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Aufbau einer Anwendungsinfrastruktur zur
Unterstutzung von LS-Dyna Ablaufen auf
Hochleistungsrechnern

Stefan Ciesla

GNS Systems GmbH, Braunschweig, Deutschland

Abstract:

Efficient usage of LS-Dyna within a high performance compute environment requires an optimized
applications infrastructure. This includes the three building blocks job creation, job processing and job
control, which, if seamlessly integrated, provide computational engineering results to the users quickly
and reliably. Simple standard computations should be supported so that users are not kept from doing
their primary tasks by complicated operational procedures. On the other hand, complex requirements
from application areas like optimization, variant calculation and automatic results analysis should be
enabled by extensive possibilities for configuration.

Zur effizienten Nutzung von LS-Dyna innerhalb einer hochperformanten Rechnerumgebung bedarf es
einer optimalen Anwendungsinfrastruktur. Dazu gehéren die drei Grundbausteine Joberstellung,
-ablauf und -kontrolle. Optimal aufeinander abgestimmt, liefern sie Benutzern schnell und zuverlassig
Berechnungsergebnisse. Sie sollten einfache Standardrechnungen so unterstitzen, dass der Berech-
ner nicht durch komplizierte Bedienung von seiner eigentlichen Aufgabe abgehalten wird. AuRerdem
ware es auch wichtig, komplexe Anforderungen aus den Anwendungsbereichen der Optimierung, der
Variantenberechnung und der automatisierten Ergebnisauswertung durch weitgehende Konfigu-
rationsmdglichkeiten zu erfillen.

Keywords:

Anwendungsinfrastruktur, Hochleistungsrechner, Joberstellung, Jobablauf, Jobkontrolle, Ressourcen-
nutzung, Queueing System, Optimierung, Variantenrechnung, Jobverkettung, Automatisierung

© 2005 Copyright by DYNAmore GmbH F-lll-1



ITII 4. LS-DYNA Anwenderforum, Bamberg 2005

1 Uber GNS/GNS Systems

Als Tochterunternehmen der GNS mbH ist die GNS Systems GmbH ein IT-Dienstleister mit Sitz in
Braunschweig und weiteren Niederlassungen in Ingolstadt, Risselsheim und Sindelfingen. Das
Unternehmen wurde 1997 in Braunschweig gegriindet und hat fir das Jahr 2005 ein Umsatzziel von
EUR 1,7 Mio. Seine Dienstleistungsschwerpunkte liegen im Bereich Unix/Windows System-
management, High-Performance-Computing, technisches Datenmanagement und Softwareent-
wicklung.

Die Firma GNS konzentriert sich auf die Bereiche Simulation und Berechnung, Entwicklung und
Vertrieb von Softwareprodukten, Entwicklung kundenspezifischer Software und CAE-Beratung.

2 Anforderungen an eine Anwendungsinfrastruktur aus Benutzersicht

Die einfachste Form einer Anwendungsinfrastruktur liegt in der direkten, interaktiven Nutzung von
Grolirechnern. Dabei ist es jedoch notwendig, dass die Nutzer die Ressourcen durch Absprachen
unter sich aufteilen. Sonst werden Lizenzen und freie Maschinen insbesondere an Wochenenden,
unzureichend ausgenutzt. Fir den Umgang mit der Software muss jeder Anwender Uber detailliertes
Wissen verfugen, auf welchen Maschinen welche Anwendungen in welchen Versionen installiert sind
und wie mit welchen Parametern die Anwendungen zu starten sind. Bei einer ausgereiften
Anwendungsinfrastruktur sind solche Absprachen und Kenntnisse nicht erforderlich.

Ferner missen bei einer interaktiven Nutzung oft regelmaRig Dateien manuell zwischen
Userworkstation und Supercomputer hin und her kopiert werden und eventuelle Konvertierungen nach
Rechnungen manuell angestartet werden. Haufig gibt es Probleme mit dem Plattenplatz auf den
Compute Servern, da die Anwender ihre Verzeichnisse nach abgeschlossener Berechnung nicht
entfernen. Auch dies vermeidet eine ausgereifte Anwendungsinfrastruktur. Im Normalfall wiinscht sich
der Anwender das einfache und bequeme Einreichen von Rechenauftragen ohne viele Handgriffe, um
nach einer angemessenen Wartezeit die Ergebnisse automatisch schnell und zuverlassig zurtick-
zubekommen. Alle gewlinschten Nachbearbeitungsschritte wie z. B. Formatkonvertierungen sollten
dabei schon automatisch berilcksichtigt sein. Der Anwender wiinscht Uber den Stand seiner Berech-
nungen auf dem Laufenden gehalten zu werden.

Fortgeschrittene Benutzer wunschen sich darUber hinaus viel Freiheit und wollen oft Neues
ausprobieren. Sie wollen Optimierungen oder Varianten automatisiert rechnen lassen oder beliebige
Rechenablaufe miteinander verketten. Dies kann leicht zu widerspriichlichen Anforderungen unter-
schiedlicher Nutzergruppen fihren. Die ideale Anwendungsinfrastruktur sollte jedoch beide unter-
stltzen z. B. durch intelligente Defaults oder versteckte Komplexitat.

3 Eine mogliche Implementierung einer Anwendungsinfrastruktur

Viele Anwender haben sich im Laufe der Zeit bestimmte Arbeits- und Vorgehensweisen angeeignet,
die oft eng mit einer bestehenden Anwendungsinfrastruktur verknlpft sind und die sie gern auch
weiterhin behalten méchten. Daher kommen zu den allgemeinen im letzten Abschnitt genannten An-
forderungen weitere hinzu, die fur die jeweilige Arbeitsweise spezifisch sind. Das sollte die Imple-
mentierung so weit wie mdglich unterstiitzen. Die hier vorgestellte Implementierung ist daher nur eine
von vielen moglichen und soll hier zur Verdeutlichung als Beispiel dienen.

Aufgrund des hohen Rechenaufwandes von realistischen Simulationen und den damit verbundenen
Nachteilen eines interaktiven Betriebs kénnen die Ressourcen im Allgemeinen durch den Batchbetrieb
effizienter genutzt werden. Im Umgang mit einer batchorientierten Anwendungsinfrastruktur ergeben
sich aus Sicht des Benutzers drei grundlegende Phasen (Bild 1): Phase 1 (Joberstellung) ist die
Erzeugung und Einreichung eines Rechenauftrages mit allen spater relevanten Informationen, Phase
2 (Jobablauf) ist die Durchfiihrung des Rechenauftrages und Phase 3 (Jobkontrolle) ist die Kontrolle
der Ergebnisse des Rechenauftrages wahrend und nach der Durchfiihrung.
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Bild 1: Uberblick tiber eine Anwendungsinfrastruktur

Die Anwendungsinfrastruktur setzt sich aus Hardware- und Softwareinfrastruktur zusammen. Die
Hardwareinfrastruktur besteht wiederum aus zwei Bereichen, den User Workstations, mit denen die
Benutzer interaktiv arbeiten, und den Batchressourcen (Multiprozessorserver und Cluster). Work-
stations und Groldrechner sind Uber ein Netzwerk miteinander verbunden. Die Softwareinfrastruktur,
die dementsprechend auch in diese Bereiche aufgeteilt wird, unterstitzt mit lnren Komponenten die
drei bereits erwahnten Phasen.

3.1 Joberstellung

Die Joberstellung erfolgt im Normalfall auf der Workstation des Benutzers. Um diesen Vorgang
moglichst einfach zu gestalten, empfiehlt sich die Nutzung von entsprechenden Tools. So muss der
Anwender nicht fir jeden Job ein komplettes Shellscript mit allen gewiinschten Vorgangen selbst
programmieren und bei Anderungen jedes Mal entsprechend anpassen. Ein Joberstellungstool
verringert den Aufwand erheblich. Dabei sollte der Benutzer mdglichst wenige Angaben machen
missen. Beispielsweise konnte das Inputdeck automatisch erkannt werden, wenn sich im aktuellen
Verzeichnis nur eines befindet. Viele Einstellungen lassen sich durch eine Auswertung des Inputdecks
bereits automatisiert erkennen. Durch eine automatische Includefile-Suche kann z. B. festgestellt
werden, welche weiteren Dateien fiir die Rechnung bendtigt werden. Viele Einstellungen werden nur
selten geandert, so dass mit glinstig gewahlten Default-Einstellungen viele explizite Benutzerangaben
entfallen kdnnen. Ferner ist es sehr hilfreich, wenn alle Einstellungen durch Option- und Crosschecks
auf Ausflihrbarkeit gepruft werden, bevor der Job iberhaupt erst eingereicht werden kann (z. B. wenn
ein Includefile fehlt oder eine bestimmte Kombination von Optionen keinen Sinn machen kann).

Oft mussen die Anwender auch mehrere parallel vorhandene Queueing Systeme adressieren kdnnen
und sich genau deren unterschiedlicher Handhabungsweise bewusst sein. Auch in diesen Fallen ist
ein Joberstellungstool sehr hilfreich, das die entsprechenden Unterschiede kennt und den Benutzer
durch den Vorgang fuhrt.

Grundsatzlich unterscheidet man zwei Arten von Joberstellungstools. Scriptfahige komman-
dozeilenorientierte Tools, welche sich insbesondere fir eine Automatisierung der Joberstellung an-
bieten und Tools mit grafischer Benutzeroberflaiche, welche schnell einen Uberblick Uber alle
Optionseinstellungen ermdglichen.

Ein kommandozeilenorientiertes Tool kann sehr einfach in Scripten eingebettet werden, insbesondere
wenn es auf das Ende des Rechenjobs warten kann. Es ist nitzlich fir die Anbindung von Optimie-
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rungssoftware und anderen Metatools an die Anwendungsinfrastruktur. Ein Beispiel fir ein komman-
dozeilenorientiertes Joberstellungstool ist in Bild 2 wiedergeben:

ciesla@lxwsl:~$ jgen -h

JGen JobMaker -- JGen v0.5 by GNS Systems GmbH

Usage: jgen [-tdws] -a application

[-b bsys] [-v version] [-] jobname]
[-m mparaml=valuel,mparam2=value2,...]
[-0 oparaml=valuel,oparam2=value2, ...]

cieslal@lxwsl:~$ jgen -d -a Lsdyna -m cpus=16 -o mptype=MPP

Bild 2: Kommandozeilenorientiertes Joberstellungstool: Jgen (Hilfeausgabe)

Ein grafisches Joberstellungstool mit einer Parameterablage erméglicht es, Einstellungen dauerhaft
abzulegen und jederzeit wieder zu verwenden. Alle Parameter und ihre Einstellungsméglichkeiten sind
sofort ersichtlich. Ein Beispiel eines grafisch orientierten Joberstellungstools ist in Bild 3 wiedergeben:

y GMS Systems Gm EH

Hle Application Options Job Help
Lsdyna 1.0
General Parameter Section Application Specific Parameter Section

Jobname: ibeam.free I MP Type: MPP — |
Program Version: 970.5434 — | Stress Initialisation File: Inone |
Host Typefarchitecture: Ix24-x86 Lt | VDA Geometry File: !none |
Humber of CPUs: [i] — | Dump File: INODUMP |
Memory/RAM Limit: 2500 MB Restart: = |
CPU Time Limit {nonm.}): 500 sec

Restart Fle: | I
Queue: autoselect - |

Compress Plotfiles: yes |
Accounting Key: {12345 | - I

Workstation Parameter Section
User ID on Supercomputers: Iciesla
Workstation Hame: (FaER|
User ID on Workstation: ciesla
Workstation Input Path: ‘homedcieslalls-dynalexamples
Workstation Output Path: shomescieslads-dynasexamples
Show Job Write Joh Submit Job Exit
Ready
| ———

Bild 3: Grafisches Joberstellungstool: XJgen mit LS-Dyna-Modul

Eine Zuhilfenahme dieser Tools bedeutet eine erhebliche Zeitersparnis sowohl bei der Einarbeitung
neuer Mitarbeiter als auch im taglichen Betrieb. Die Unterstitzung der Anwender durch den Support
wird durch standardisierte Jobs erheblich vereinfacht, denn diese erleichtern die Nachvollziehbarkeit
und die Fehlersuche bei Jobabbrichen.
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3.2 Jobablauf

Der Jobablauf findet komplett auf GroRRrechnern statt, die mit einem Batch Queueing System verwaltet
werden. Er hat jedoch eine ganze Reihe von Schnittstellen, die Gber das Netzwerk die Workstation
des Benutzers einbeziehen. Wie die Abbildung 4 zeigt, gibt es drei verschiedene Schnittstellen. Der
Beginn des Ablaufs wird beim Einreichen des Jobs durch den Benutzer getriggert. In der Regel ist
vom Queueing System ein so genannter Submitserver definiert worden, der im 1. Schritt den Job
entgegennimmt. Dieser wird im 2. Schritt einem freien Grof3rechner, dem so genannten Execution
Host zugeteilt, der sich wahrend der Vorbereitung die Inputdaten von der User Workstation holt (3.
Schritt). Nun kann die eigentliche Rechnung beginnen (4. Schritt). Am Ende der Rechnung werden die
erzeugten Ergebnisse wiederum an die Workstation tbergeben (5. Schritt).

1. Job einreichen > Submit-
server

2. Jobzuweisun
Work- I ‘

station < 3. Inputdaten holen

Execution-
4. Rechnung = Host

5. Ergebnisse abliefern

Bild 4: Jobablauf aus Benutzersicht

Auf dem Execution Host sind neben der eigentlichen Applikation (Solver) drei weitere Softwarekom-
ponenten involviert:

Queueing-System
Joblib
Batch- und Postprocessingscripte

Das Queueing-System Ubernimmt die gesamte Jobverwaltung inklusive Queueing, Scheduling, Dis-
patching und Running. Ferner gehdrt dazu die Ressourcenverwaltung, die durch den Abgleich von
Ressourcenanforderungen der wartenden Jobs und den jeweils freien Ressourcen des Systems ein
Loadbalancing zu erreichen versucht.

Die Joblib fiihrt unabhangig von der Art des Jobs die Initialisierung des Berechnungsvorganges durch.
Dazu gehort:

- das Anlegen einer Directorystruktur, in der die Berechnung spéater stattfinden soll,

- das Erstellen eines Info Files,

- das Kopieren der Inputdateien

- und die Joblog-Vorbereitung fur stdout und stderr inklusive der Anzeige der Directory-Inhalte vor und
nach Rechnungsanfang bzw. -ende.

Ferner Gbernimmt die Joblib das Error- und Signalhandling wahrend der eigentlichen Rechnung und
sorgt fir das Zuriickkopieren der Outputdateien sowie fir das Cleanup nach Rechnungsende. Das
Batchscript Ubernimmt das Starten des eigentlichen Berechnungsvorgangs durch Programmaufrufe
der Applikation (Solver) und der Steuerung des Anwendungsablaufs. Dies kann z. B. auch den Aufruf
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einer entsprechenden MPI-Umgebung beinhalten, wenn der ausgewahlte Execution Host ein Cluster
ist. Das Postprocessingscript (Postscript) fuhrt jegliche Nachbearbeitungsschritte z. B. Merges oder
Formatkonvertierungen durch Aufruf von Applikationstools durch. Auch die Ablage und erneute
Nutzung von Restart Files kann hierdurch vorbereitet werden. Einen Uberblick wie diese drei
Komponenten zusammenhangen und in welcher Reihenfolge sie ablaufen, vermittelt die Abbildung 5.

Exec Ddmon des Queueing Systems

—> |nitialisierung |

> Job ™ Batchscript| —> Solver

—> Cleanup | —> Postscript | —> Tools

Applikation

e Joblib

Bild 5: Ablauf auf Execution Host

3.3 Jobkontrolle

Neben den bereits vom Queueing System zur Verfigung gestellten Werkzeugen zur Kontrolle und
Anzeige des Jobstatus und zur Einflussname auf den Ablauf kénnen weitere Tools eingesetzt werden,
die den Stand der Berechnungen aufzeigen, beispielsweise mit einer Restlaufzeitangabe. Diese sind
meist auf eine spezielle Applikation abgestimmt, wie der grafische Jobviewer fir LS-Dyna in

Abbildung 6.

|3 | L5-D¥MA lob Viewer 3.0

Quit. |Source: OPTERON — Help |

Alljobs || Sortby |Selected Job: Frontal_25kmh_h64.inp ~|
+ D

All Users ~| HAME
hd

i Cell ID
Update | - FINISH

| CPU Time

Cellmaster r<sv03 unreachable Last Updated: 08.03.2005 18:18

Bild 6: Jobviewer

Zwei nicht-grafische Tools sind das Info File und das Copy Return File. Das Info File ist ein Shellscript,
das beim Anlaufen des Jobs zum Anwender kopiert wird. Dadurch weil3 dieser, dass die Berechnung
begonnen hat. Wird das Info File Script ohne Optionen ausgefiihrt, liefert es Informationen dariber,
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wo der Job angelaufen ist und mit welchen weiteren Optionen es aufgerufen werden kann. Der Aufruf
mit einer entsprechenden Option erlaubt beispielsweise das Auflisten der Dateien im Batchverzei-
chnis, das Anzeigen des stdout/stderr und das Holen von Dateien aus dem Batchverzeichnis zum
aktuellen Zeitpunkt, solange der Job lauft.

Das Copy Return File ist das Log File, das den stdout/stderr des Jobs enthalt und zum Ende des Jobs
als letzte Datei zum Anwender kopiert wird. Dadurch weil} dieser, dass der Job beendet ist. Es liefert
detaillierte Informationen Uber den eingereichten Job und den gesamten Jobablauf (Initialisierung,
Batch Script, Postscript und Clean Up) inklusive Erfolg/Misserfolg des Jobs und dessen Griinde. Diese
Datei ist der Schlissel fiur eine erfolgreiche Fehlerdiagnose durch den Support, falls der Job nicht
erfolgreich war.

4 Beispiele

Im Folgenden sollen einige Beispiele erlautert werden, die verdeutlichen, welche Mdéglichkeiten sich
durch den Einsatz einer ausgereiften Anwendungsinfrastruktur ergeben. So wurde z. B. relativ einfach
eine Integration der Optimierungssoftware LMS Optimus von Noesis erreicht, indem in den jeweiligen
Analysisknoten eines Optimus-Netzwerkes das scriptfahige Joberstellungstool JGen mit Wait-Option
aufgerufen wird. Dadurch ist es mdglich, automatisch zahlreiche Jobs parallel einzureichen, deren Er-
gebnisse dann von Optimus eingelesen werden. Daraufhin kdnnen neue Jobs erzeugt werden (Bild 7).

File Edit View Insert Format Options Method IModel Postprocess Interfaces Window Help

Jnﬁmmxgjxnvcujﬂx%m [owmewo@EBE /L
\/"'ﬂl@&.hﬁt\ 1 EEREE
:\Optimus

LMS| | | s Submit-
. o R R s
Optimus server

|

Bild 7: Optimierungsablauf mit Optimus

Ein weiteres Beispiel ist die einfache Mdglichkeit, viele Varianten gleichzeitig rechnen zu lassen. (Bild
8). Sind alle Varianten mit ihren Inputdecks in je einem Unterverzeichnis angeordnet, so kdnnen mit
einer einfachen Schleife Uber das JGen-Tool und eventuell einer kleinen jdefs-Parameterdatei als In-
put alle Jobvarianten auf einmal gestartet werden. Dabei gentugen auch symbolische Links fur identi-
sche Include Files.

Job LSF
—_—)  JGen |=p Submit-

AN

‘w Varlantez Varlante3

Inputdeck1 / Inputdeck2 / Inputdeck3 /

Bild 8: Variantenrechnung mit Jobdefinitions Parametern

jdefs
Parameter
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Ein haufig genannter Wunsch ist die so genannte Verkettung von Jobs. Das bedeutet, dass eine
Reihe von Jobs Abhangigkeiten aufweisen, da ein nachfolgender Job auf den Ergebnissen eines
Vorgangerjobs aufsetzt. Diese Form der Automatisierung hat vielfaltige Anwendungsmadglichkeiten,
wie z. B. automatisiertes Pre- und Postprocessing (oder andere Auswertungen sowie Datenbank-
ablagen), der Wechsel des Solvers nach einer bestimmten Zeitschrittanzahl (die eine Teilrechnung
implizit, die andere explizit) fir Rickfederungsvorgange, oder die Verkettung von Tiefziehsimulation
und Crash usw. Fiur die Umsetzung solcher verketteter Ablaufe gibt es mehrere Ansatze. Am flexi-
belsten bleibt nattrlich das Scripting vom JGen. Fur immer wiederkehrende Verkettungsfalle kann der
JGen aber so erweitert werden, dass mit einem Aufruf eine bestimmte Jobkette erzeugt wird, die auch
im Queueing System als dependent gekennzeichnet ist und entsprechend abgearbeitet wird (Bild 9)

Job1
JGen | Job2 (depend on Job1)
Job3 (depend on Job2)

Bild 9: Explizite Jobverkettung

Eine andere Form der Erweiterung des JGen beinhaltet die Moglichkeit, einen so genannten
Masterjob einzureichen. Dieser realisiert die Verkettung mit sekundaren JGen-Aufrufen auf den
Grolrechnern (Bild 10).

JGen —p JOob1

JGen Master

job JGen |=—» Job2

JGen |=—» Job3

Bild 10: Implizite Jobverkettung

Die hier aufgefihrten Beispiele sind nur eine kleine Auswahl der Einsatzmdglichkeiten fur eine
ausgereifte Anwendungsinfrastruktur.

5 Zusammenfassung

Mit einer optimal abgestimmten Anwendungsinfrastruktur lassen sich auch scheinbar widerspriichliche
Anforderungen von Benutzern erfillen. Dazu bedarf es unter anderem einer mit intelligenten Defaults
und Checks versehenen Joberstellung, eines weitgehend automatisierten Jobablaufs und einer
modularen, flexibel anpassbaren Softwarestruktur. Eine effiziente Ressourcennutzung geht einher mit
einer durchdachten Einbindung des Queueing Systems und einem zuverlassigen, fehlertoleranten
Jobablauf.
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