresentedbytheseexamplessuggestthatthescientificcomputingcommunitymaybenefitfromthecontainertechnoloＧ

gyandtheecosystemevolvingarounditinmanydifferentways．
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１　引言

作为一种轻型的虚拟化技术,容器通过将业务应用、中间

件、启动命令等封装为一体,保证了本地环境与部署环境的高

度一致,在持续集成与持续部署、微服务等业务场景中有着广

泛应用.科学计算则是使用先进的计算能力来理解和解决科

学研究和工程技术中的问题,其传统模式需配置和安装专业

的计算应用软件,并通过作业调度系统提交计算.

随着云计算和容器技术的发展,容器带来的简化部署、多

环境支持和易于迁移等优势逐渐被科学计算领域所关注.在

实践中,容器技术和科学计算的结合逐渐形成了若干种应用

模式.由于开发目的和使用场景的不同,这些模式在技术路

线和实现方式上存在一定的差异.本文对容器技术在科学计

算中的应用现状进行了调研分析,试图对其中极具代表性的

模式进行归纳对比,并通过具体案例进行阐述,进而对容器技

术在科学计算中的应用方式进行总结和展望,以期为容器技



术在科学计算领域的进一步研究和应用提供参考.

２　容器技术与科学计算

２．１　容器技术

容器技术为程序提供了一种便利的打包机制,这种机制

将应用及其依赖项打包和隔离为单个对象,具有快速、高效、

易迁移等优点.与虚拟机不同,容器环境无需安装操作系统,

可以直接运行于宿主机操作系统上(见图１),通过共享底层

资源来节省开销,容器对系统资源的额外需求远低于虚拟机,

从而能够快速、可靠、一致地部署应用[１].２０１３年初,基于

Go语言实现的开源容器引擎 Docker诞生.Docker对容器

Namespace,Cgroups等底层技术进行了封装抽象,提供了高

效、敏捷和轻量级的容器方案,很快得到了微软、红帽、IBM
等厂商的支持,成为了目前主流的容器技术[２].

图１　容器技术示意图

Fig．１　Diagramofcontainertechnology

容器的本质是一组受到资源限制、彼此间相互隔离的进

程[３],其实现 依 赖 于 Linux内 核 的 Namespace,Cgroups和

Chroot等技术.容器进程在启动时通过指定 Namespace参

数,使该进程属于一个独立的空间.在此空间中,进程既看不

到其在宿主机的真正进程,也看不到宿主机的其他进程,实现

了容器进程间的隔离.Cgroups将一系列进程集中在一起,

为其设置能够使用的资源上限,容器启动时即通过设置指定

的Cgroups参数来限制其对资源的访问[４];Chroot能将进程

的根目录切换为指定的目录,容器进程即使用 Chroot将其根

目录指定为一个隔离的子目录,使得在容器中无法访问到宿

主机操作系统的文件目录,从而实现容器文件系统的隔离.

随着容器技术的研发和应用的推广,容器生态圈得到了

迅速扩充.当面对单主机多容器场景时,简单的容器工具如

DockerCompose便可以满足部署和管理的需求.当需要高

效地抽象和管理大规模容器集群时,便涉及到多容器工作负

载的生命周期管理等问题,此时则需利用生态圈内的容器编

排框架,将容器按照规则运行,并且完全自动化地处理好容器

之间的关系,以提供应用部署、维护、扩展等功能[５].目前生

态圈内 主 流 的 容 器 编 排 框 架 有 Kubernetes[６],Mesos[７]和

DockerSwarm[８]等.近年来,容器及周边生态圈的发展引起

了业内的广泛关注,并被应用于持续集成与持续部署、微服务

架构等多个场景[９].在持续集成与持续部署场景中,利用容

器平台便可配置实现应用的编译、构建、测试、打包、发布等自

动化流程,使整体应用交付变得更为快速,而且保证了线上和

线下环境完全一致,最大化地降低了运维成本;在微服务场景

中,传统的业务系统被拆分解耦成细粒度的服务模块,每个服

务模块运行在独立的容器中,服务模块之间互相协调配合,独

立部署升级,具有高效、轻量、易迁移等特性.继虚拟化技术

后,容器技术对云计算的发展产生了深远的影响.

２．２　科学计算

作为科学研究和技术创新的重要方法,科学计算已经在

分子模拟、蛋白质与基因组分析、药物设计、气象分析等领域

发挥了重要的作用[１０].相比其他类型的计算,科学计算往往

具备如下特点.

(１)计算密集型:科学计算的工作负载通常是科学工程计

算、数值模拟等,需要进行大量计算,通常需要高计算能力、高

网络性能、快速存储等条件.

(２)一次性任务:与长时运行服务不同,科学计算的工作

负载一般是一次性任务,最终得到一个完成态结果.

(３)计算时间长、要求高:通常科学计算任务的持续时间

长,且对算法的执行效率和计算精度要求较高.当科学计算

任务的规模较大时,对内存和计算性能等都有较高的要求.

科学计算的上述特点决定了其运行的一般模式.首先,

科学计算任务主要运行于高性能工作站或具备一定规模的计

算集群;其次,科学计算任务在硬件资源上的调度与执行通常

由作业调度系统完成.调度系统针对多用户场景,允许用户

向已预先配置硬件资源及优先级等运行条件的作业队列提交

特定资源需求(节点、内存、GPU等)的作业任务,并依据一定

的调度算法进行作业资源分配,保证用户占用资源的公平

性[１１].常用的作业调度系统有 LSF[１２],Slurm[１３]和 PBS[１４]

等.但在该模式下,科学计算面临着一些问题和挑战.首先

是计算软件与其所依赖的集群系统软件间的兼容性问题.由

于计算集群一般为多用户环境并同时安装有较多的计算软

件,在此情况下调整系统软件版本带来的风险相对较高.而

且在传统的工作负载外,数据密集型应用和人工智能方面的

应用大量出现,这些新应用通常需要大量的软件依赖和复杂

的环境配置,这给系统的部署和维护带来了一定的挑战.其

次,研究工作的可靠性依赖于数据结果的可重复性,这就需要

整个系统堆栈的完全可再现性机制.若仅仅依靠源代码的一

致,并不能保证重现得到特定计算结果的环境,进而难以保障

科学计算的可靠性.另外,研究中有时会涉及应用服务的开

发,这就需要由基础设施提供开放的平台供长时服务进程或

应用运行,但现有环境(如超算集群)对任务运行时间有着严

格的限制,导致满足该需求存在一定的困难.

３　容器技术在科学计算中的应用

容器技术通过内核轻量级的虚拟化技术对软件和其依赖

环境进行标准化打包,逐渐成为可以解决以上问题的新兴技

术[１５].相比传统的工作负载,将科学计算任务容器化有一些

显而易见的优势[１６].

(１)灵活:容器打包和隔离的能力可以为应用及其依赖环

境构建一个独立的运行环境,从而实现不同应用之间的兼容,

使得进行不同工作负载的用户均可完成计算任务.

(２)一致:用户的工作环境与科学计算系统或多个科学计

算系统之间的运行环境可能完全不同,维持多个环境间的可

移植性往往会存在一定的问题,而借助容器技术便可以避免

这些问题的发生.

(３)可重复:容器作为安装和运行应用程序的一种方式,

如果镜像描述的依赖关系足够精确,其他人就可以重新生成
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完全一致的环境以重现计算结果.

通过对近年来相关文献、会议及网络资料的充分调研发

现,容器技术在科学计算领域的应用逐步形成了若干种模式,

并带来了不仅限于上述列举的优势.由于开发目的和使用场

景不同,其具体应用方式有着一定差异,下文将通过实例对不

同的应用模式进行介绍.

３．１　通过作业调度系统运行容器化科学计算作业

　　目前科学计算领域最主流的容器技术应用模式是将计算

任务本身通过容器打包后整合进现有的作业调度系统并运

行.该模式利用的是容器诸多能力中最基础的对应用程序及

运行环境的打包能力,作业任务仍然通过原有作业调度系统

提交运行,仅在具体任务的执行中由运行某计算程序转变为

调用该计算程序对应的容器(见图２).对传统超算中心而

言,该模式可无缝兼容非容器化的传统作业类型,从而将新技

术的引入对现有业务的影响降至最低,并使传统作业调度方

案在多用户批量作业场景下经过长期发展演化所积累的优势

得以保留.

图２　通过作业调度系统运行容器化作业示意图

Fig．２　Diagramofrunningcontainerizedworkloadsunder

existingjobscheduler

尽管模式相对简单,但若将主流容器技术 Docker直接应

用于该模式时仍存在一些问题.一方面,多用户的资源共享

场景带来了对权限限制和安全的严格要求,而该方面的要求

难以为 Docker所满足[１７].另一方面,传统高性能类型的科

学计算应用通常需要借助以 MPI为代表的并行编程技术,利

用多处理器及多节点对计算任务进行并发式处理,而 Docker
对 MPI任务并无原生支持[１８].针对这些问题,一系列面向

科学计算的容器技术得以开发,这些 Docker的替代方案普遍

增强了权限控制,增加了与作业调度系统及 MPI兼容的能

力,使用户可以轻松地实现容器与超算环境的集成,其中

Shifter,Singularity和Charliecloud是突出的代表技术[１９].

(１)Shifter[２０]

Shifter起源于美国国家能源研究科学计算中心(The

NationalEnergyResearchScientificComputingCenter)和高

性能计算 厂 商 克 雷 (Cray)公 司 的 项 目,用 于 支 持 打 包 为

Docker容器的计算应用在作业调度系统中的部署.其研究

重点是使 用 容 器 作 为 打 包 应 用 程 序 运 行 环 境 的 方 式,将

Docker容器带入科学计算系统中.由于 Docker与现有作业

调度系统存在兼容问题,而且Docker以root身份运行的守护

程序和容器内用户权限提升等问题也给系统引入了不安全的

因素,因此Shifter复用了与 Docker相同的 API,同时将一些

关键问题涉及的特性移除或进行二次开发,从而达到目的.

例如,在隔离性方面,Shifter只使用了挂载点命名空间,实现

了基本的文件系统隔离.Shifter还限制了容器内的权限,运

行容器的 用 户 即 容 器 内 操 作 的 用 户,不 存 在 权 限 提 升 问

题[２１].Shifter也支持 MPI应用程序,且以 MPICH 为主[２２].

使用Shifter的工作流程如图３所示.首先用户需要为

应用创建镜像并将其提交到远程仓库;然后在已安装Shifter
的系统中将镜像从远程仓库拉取到系统中,Shifter的镜像网

关(ImageGateway)会将镜像自动转换为Shifter格式;最后

用户编写作业调度系统的脚本或者直接用调度系统的命令将

镜像以容器形式运行[２３].目前,Shifter已经吸引了来自高能

物理、核物理和基础能源科学等研究领域的用户,未来还将引

入带有访问限制的私人Shifter镜像等功能.

图３　Shifter的使用流程示意图

Fig．３　Diagramofshifterarchitectureanduserworkflows

(２)Singularity[２４]

Singularity始于２０１５年美国劳伦斯伯克利国家实验室

(LawrenceBerkeleyNationalLaboratory)的开源项目,定位

与Shifter相似,其目的是解决容器在科学计算领域中特有的

挑战.Singularity的一个突出特点是它的镜像格式是包含所

有依赖项的单个镜像文档,而并非包含多个只读层且每一层

均为tar格式文档的 Docker镜像,因此Singularity的镜像更

便于存档和分发,也为应用跨计算环境和软件版本的转移保

障了可重复性.在安全性方面,Singularity容器启动时用户

上下文始终保持不变,权限在容器内部和外部是相同的,并且

没有单独的守护进程,避免了相应的问题[２５].Singularity工

作负载可以通过脚本像常规 Linux命令一样启动,因此可以

直接与作业调度系统集成,无需为科学计算环境做额外的适

配.另外,Singularity在运行 MPI应用程序方面也具有优

势,带有与主机相同 MPI版本的Singularity容器可直接通过

mpirun命令启动[２６].其使用流程与 Shifter类似,此处不再

赘述.

除此之外,CharlieCloud是美国洛斯阿拉莫斯国家实验

室(LosAlamosNationalLaboratory)为超算集群开发的开源

容器技术.该技术提供了一个可重现和无特权的容器工作流

程,仅利用８００行代码便可帮助科学计算用户在超算环境中

运行工作负载,避免了多数安全风险,实现了用户自定义软件

堆栈与主机操作系统的有效隔离[２７].

使用容器作为计算作业新的承载形式,在得到打包隔离

的灵活性与可再现性的同时,用户普遍担心其可能会带来性

１２３徐蕴琪,等:容器技术在科学计算中的应用研究



能方面的牺牲.戴尔EMCHPC&AI创新实验室的研究团队

进行的测试表明,与裸机相比,在Singularity上的深度学习应

用没有性能损失,且在其基准测试中容器运行与裸机运行的

相对性能差异小于２％[２８].另外,在阿里云服务器上进行的

HPL(HighＧPerformanceLinpack)性能测试表明[２９],Shifter
和Singularity容器的性能略优于 Docker容器,且Singularity
与宿主机的实测 HPL 性能相当.而有研究人员专门针对

Docker和Singularity容器所做的测试也证实了其各方面的

性能均达到近乎裸机的水平[３０].截至２０１９年初,Singularity
已经被安装超过４００００次,其中包括顶级 HPC中心,如美国

得克萨斯高级计算中心、圣地亚哥超级计算机中心和橡树岭

国家实验室等[３１].

３．２　通过容器编排框架提供辅助性科学计算服务

　　随着技术研究的发展,科学计算的需求不再是单纯的一

次性计算任务,围绕科学计算提供如数据库、数据门户、Web
应用和工作流系统等持久化服务的需求越来越多,这意味着

环境需要提供运行持久服务或守护进程的能力.在科学计算

传统模式中,针对特定的部署服务需求,用户往往需要与资源

管理人员单独沟通以获取额外资源、开放额外权限并获得技

术支持.对资源管理人员而言,该过程的工作量较大,难以扩

展且缺乏统一的管理方案.而容器及容器编排框架的原生应

用场景正是持久化服务,此类技术为满足该场景下的需求提

供了一条可行的技术路线.资源管理人员可通过容器编排框

架搭建与计算服务连通的容器服务平台,供用户通过运行容

器的方式自助运行辅助科学计算的持久性服务.橡树岭领导

计算 设 施 (TheOakRidgeLeadershipComputingFacility,

OLCF)提供了该应用模式的一个典型案例[３２].

橡树岭领导计算设施使用容器编排框架 Kubernetes构

建了一个运行用户自定义服务的平台环境.Kubernetes是一

个管理和部署容器化应用的开源解决方案,为搭建容器集群

和进行容器编排提供了标准的部署接口和模块化的 API[３３],

涵盖了自动化容器部署、动态扩缩容、服务滚动升级、容器组

间负载均衡等功能[３４].面对 Kubernetes企业级支持的需求,

红帽公司开发的 OpenShift平台为企业提供了生产环境下使

用 Kubernetes的技术支持,强化了 Kubernetes的功能,集成

了包括网络、监控、安全等更适用于企业生产场景的额外组

件[３５].OLCF正是利用了 OpenShift,在超算集群外搭建了一

个容器应用集群(见图４),为用户自定义服务提供了统一的

运行环境.在容器中,应用能够与超算集群的作业调度系统

交互,提交计算任务以及获取队列信息;同时,容器可以访问

超算集群 的 共 享 文 件 系 统,为 计 算 数 据 的 处 理 提 供 了 便

利[３６].

该应用模式从超算用户尤其是超算应用服务开发用户的

角度出发,解除了一般在超算集群环境中难以运行对外服务

或守护程序、难以在计算节点之外共享文件系统的限制.模

式以容器的形式部署运行持久化对外服务,由容器编排框架

帮助处理管理服务的细节,具备运行监控、负载均衡、故障恢

复等特性,降低了由用户部署和运维管理应用服务的复杂

性[３７],有力支持了应用快速迭代的需求,为支持辅助性科学

计算服务提供了一套统一和高效的平台方案.

图４　OLCF应用模式示意图

Fig．４　DiagramofapplicationpatternusedinOLCF

３．３　通过容器编排框架构建云上的科学计算平台

各科研单位和企业在使用自建或超算中心的高性能计算

集群时,往往会遇到难以在短时间内获取足够计算资源的问

题,而且集群的硬件设备与新技术整合的周期较长,无法满足

各类型科研任务的计算需求[３８].而随着云时代的兴起,公有

云的硬件更新速度相对传统计算集群更快,细粒度的资源划

分和按需计费的模式使其在多方面都具有一定的优势.根据

全球知名高性能计算咨询与服务公司Intersect３６０Research
的调查显示[３９],２０１６—２０１７年,公有云客户在高性能云上的

支出增长了４４％,远高于高性能市场的整体增长率１．６％,有

６４％的超算中心在公有云上运行了部分工作负载.云化计算

资源逐渐成为了超算资源的重要补充.

当前,科学计算使用云资源的方式一般是租用云服务器

(即虚拟机),该形式与传统计算集群的使用方式比较相似,此
处不再赘述.随着虚拟化和容器技术的发展,计算的抽象化

和服务的细粒度化成为了云服务的突出趋势.云服务提供商

在提供基础架构技术之外,也提供了如容器、自动化运维、中

间件等服务,保障了应用的稳定性和扩展性,使开发者可专注

于业务逻辑的研发,进一步降低了开发成本.在此背景下,研
究人员可利用云服务提供商的计算资源,使用容器编排框架

替代传统作业调度系统进行任务调度,从而高效地完成计算

任务.

作为最广泛使用的编排框架,Kubernetes已经逐渐成为

云原生应用部署管理方式的事实标准.针对科学计算任务的

特点,虽然 Kubernetes的设计之初是以服务为核心,但在１．２
版本之后,其开始支持Job类型即批量处理的一次性任务,其
中包括固定结束次数的Job、并行Job等多种形式[４０].而且

Kubernetes拥有插件式的调度器,支持用户根据自身需求定

制调度策略,这大大增强了其面对不同任务调度需求的扩展

性.如图５所示,基于云平台提供的可灵活扩展的海量资源,

借助 Kubernetes完善的集群管理能力并搭配定制化的科学

计算调度插件,可以作为科学计算下资源调度的新方案,在云

上构建容器化的科学计算任务运行平台.
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图５　利用容器编排框架(如 Kubernetes)实现云上

科学计算示意图

Fig．５　Diagramofscientificcomputingoncloudusingcontainer

orchestrationframework,e．g．Kubernetes

国内某科技公司的“药物固相筛选与设计平台”[４１]即是

此应用模式的一个例子.该平台利用 Docker容器封装了与

业务相关的算法,利用 AWS和腾讯云的云服务构建了计算

集群,使用 Kubernetes配合定制化的科学计算调度策略及工

具库管理容器化工作负载,另外通过编排竞价实例和其他不

同类型的实例降低了计算成本.基于 Kubernetes的科学计

算平台在云上通过容器化完成了高效的装箱,实现了对大规

模容器实例的管理[４２],并且有效降低了计算任务大规模使用

高性能硬件带来的成本压力,为该公司在计算费用上的成本

节省了５０％~６０％[４３].

总体而言,云端使用容器化相关策略进行科学计算的实

践,能够使科研企业和机构方便、快速地管理和控制计算集

群,加快研发速度,为计算带来可用性和可扩展性的潜力[４４],

进而取得海量资源、灵活扩展和节省成本的多方面效益.

３．４　通过无服务器技术运行容器化科学计算应用

在 KubeConNorthAmerica２０１８会议上,英国布里斯托

大学 的 研 究 软 件 工 程 组 (Research Software Engineering
Group)介绍了他们利用容器技术进行科学计算的研究动机

与应用模式[４５].在过去的数十年中,尽管生命科学领域内的

研究理论有了很大的突破,但研究方式几乎没有变化:研究人

员用终端登录到高性能计算集群的节点,利用描述文件写好

作业描述,提交作业到计算队列中,最后把所有的结果文件下

载到本地进行分析.在技术快速迭代的当下,研究人员认为

仍使用一成不变的终端命令行方式进行计算非常不便,因此

有了新方式的构建.

整个系统的框架如图６所示.该研究组选择了Jupyter

Notebook作为前端浏览器服务.它是一个将文本、代码和可

视化组合到一个文档中的 Web应用.JupyterHub在JuＧ

pyterNotebook基础上实现了多用户的管理,可以生成、管理

用户JupyterNotebook服务的多个实例[４６].在部署Jupyter

Hub方式的选择上,考虑到 Kubernetes在应用服务领域有着

强大的优势,研究人员在一个轻量级的 Kubernetes集群上部

署了JupyterHub服务,为科学计算提供了一个有良好交互

性与易用性的前端环境.

图６　系统架构示意图

Fig．６　Diagramofsystemarchitecture

在JupyterNotebook中,所有的计算和数据都在后端,只

有当需要展示在浏览器中时才会传输到前端.由于运行前端

服务的 Kubernetes集群较小,无法处理大规模模拟计算,因

此计算并不是在其中运行.研究人员使用了无服务器平台

FnProject,从 Kubernetes中的JupyterNotebook上所触发的

计算会通过Fn向一个５２核的公有云裸金属节点调度计算负

载.Fn是甲骨文公司推出的由事件驱动的无服务器平台,无

服务器意味着开发者不需要关心与服务器相关的事情,应用

逻辑采用函数即服务(FunctionasaService,FaaS)架构通过

功能组合实现[４７].在该模式下,进行分子模拟计算的过程就

是一个无服务器函数,运行函数的代码被包装在容器中.不

同的分子动力学的 Fn函数可以调用不同规模的硬件资源,

因此计算允许按需分配高内存、多 CPU 或 GPU 节点响应函

数调用.另外,他们还配置了共享对象存储(SharedObject

Store),当函数被调用时,只需要将输入数据上传至对象存储

中,数据就能够被复制进容器以运行计算流程,然后通过

watchdog进程将输出数据以流的形式写回对象存储,从而保

证了输入和输出数据的持久性.

在该案例中,易用性良好的前端和云端按需供给资源的

后端结合无服务器计算的模式,为部署和管理应用提供了一

种更高级别的抽象,使开发者仅需专注于为应用编写函数代

码及触发器,帮助运维者从基础设施配置和管理工作中解放

出来[４８],减少在非业务核心任务上花费的时间成本,也令使

用者运行科学计算任务变得简单和可交互.该模式有效降低

了科学计算的使用门槛,为服务型科学计算应用提供了良好

的范例.

结束语　随着软件环境和应用程序的复杂性不断提高,

容器在科学计算领域中的使用越来越普遍.纵观国内外应用

现状的种种模式可以发现,除了利用打包机制提升应用程序

的可移植性与改善研究的可重复性之外,容器还结合容器编

排等技术提供了科学计算作业调度系统的替代调度方案,同

时提供了长时服务高效的部署管理方式,并通过无缝对接云

端弹性基础设施为计算与服务带来了更高的扩展性.总体而

言,不同应用模式的侧重点可归纳为两方面:１)利用容器的打

包和隔离能力,解决计算中环境兼容与工作流程迁移等问题;

２)利用容器编排框架的调度管理能力,提供传统作业调度系

统的替代方案,自动化基础设施的配置与管理.本文的调研

分析表明,容器及相关技术可以为科学计算带来工作流程执
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行与迁移、应用部署与管理、资源控制与扩展等多方面的效率

提升.

随着云时代的兴起,云端成为科学计算极具吸引力的执

行环境.未来,针对如何将工作负载高效迁移上云[４９]以及利

用容器构建多云架构避免单一供应商锁定[５０]等将成为进一

步发展的趋势.另外,容器及容器编排框架技术仍存在一些

问题,例如如何保障多租户间资源共享与隔离的安全性[５１]、

如何优化资源分配以提高集群整体利用率[５２]等.随着领域

内的研究与实践,这些问题有望得到进一步的突破并使容器

技术更广泛地应用在科学计算中.容器已经彻底改变了许多

行业开发和部署服务的方式,未来有望在科学计算领域以多

样化的方式得到更多的应用.
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