26

PAK 3/2007

Jacek KITOWSKI, Krzysztof BORYCZKO, Marian BUBAK,

Witold DZWINEL, Wiodzimierz FUNIKA, Renata SLOTA®
AKADEMIA GORNICZO-HUTNICZA, WYDZIAL ELEKTROTECHNIKI, AUTOMATYKI, INFORMATYKI | ELEKTRONIKI,

KATEDRA INFORMATYKI

Rozwdj sSrodkéw i narzedzi informatyki

dla potrzeb symulaciji i budowy aplikacji gridowych

Prof. dr hab. inz. Jacek KITOWSKI

Jest kierownikiem Zespotu Systemoéw Komputero-
wych w Katedrze Informatyki AGH. Pracuje rowniez
w ACK Cyfronet-AGH, w zakresie rozwoju systemow
obliczeniowych. Jest autorem lub wspoétautorem ok.
200 publikacji. Jego zainteresowania dotycza architektur
komputerowych i ich zastosowan, gridowych srodowisk
obliczeniowych, przechowywania i udostgpniania
danych oraz semantyki, ontologii i zarzadzania wiedza
dla organizacji obliczen gridowych. Czlonek PAU.

e-mail: kito@agh.edu.pl

Dr hab. inz. Witold DZWINEL

Z-ca kierownika Katedry Informatyki AGH. Autor ok.
150 publikacji w dziedzinach: symulacji rzeczywisto-
Sci, fizyki komputerowej, obliczen roéwnoleglych,
obliczen ewolucyjnych, metod rozpoznawania obrazow.
Cztonek PAU.

e-mail: dzwinel@agh.edu.pl

Dr hab. inz. Krzysztof BORYCZKO

Jest absolwentem Wydzialu Mechanicznego Politech-
niki Krakowskiej oraz Wydziatu Elektrotechniki
Automatyki Informatyki i  Elektroniki AGH
w Krakowie. Stopien doktora nauk technicznych
z dyscypliny Informatyka uzyskat w roku 1995,
a doktora habilitowanego w roku 2004. Zajmuje sig
obliczeniami réwnoleglymi duzej skali, rozpoznawa-
niem obrazoéw oraz symulacjami zjawisk zachodza-
cych w réznych skalach przestrzenno-czasowych.

e-mail: boryczko@agh.edu.pl

Dr Wiodzimierz FUNIKA

Ukonczyt Uniwersytet w Kiszyniowie na kierunku
"Matematyka teoretyczna". Od 1978 do 1993 roku
pracowal w Akademii Nauk Motdawii. Od 1993 roku
zwiazany jest z AGH w Krakowie, gdzie uzyskat
stopien doktora nauk technicznych w zakresie informa-
tyki. Wsrod zainteresowan naukowych sa systemy
rozproszone, —monitorowanie, systemy agentowe,
wizualizacja. Uczestnik projektow UE: CrossGrid,
K-Wf Grid, CoreGRID, int.eu.grid, Virolab.

e-mail: funika@agh.edu.pl

Dr inz. Marian BUBAK

Ukonczyt studia i uzyskat stopien doktora z informatyki
na Wydziale EATIE AGH; adiunkt w Katedrze Informa-
tyki i w ACK CYFRONET AGH oraz Professor of
Distributed System Engineering w Universiteit van
Amsterdam. Prowadzi badania w zakresie obliczen
rownolegtych i rozproszonych oraz systemow grido-
wych; wspotautor ok. 200 publikacji; uczestnik
projektow IST EU: CrossGrid, K-WfGrid, CoreGRID,
ViroLab i GREDIA; Associate Editor czasopisma
Journal of Future Generation Computer Systems.

e-mail: bubak@agh.edu.pl

Dr inz. Renata SLOTA

Jest obecnie adiunktem Katedry Informatyki AGH
w Krakowie. Stopien doktora nauk technicznych
w dyscyplinie Informatyka uzyskata na AGH w 1989
roku. W zakresie jej zainteresowan znajduja sig
systemy rozproszone, ze szczegblnym uwzglednie-
niem systemow typu grid. Do tej pory opublikowata
okoto 60 artykutow, a takze uczestniczyta w wielu
projektach naukowych zaréwno krajowych (ostatnio:
SGIGrid, Clusterix), jak i zagranicznych (Pellucid,
Cross-Grid, K-Wf Grid, int.edu.grid, Gredia)

e-mail: rena@agh.edu.pl

Streszczenie

W artykule przedstawiono zasadnicze wyniki prac uzyskane w okresie
ostatnich kilku lat w Grupie Systeméw Komputerowych Katedry Informa-
tyki AGH oraz kierunki dalszych badan. Poruszane zagadnienia dotycza
opracowania warstwy posredniej infrastruktury rozproszonej i gridowe;j
dla potrzeb obliczen o duzym nakladzie z zakresu eScience i aplikacji
biznesowych, rozwoju i efektywnej implementacji rozproszonych algo-
rytméw z zakresu biotechnologii i zastosowan medycznych, jak rowniez
metod i implementacji ontologicznej reprezentacji wiedzy i algorytmow
rozwoju bazy wiedzy dla potrzeb tworzenia organizacji wirtualnych
w zakresie wspomagania obliczen i zwigkszenia ich -elastycznosci
w wymienionych obszarach problemowych.

Stowa kluczowe: $rodowiska i interaktywne obliczenia gridowe oraz ich
monitorowanie, algorytmy klasteryzacji i rozpoznawania obrazoéw, symu-
lacje w mezoskali, generacja siatek obliczeniowych, symulacja sedymen-
tacji, ontologiczna reprezentacja wiedzy, organizacje wirtualne, optymali-
zacja dostgpu do rozproszonych danych.

* Autorzy artykuhu sktadaja podzigkowanie pozostatym Wspétautorom, ktérych
nazwiska ze wzgledéw formalnych nie mogly si¢ znalez¢ na liscie. Sa to: Witold
ALDA, Monika DEKSTER, Barbara GLUT, Darin NIKOLOW, Pawet TOPA,
Katarzyna RYCERZ, Bartosz BALIS, Tomasz JURCZYK, Marta MAJEWSKA
i Maciej MALAWSKI

Development of Tools and Environments for
Computer Simulations and Grid Applications

Abstract

Some main results of the research recently obtained by Computer Systems
Group of the Department of Computer Science are presented in the paper.
They are supported by descriptions of future plans and further
development. The achievements include architecture of grid middleware
for high performance computing and business applications, tools for grid
computing, parallel algorithms for mezoscopic simulations and clustering,
ontological representation and management of knowledge as well as
virtual organizations.

Keywords: grid environments and tools, interactive grid computing,
monitoring grid applications, cluster and pattern recognition algorithms,
mezoscopic simulations, 3D mesh generation, simulation of sedimentation,
ontological representation of knowledge, virtual organizations, data access
optimizations.

1. Wprowadzenie

W ostatnich latach w prowadzeniu badan naukowych i dziatal-
no$ci biznesowej pojawiaja si¢ nowe tendencje, ktére powoduja
konieczno$¢ wykorzystania zaawansowanych technologii informa-
tycznych. Te nowe tendencje to zespotowos¢ prac naukowych
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1 wspotpraca w zakresie realizacji celoéw komercyjnych. Wspodlng
cecha tych odrgbnych nieco segmentdw dziatalnosci jest wykorzy-
stanie Internetu jako infrastruktury komunikacyjne;j.

Niezwykle wazna cecha obecnie realizowanych prac zespoto-
wych jest ogélnoswiatowy ich charakter, rosnaca zlozonos¢
i interdyscyplinarno$¢, wymagajaca dostgpu do zaawansowanych
ustug obliczeniowych, archiwizacyjnych i wizualizacyjnych, formu-
hujac nowy paradygmat badan, nazywany coraz czgsciej e-Science.
Stale rosnie liczba zespotéw naukowych, do istniejacych juz zespo-
6w dolaczaja nowi partnerzy, zespoly naukowe intensywnie ze
soba wspolpracuja, tworzac mniej lub bardziej formalne sieci insty-
tucji, ktére wymieniaja uzyskane wyniki, a to oznacza koniecznos¢
posiadania narzedzi informatycznych umozliwiajacych wspotprace
w skali globalnej, gromadzenie i wymiang uzyskanej wiedzy.

Obecnie wyniki eksperymentalne to bardzo czgsto olbrzymie,
rozproszone zbiory danych o réznorodnej strukturze, ktore z kolei
wymagaja §rodowisk umozliwiajacych integracj¢ danych, selek-
tywny dostgp do nich i ich przetwarzanie we wspolpracy z licz-
nymi partnerami w sposoéb gwarantujacy spojnos$¢ uzyskiwanych
wynikow posrednich i finalnych.

Symulacja komputerowa jest obecnie w petni akceptowana me-
toda badawcza, dzigki ktorej jest mozliwe przejscie od ekspery-
mentow ,,in vivo” czy tez ,,in vitro” do eksperymentow ,,in silico”.
Co wigceej, coraz czgsciej taczone sa ze soba wyniki uzyskane
obiema metodami. Jednym z kierunkdéw rozwoju w obrgbie
e-Science jest tzw. system level science (nauka na poziomie sys-
temowym), w ktorej badania nie sa zogniskowane jedynie na
indywidualnych zjawiskach, ale maja na celu zrozumienie ztozo-
nych systemow wielo-zjawiskowych i wieloskalowych, obejmuja-
cych zjawiska nalezace do wielu dyscyplin.

Niezwykle waznym etapem w interpretacji wynikow badan jest
zaawansowana wizualizacja, czgsto realizowana w tzw. wirtualnej
rzeczywistosci. Takie nowatorskie podej$cie jest najbardziej wi-
doczne w naukach biologicznych i medycznych, fizyce wysokich
energii, w chemii, w astrofizyce, w naukach o Ziemi.

W zakresie zastosowan komercyjnych konieczno$¢ rozwoju
srodkéw 1 narzedzi informatycznych wynika z potrzeb globalnej
wspotpracy migdzy organizacjami, opartej na wiedzy, skutkujacej
w obnizeniu kosztow dziatalnoéci przedsigbiorstwa, poprawie
poziomu ustug i podniesieniu elastycznosci (business networking).
Jego celem jest zapewnienie latwej organizacji wspoOtpracy oraz
rozw0j srodowisk dla wymiany doswiadczen i podejmowania
inicjatyw gospodarczych przez jednostki, ktore posiadajac swoje
wiasne do§wiadczenie biznesowe 1 wiedzg na temat realizowanych
przez siebie procesow, sktonne sa do nawiazania szerszej wspot-
pracy z innymi podmiotami gospodarczymi dla poszerzenia ryn-
kow zbytu i globalizacji swojej wlasnej dziatalnosci. Wirtualizacja
zasobow, wirtualne organizacje i opis semantyczny sa metodolo-
giami dla realizacji biznesowe] przestrzeni wspotpracy. Warto
podkresli¢, ze wymienione podejScie moze by¢ wykorzystane
takze poza sfera ustabilizowanej dzialalno$ci gospodarczej,
w szczegolnosci do zarzadzania kryzysowego w trakcie powodzi,
pozarow i innych klgsk zywiotowych.

Nakreslona tematyka naukowa jest w centrum zainteresowania
Grupy Systemow Komputerowych Katedry Informatyki AGH od
wielu lat [1]. W ostatnim okresie szczegdlny nacisk potozono na
badania w zakresie metodologii wykorzystania infrastruktury
rozproszonej i gridowej dla potrzeb obliczen z zakresu e-Science
i aplikacji biznesowych, rozwdj algorytméw réownoleglych
i rozproszonych, m.in., z zakresu biotechnologii i symulacji sys-
teméw medycznych oraz metod iimplementacji ontologicznej
reprezentacji wiedzy i algorytmoéw rozwoju bazy wiedzy dla
potrzeb tworzenia organizacji wirtualnych w odniesieniu do reali-
zacji obliczen z zakresu e-Science i aplikacji biznesowych, a takze
grafiki 1 wizualizacji naukowej.

W ponizszych rozdziatach przedstawiamy najwazniejsze osia-
gnigcia W poszczegolnych grupach problemowych. Wigkszo$¢é
z nich powstala w wyniku wspotpracy migdzynarodowej, bilateral-
nej, w ramach grantow Unii Europejskiej lub grantéw narodowych.

2. Problematyka obliczeniowa

2.1. Symulacje przeptywu krwi w naczyniach
wiosowatych

Do poczatku lat 90-tych, symulacja zjawisk zachodzacych
w przestrzeniach o rozmiarach od kilku mikrometréw do dziesia-
tych czesci milimetra w czasie do jednej sekundy, byly praktycz-
nie niemozliwe ze wzgledu na brak odpowiedniej metody symula-
cji. Przetom przyniosto opracowanie modelu dyssypatywnej dy-
namiki czastek [2]. Metoda ta postrzega materi¢ jako zlozona nie
z atomoéw, czy molekul a z obszaréw o rozmiarach liniowych
odpowiadajacych mezoskali. Podejscie to umozliwito symulacje
zjawisk zachodzacych w zawiesinach koloidalnych, ptynach bio-
logicznych czy wprost w organizmach zywych. Stanowi dobry
przyktad badan w zakresie e-Science, przy uwzglednieniu wiasno-
sci algorytmow (takich, jak zlozonos¢ i efektywnosc¢), metod
obliczen rownoleglych i metodologii odwzorowania algorytmow
na wieloprocesorowg architektur¢ komputerowa.

Uktad naczyn wlosowatych stanowi integralng czg$¢ uktadu
krwiono$nego. Szacuje sig, ze u dorosltego czlowieka powierzch-
nia $cian naczyn wlosowatych w samych tylko migéniach wynosi
ok. 600 m?, za$ ich liczba w przekroju o powierzchni 1 mm? ok.
200. Przez tak skomplikowany uktad naczyn przeptywa krew,
zbudowana w ok. 50% z ciat upostaciowanych (glownie erytrocy-
ty oraz trombocyty), ktorej wartos¢ wspotczynnika lepkosci kine-
matycznej jest 2.5-3.5 razy wigksza niz wody. Badania dowodza,
iz tajemnica sprawnosci ukladu naczyn wlosowatych tkwi we
wlasnosciach fizycznych komorek endothelium budujacych $ciany
naczyn oraz budowie i ksztalcie upostaciowanych sktadnikow
krwi.

Zlozono$¢ zjawisk zachodzacych podczas przeptywu krwi
w naczyniach wlosowatych oraz ich skala przestrzenno-czasowa
stanowily inspiracj¢ do zbudowania unikatowego modelu wyko-
rzystujacego model dyssypatywnej dynamiki czastek. Model
sktada si¢ z trzech podstawowych skladnikéw, a mianowicie
$cianek naczynia, osocza oraz zawieszonych w nim erytrocytow.
Wspolezynniki oddziatywania czastek modelu zostaty tak dobra-
ne, aby wartosci parametrow fizycznych modelu, jak np.
sztywnos$¢ erytrocytow, lepko$é osocza, podatnos$é Scianek byly
zgodne z danymi laboratoryjnymi. Na rys. 1 przedstawiono symu-
lacje przeptywu erytrocytow o ksztattach prawidtowych przez
zwezajace si¢ naczynie krwiono$ne. Wyniki uzyskano na maszy-
nie SGI Altix (8 procesorow), z uzyciem modelu wymiany komu-
nikatow.

Rys. 1. Symulacja przeptywu erytrocytow o ksztaltach prawidtowych
W zZwgzajacym sig¢ naczyniu wlosowatym.

Fig. 1.  Simulation of the flow of properly shaped erythrocytes
in a narrowing capillary vessel

Zakres zastosowan zbudowanego modelu jest bardzo szeroki.
Pozwala on migdzy innymi na badanie wplywu sztywnosci erytro-
cytow na jako$¢ przeptywu, a wigc symulacj¢ dziatania lekarstw
o dziataniu przeciwzawalowym. Badanie mechanicznego oddzia-
lywania erytrocytéw na $cianki naczynia umozliwia sledzenie ich
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patologicznego rozwoju. Jest to szczegodlnie istotne w pracach
majacych doprowadzi¢ do zaprojektowania lekarstwa hamujacego
rozwoj naczyn krwionosnych w tkankach nowotworowych. Wery-
fikacja modelu oraz liczne wyniki symulacji przeptywu w naczy-
niach o réznych ksztattach, r6znych rodzajéw erytrocytow zostaty
przedstawione w [3, 4]. Model zostal uznany w $§wiecie i jest
wykorzystywany [S]. Badania prowadzone sa we wspolpracy
z University of Minnesota.

2.2. Algorytmy klasteryzacji

Celem analizy skupien, realizowanej przez algorytmy klastery-
zacji, jest podzial zbioru danych na grupy (klastry) obiektow
o podobnych, lub przeciwstawnych, cechach. Podejscie to posiada
szereg zastosowan w wielu zakresach problematyki e-Science,
w szczegblnosci dotyczacych dziedzin nauki, takich jak: bioin-
formatyka, medycyna, statystyka, ekonomia, symulacje kompute-
rowe i inne. Pomimo ciaglego rozwoju, metody klasteryzacji
wciaz napotykaja na szereg problemow i ograniczen.

Literatura dotyczaca metod rozpoznawania wzorcéw, prezentu-
je szereg algorytméw klasteryzacji, dzielonych na dwie gtowne
klasy [6] tj.: metody hierarchiczne i metody podziatlowe. Wsrdd
metod hierarchicznych wyr6zniamy klasg algorytméw opartych na
idei taczenia matych klastrow w wigksze grupy (tj. algorytmy
aglomeratywne) oraz klasg algorytméw budujacych strukturg
hierarchiczng poprzez kolejne podzialy analizowanego zbioru
danych.

Klasycznymi metodami aglomeratywnymi sa algorytmy poje-
dynczego, calkowitego oraz $redniego potaczenia (ang. single link,
complete link, average link algorithms). Algorytmy te buduja
strukturg hierarchiczna poprzez iteracyjne taczenie klastrow
o najmniejszej wzajemnej odleglosci, przy czym kazdy z nich
definiuje odlegtos¢ klastrow w odmienny sposob.

Metody podziatowe budujq nichierarchiczng strukturg klastrow.
Glowna klasg tego typu algorytmoéw stanowia metody bazujace na
minimalizacji odpowiednio zdefiniowanej, kwadratowej funkcji
btedu (ang. squared error criterion function). Wymieni¢ tu nalezy
w szczeg6lnosci algorytm k-means, bgdacy jedna z najczgsciej
stosowanych metod klasteryzacji. Glowna wada tego algorytmu
jest fakt, iz nadaje si¢ do detekcji klastrow jedynie o ksztattach
globularnych. Co wigcej, w pewnych przypadkach algorytm
k-means moze utkna¢ w lokalnym minimum funkcji btedu, co
prowadzi do blednych rezultatow klasteryzacji. Innym, waznym
typem metod podzialowych sa algorytmy bazujace na teorii gra-
fow. Glownym przedstawicielem tej klasy algorytmoéw jest meto-
da oparta o ide¢ minimalnego drzewa rozpinajacego (ang.
minimum spanning tree). Udowodniono jednak, iz znajomo$¢
ksztattow poszukiwanych klastrow moze by¢ konieczna dla jej
uzycia [7].

Jak wynika z powyzszego przedstawienia podstawowych algo-
rytmow klasteryzacji, zdecydowana wigkszo$¢ z nich jest niesku-
teczna w obecnosci szumu. Co wigcej, w wielu przypadkach
metody te nie radza sobie z obserwacjami nietypowymi. Warto tez
wspomnieé, iz czg$¢ z zaprezentowanych algorytmow wymaga od
uzytkownika wyspecyfikowania liczby poszukiwanych klastrow.
Przy tym liczba ta najczgsciej nie jest znana apriori. Z tych wzgle-
dow, w ostatnich latach podjgto wysitki zmierzajace do opraco-
wania nowych algorytméw klasteryzacji, dobrze radzacych sobie
z szumem, automatycznie okreslajacych liczbe klastrow oraz
zdolnych do wykrywania klastrow o nieregularnych ksztattach.
Badania te zaowocowaly opracowaniem metod takich jak:
Chameleon [8], DBSCAN [9] oraz CURE [10]. Niestety, w wigk-
szosci przypadkow skutecznos¢ tych algorytmoéw zostata zapre-
zentowana jedynie dla danych o niewielkiej liczbie wymiardw.

Wymienione powyzej algorytmy klasteryzacji, ze wzgledu na
swoje ograniczenia, sg nieskuteczne w analizie danych biome-
dycznych, ktore sa przedmiotem naszych zainteresowan.
W zwiazku z powyzszym, istotne jest stworzone nowych algoryt-
mow, zdolnych do detekcji zlozonych struktur klastrowych
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w danych wielowymiarowych, w obecnosci szumu i przy zasto-
sowaniu miar podobienstwa w zastgpstwie poprawnie zdefiniowa-
nych metryk odlegto$ci. W ramach tego zagadnienia, przeprowa-
dzono badania nad metodami klasteryzacji wykorzystujacymi
relacjg najblizszego sasiedztwa do oceny odleglosci obiektéw oraz
estymacji lokalnej ggstosci danych. Algorytmy te bazuja na grafie
najblizszych sasiadow (ang. Shared Nearest Neighbours
Graph) [11] oraz mierze odleglosci wspdlnego najblizszego
sasiedztwa (ang. Mutual Nearest Neighbours Distance

Measure) [12]. Przyktadowy wynik, otrzymany dzigki zastosowa-
niu omawianego podejécia, przedstawiono na rys 2. Szczegdtowy
opis algorytmu zaprezentowano w [13].

(©

Rys. 2. Rezultat klasteryzacji trojwymiarowego zbioru danych o duzej zawarto$ci
szumu, z wykorzystaniem zaproponowanego algorytmu, taczacego ideg
grafu wspolnych najblizszych sasiadow z miarg odleglos$ci wzajemnego
najblizszego sasiedztwa. (a) Wejsciowy zbior danych, zawierajacy
dwa skupiska punktow zanurzone w gradiencie szumu. (b) Rezultat
klasteryzacji. (c) Dwa najwigksze skupiska, zbudowane przez algorytm.
Algorytm klasteryzacji usunat ze zbioru danych wigkszo$¢ szumu
i poprawnie zidentyfikowal obydwa skupiska

Fig. 2. Results of cluster analysis of three-dimensional data set with large
amount of noise using the proposed algorithm which combines the idea
of a nearest-neighbor graph and a distance measure of mutual nearest
neighbourhood. (a) The input data set containing two agglomerations
of points immersed in a gradient of noise. (b) The result of clustering.

(c) Two greatest agglomerations built by the algorithm. The has algorithm
removed most of the noise from data set and properly identified both
agglomerations

Podstawowym obszarem zastosowan opracowywanych al-
gorytmow jest analiza danych biomedycznych. W ramach tego
zagadnienia, zajmowano si¢ mi¢dzy innymi problemem detekcji
zmian nowotworowych na cyfrowych zdjeciach mammograficz-
nych [14-17]. W jednym z podejs¢, opracowany algorytm klaste-
ryzacji zostal z powodzeniem wykorzystany do detekcji skupisk
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w 27-wymiarowym zbiorze wektoréw cech, reprezentujacych
podejrzane obszary zdje¢ (rys. 3). Wigkszo$¢ obszaréw zawieraja-
cych mikrozwapnienia, ktére sa waznym markerem zmian patolo-
gicznych, skupita si¢ w jednym z wyznaczonych klastrow.

Przedstawione wyniki uzyskano na maszynie SGI Altix
(16 procesoréw) z wykorzystaniem modelu pamigei wspotdzielo-
nej, we wspolpracy z University of Minnesota.

(@ (b)

(©

]

Rys. 3. Rezultat klasteryzacji 27-wymiarowego zbioru wektorow cech,
reprezentujacych podejrzane obszary zdjg¢ mammograficznych.
(a) Oryginalny zbior danych zawierajacy okoto 93.000 wektorow.
(b) Zbior danych po klasteryzacji. Odkryte skupiska wektoréw
znaczono réznymi kolorami. Wektory uznane przez algorytm
za szum zostaly usunigte ze zbioru danych. (c¢) Przyktadowe obszary
zdje¢ mammograficznych pogrupowane zgodnie z przynaleznoscia
odpowiadajacych im wektoréw cech do klastrow. W klasterze nr 3
wystgpuja obszary zawierajace mikrozwapnienia, bedace czgstym
objawem zmian patologicznych. Wektory cech zobrazowano
za pomoca metody PCA

Fig. 3.  Results of cluster analysis of 27-dimensional set of feature vectors
representing the regions of mammographic images. (a) Data set after
analysis. The recovered agglomerations of vectors are marked with
different colours. The vectors classified by the algorithm as the noise
were removed from data set. (c) Sample regions of mammographic
images grouped according to affiliations of corresponding feature
vectors. There are regions of microcalcifications in the cluster #3
which often are symptoms of pathological changes. Feature vectors
were represented using the PCA method

Klaster 4

Klaster 5

Klaster 6

2.2.1. Ekstrakcja cech w algorytmach
rozpoznawania obrazéw

Ekstrakcja cech jest problemem obszernym, w ktorym stosowa-
ne metody zaleza silnie od dziedziny badan i wlasnosci analizo-
wanych sygnalow. Prowadzimy badania (we wspolpracy
z University of Minnesota i CM UJ) nad deskryptorami dwojakie-
go typu. Pierwszy rodzaj dotyczy obiektow rejestrowanych na
zdjeciach, w szczeg6lnosci twarzy oraz zmian nowotworowych
w mammogramach. W ramach rozpoznawania twarzy, oryginal-
nym rezultatem badan jest zdefiniowanie nowej rodziny prze-
ksztalcen inwariantnych wzgledem translacji, rotacji i skalowania
obiektu na zdjgciu [18] Przeksztalcenia te wykorzystuja m.in.
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transformat¢ Radona oraz transformatg¢ Fouriera. Dzigki zastoso-
waniu zaproponowanych transformacji, mozliwe jest stworzenie
zestawu cech pozwalajacych na identyfikacj¢ obiektow, np. twa-
rzy, bez koniecznosci estymacji i kompensacji zmian w ich utoze-
niu na zdjgciu. W dziedzinie analizy mammograméw, badania
skupione byly na stworzeniu metody detekcji mikrozwapnien, tj.
silnie zlokalizowanych znamion nowotworowych widocznych na
zdjeciach rentgenowskich [19].

Najnowsze z badanych przez nas zagadnien dotyczacych eks-
trakcji cech wiaze si¢ z analiza grafowa. Jest to nowatorskie po-
dejscie do badan uktadéw ztozonych, dajacych si¢ zamodelowaé
w postaci grafu czy tez dynamicznie zmieniajacej si¢ sieci. Na
bazie modelu grafowego stosuje si¢ szereg deskryptoréw, uwypu-
klajacych poszczegélne aspekty struktury i dynamiki systemu.
O ile modele grafowe byty badane juz w latach pigcdziesiatych
ubieglego wieku, o tyle w ostatnich latach dokonano istotnego
przeorientowania tej dziedziny w kierunku graféw o niejednoli-
tym, silnie jednostronnym rozktadzie prawdopodobienstwa pota-
czen. Wiaze si¢ to z odkryciem powszechnego wystgpowania
prawa potggowego, zardwno w systemach bgdacych wytworem
cztowieka (np. sieci polaczen lotniczych) jak i naturalnych (np.
sieci metaboliczne). W ramach modelu sieci ztozonych, globalna
struktura obiektu reprezentowanego przez graf wyrazana jest
poprzez analizg lokalnych cech strukturalnych w ramach grafu.
Przyktadem tego typu deskryptoréw, mierzacych ztozonos$¢ grafu
za pomoca informacji o sasiedztwie kazdego z wierzchotkéw, sa
m.in. §redni stopien wierzchotkéow grafu, miara potaczenia wierz-
chotka z innymi wierzchotkami czy wspodtczynnik skupienia. Inne
deskryptory wykorzystuja informacj¢ mniej zlokalizowana, doty-
czaca np. dlugosci drog pomigdzy wierzchotkami. Do tego typu
deskryptor6w naleza m.in. $rednia odleglo$¢ wierzchotka od
pozostatych wierzchotkéw czy promien grafu.

Nasze badania w tym zakresie ida w kierunku zastosowania me-
todologii sieci ztozonych jako nowatorskiego sposobu tworzenia
cech na potrzeby dalszego przetwarzania metodami uczenia ma-
szynowego. W szczegodlnosci, badane jest wykorzystanie deskryp-
torow grafowych do opisu sieci naczyniowych powstajacych
W procesie angiogenezy zwiazanej ze wzrostem guzow nowotwo-
rowych. Celem jest zbadanie, czy mozliwe jest opracowanie ze-
stawu deskryptorow silnie skorelowanych z obserwacjami me-
dycznymi, takimi jak np. wzrost guza czy stopien reakcji na tera-
pig. Ponadto, wartosci deskryptorow obliczone dla sieci naczy-
niowych zamodelowanych przez graf automatéw komorkowych
moga stuzy¢ jako metoda porownywania komputerowego modelu
angiogenezy z rzeczywistoécia. Dalej, prowadzimy badania po-
rownawcze pomigdzy opisanym wyzej podejsciem opartym o sieci
zlozone a bardziej tradycyjnym podejsciem bazujacym na spek-
tralnej teorii graféw, w celu ewentualnego wykorzystania, pota-
czenia i rozszerzenia najlepszych cech obu metodologii. Wreszcie,
we wstgpnych badaniach nad zalezno$ciami pomigdzy deskrypto-
rami sieci ztozonych, wykazano, iz prawo potggowe jest mozliwe
do zaobserwowania rowniez w oparciu o deskryptory bazujace na
krawedziach grafu, nie tylko na wierzchotkach [20].

Drugim ogdlnym kierunkiem badan sa metody klasyfikacji,
rozwazane w oderwaniu od konkretnego typu cech opisujacych
wzorce. Szczegblny nacisk potozony zostal na metody wykorzy-
stujace dynamiczna zmiang funkcji celu w trakcie uczenia.
W efekcie, podczas procesu treningu uwaga algorytmu skupiana
jest na coraz to innych elementach dostgpnych danych. Metody
tego typu powiazane sa z idea uczenia zespotowego. W najczg-
Sciej spotykanym przypadku, tj. problemach klasyfikacyjnych,
decyzja podejmowana jest kolektywnie przez grupe wyuczonych
weczesniej instancji pewnego klasyfikatora. Aby budowanie zespo-
tu dawalo spodziewany rezultat w postaci wigkszej skutecznosci,
konieczne jest zapewnienie réznorodnosci poszezegdlnych instan-
cji danej reguty decyzyjnej. Dlatego tez mechanizmy przenoszenia
uwagi podczas uczenia kolejnych klasyfikatorow maja duze zna-
czenie dla tego podejscia.

Punktem wyjsciowym naszych badan byly obserwacje wskazu-
jace na to, iz dla klasyfikatorow liniowych zastosowanie schema-
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tow zespolowych nie przynosi zwigkszenia skutecznosci. Wynika
to z niedostatecznej réznorodnosci pomigdzy skladowymi tego
typu zespotéw. W celu przezwycigzenia tej wady, zaproponowali-
$my destabilizowanie liniowej metody decyzyjnej poprzez wyko-
rzystanie zmiennych podzbiorow cech [21]. Przyktadem tego typu
podejscia jest algorytm, w ktérym, przy zachowaniu mechani-
zmoéw wymuszajacych zwracanie uwagi na przyklady trudne,
kazdemu klasyfikatorowi liniowemu prezentowany jest inny,
losowo wybrany podzbidr cech opisujacych przyktady [22]. In-
nym zaproponowanym rozwigzaniem jest dobor podzbioréw
atrybutoéw dla kazdego klasyfikatora bazowego w sposob determi-
nistyczny, poprzez przypisanie poszczegélnym cechom wag,
dynamicznie zmienianych w trakcie uczenia. Tak uzyskane klasy-
fikatory wykazuja duza skuteczno$¢ nawet dla zespotdw o nie-
wielkiej liczbie sktadowych.

Wykorzystanie dyskryminatoréw liniowych do tworzenia ze-
spotu ma ponadto zasadnicza zalet¢ - mozliwe jest okreslenie dla
nich wielkosci, ktorych zdefiniowanie dla bardziej skomplikowa-
nych klasyfikatoré6w jest problematyczne. Wykorzystujac jedna
z takich wielkosci, tj. margines btgdu klasyfikacji, zaproponowali-
$my nowa miar¢ réznorodnosci zespotu klasyfikatorow, ktora
lepiej obrazuje zwiazek pomigdzy réznorodno$cia zespotu a jego
skutecznoscia [23].

Istotnym zagadnieniem zwiazanym z problemami klasyfikacji
jest automatyczny wybor cech niosacych najwigeej informacji
o przyktadach. W ramach schematu zespolowego, zaproponowali-
$my metodg, ktora faczy w jeden algorytm uczenie klasyfikatora
i selekcje cech [24]. Réwnolegle do trenowania kolejnych klasyfi-
katorow bazowych rozszerzany jest, poczatkowo pusty, zbiér cech
uznanych za istotne. Nowa cecha jest jednak wybierana tylko
wtedy, gdy dla dotychczas wybranych cech dofaczanie kolejnych
klasyfikatorow bazowych przestaje zmniejsza¢ btad klasyfikacji.

Pod wzgledem struktury, klasyfikator zespotowy sktadajacy sig
z liniowych regut decyzyjnych jest tozsamy z jednokierunkowa
sieciag neuronowa o jednej warstwie ukrytej. Pozwala zatem na
klasyfikacj¢ nieliniowa, jednak istnieja pewne ograniczenia co do
granic decyzyjnych, ktore jest on w stanie konstruowaé. Aby
przetama¢ t¢ barierg, zaproponowalismy metod¢ rozwijajaca
schemat zespotowy w kierunku klasyfikatora o wielu warstwach.
Klasyfikator taki potrafi rozwiazywaé problemy, ktdre pozostaja
poza zasiggiem mozliwosci prostego zespotu klasyfikatorow
liniowych.

2.2.2. Generowanie i adaptacja siatek
obliczeniowych

Generowanie siatki polega na przyblizonym pokryciu obszaru
skonczong liczba prostych, potaczonych ze soba elementow,
tworzacych w ten sposob siatke. Siatki znajduja szerokie zastoso-
wanie w komputerowej symulacji proceséw fizycznych, ale takze
w innych dziedzinach takich jak: grafika komputerowa, geodezja,
geometria obliczeniowa itp.. W numerycznej symulacji procesow
z zastosowaniem np. metody elementéw skonczonych adaptacja
siatki elementow jest istotnym czynnikiem wplywajacym na ja-
kos$¢ numerycznego rozwiazania. Zadaniem generatora jest w tym
przypadku zapewnienie mozliwosci w pelni automatycznego
konstruowania siatki o $ci$le okreslonej strukturze i wysokiej
jakosci elementow. W ramach prac nad tym tematem rozwijany
jest generator dla siatek dwuwymiarowych, powierzchniowych
oraz objgtosciowych tréjwymiarowych [25, 26].

Generacja siatek

Opracowany generator siatek niestrukturalnych dziata w opar-
ciu o triangulacj¢ Delaunay’a. Tworzone siatki dwuwymiarowe
oraz powierzchniowe moga by¢ trojkatne lub czworokatne,
a siatki objgto$ciowe — czworo$cienne oraz szescio$cienne. Przy-
ktadowe siatki pokazano na rysunku 4.

Siatki czworokatne tworzone sg na podstawie wczesniej wyge-
nerowanych siatek trojkatnych [27, 28]. Konwersja ta przeprowa-
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dzana jest w taki sposob, aby zachowac strukturg siatki (rozmiary
i ksztatty elementdéw) oraz uniknaé¢ pozostawiania pojedynczych
trojkatow. Zaimplementowano trzy metody: jedna oparta na po-
dziale trojkatow, dwie — na taczeniu trojkatow.

W przypadku siatek szescioSciennych zajmujemy si¢ dwoma
metodami ich tworzenia — posrednimi: siatka szeScio$cienna
generowana jest na podstawie wczesniej utworzonej siatki czwo-
ro$ciennej, oraz bezposrednimi: siatka konstruowana jest w opar-
ciu o struktur¢ zwana Medial Axis Transform [29, 30]. Dla tej
ostatniej techniki opracowano osobny generator siatek struktural-
nych.

(a) fragment trojkatnej, dwuwymiarowej
siatki o zréznicowanym rozmiarze
elementow

(b) fragment czworokatnej siatki 2D
wygenerowanej na podstawie siatki
zrys. (a)

S — S - mEr

(c) siatka powierzchniowa 3D

(d) siatka objgtosciowa 3D

(e) dostosowana do krzywizny

Rys. 4. Przyktadowe siatki
Fig. 4. Sample meches

Adaptacja siatek

Tematyka badawcza obejmuje rowniez problem adaptacji siatek
do rozpatrywanego modelu — tj. ich optymalizacj¢ z jednoczesnym
zachowaniem mozliwie najmniejszej liczby elementéw. Dotyczy
to zaré6wno probleméw adaptacji do geometrii obszaru [31, 32] jak
réowniez do symulowanego procesu [32-35]. W trakcie generacji
siatki stosowana jest definicja metryki w postaci macierzowej
reprezentujacej odpowiednia transformacjg wspotrzednych [26].

W ramach prac nad tym zagadnieniem przetestowano roézne
sposoby tworzenia przestrzeni kontrolnej, metody jej wykorzysta-
nia w trakcie konstrukc;ji siatek oraz wptyw wyboru weztow siatki
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kontrolnej na jako$¢ generowanych siatek oraz efektywnos$¢ gene-
ratora [31, 36]. Opracowano i przeanalizowano tez metodg
automatycznego wyboru odpowiedniej metody interpolacji metry-
ki [36].

Wymagania wobec ksztattu i ewentualnego wydtuzenia elemen-
tow moga pochodzi¢ z réznych zrodet. Tym samym kazde z nich
wprowadza inna metrykg. Celem pogodzenia tych wymagan
wprowadzono metod¢ uzgadniania wspolnej metryki [31, 32, 35].
Opracowane metody pozwalaja zatem rowniez na wielokryterialng
adaptacjg siatek [35] Opracowany generator spelnia te wymagania
i byl wykorzystywany w symulacji zar6wno procesow stacjonar-
nych jak i niestacjonarnych, dodatkowo takze ze zmieniajacym si¢
W czasie obszarem obliczen [33, 34].

Dekompozycja siatek oraz r6wnolegla generacja siatek

Tematem zwiazanym z generacja siatek jest dekompozycja sia-
tek na potrzeby obliczen rozproszonych. Opracowano metodg
aczaca generowanie siatki z jej dekompozycja [37], rys. 5. Dzigki
przeprowadzeniu dekompozycji na wczesnym etapie konstrukcji
siatki, zarowno czas dzialania jak i jako$¢ podzialu moga zostaé
zoptymalizowane. Temat ten jest realizowany we wspolpracy
z Université de Technologie de Compiégne z Francji.

Opracowano strategi¢ dekompozycji wyjsciowe]j siatki po-
wierzchni 3D dla p6zniejszego rownoleglego generowania siatki
objetosciowej [38]. Siatka powierzchni dekomponowana jest na
podobszary poprzez rozcigcie jej separatorami (z mozliwoscia
rekurencji). Generowanie siatki objgtoSciowej dokonywane moze
by¢ nastgpnie dla kazdego obszaru zamknigtego na maszynie
réwnolegle;j.

Rys. 5. Ilustracja dekompozycji geometrycznej dla rownoleglej generacji
siatki objgtosciowe;j

Fig. 5. The geometrical decomposition for parallel generation
of a volumetric mesh

We wszystkich omoéwionych powyzej zagadnieniach szczegdl-
ny nacisk jest potozony na efektywno$¢ algorytméw oraz zwiaza-
ny z tym odpowiedni dobér struktur danych. Opracowano takze
metodg przewidywania koncowej liczby elementow w tworzonej
siatce, co umozliwia lepszy dobor rozmiaru struktur wykorzysty-
wanych do ich przechowywania [39].

2.2.3. Srodowisko do rozproszonej symulacji
i wizualizacji wynikéw

W ramach wspolpracy z osrodkiem TASK (Gdansk) opracowa-
no i zaimplementowano rozproszony system realizujacy sekwen-
cyjna i rownoleglta wizualizacj¢ danych symulacyjnych pochodza-
cych z programéw symulacyjnych wymagajacych duzego naktadu
obliczen, uruchamianych réwniez poziomu systemu w trybie
sekwencyjnym lub rownoleglym [40, 41]. Jako bazg dla systemu
przyjeto istniejace, sprawdzone w innych zastosowaniach rozpro-
szonych technologie, obejmujace serwery aplikacji J2EE, relacyj-
ne bazy danych, klienta w jezyku Java, interfejs uzytkownika
z wykorzystaniem API Swing . Do przesytania danych pomigdzy
serwerem a klientem wykorzystano format X3D. Efektem pracy
jest dzialajacy, rozszerzalny system oraz zbidr zaimplementowa-
nych algorytméw stuzacych do wizualizacji danych, pochodza-
cych z symulacji ré6znych rodzajow.
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W chwili obecnej system jest zintegrowany z programami
obejmujacymi symulacj¢ metoda dynamiki molekularnej, symula-
cj¢ granulatéw i1 symulacj¢ metoda gazu siatkowego Boltzmanna
(LBG) uruchamianych i nadzorowanych z poziomu systemu.
Sposrod wielu technik wizualizacyjnych obecnie wykorzystywane
jest przedstawianie izopowierzchni, mapy wysokosci i molekut

(rys. 6).

Rys. 6. Przykladowe obrazy z cz¢éci wizualizacyjnej. Wypychanie cieczy
zwilzajacej przez niezwilzajaca w symulacji metoda gazu siatkowego
Boltzmanna

Fig. 6.  Sample screenshots of the visualization part. Pushing up of moistening
liquid by non-moistening one in the cellular Boltzmann’s gas simulation

Oprécz wymienionych powyzej badan prowadzone sa rowniez
zaawansowane prace nad infrastruktura sprzgtowa i oprogramo-
waniem powstajacego w Katedrze laboratorium 3-wymiarowej
wizualizacji i stereoskopowej grafiki komputerowej (typu Power
Wall). Laboratorium to oferowa¢ unikalne w ramach Polski moz-
liwosci w tym zakresie.

2.2.4. Numeryczne zagadnienia sedymentacji

Eksperymentalnie wykryto trzy zasadnicze cechy charaktery-
styczne dla zawiesin wielosktadnikowych: segregacja poszczeg6l-
nych sktadnikéw rézniacych sig gestoscia lub wielkoscia, propa-
gacja gradientu koncentracji oraz inwersja ggstosci spowodowana
globalnymi ruchami zespoldw czastek. Istnieja zaawansowane
metody numeryczne, stuzace do wykrywania nieciaglosci koncen-
tracji, ktore teoretycznie wystgpuja w zawiesinach. Stosowanym
podejsciem jest symulacja zachowania poszczegdlnych czastek
w celu uzyskania globalnych wiasnoéci zawiesiny. Nowatorskie
podejscie polega to na zatozeniu, ze predkos¢ czastki zalezy od
koncentracji w obszarze bezposrednio pod lub nad ta czastka.
Tego typu symulacja pozwala na odtworzenie cech rzeczywistych
zawiesin, wlaczajac propagacj¢ gradientu gestosci i wygladzenie
oscylacji.

Proste modele zawiesin jednosktadnikowych, np. [42, 43], mo-
ga W prosty sposob zostac rozszerzone do zawiesin wielosktadni-
kowych [44-46] i problemu fluidyzacji. Jak zaznaczono we wnio-
skach tych prac sa one zgodne z eksperymentami opisanymi
w literaturze. Poniewaz istotna wlasnos$cia zawiesin jest ich stabil-
no$¢, tak wigc do opisu uktadéw niestabilnych konieczne jest
zastosowanie modelu trojwymiarowego. Komplikuje to zasadni-
czo algorytm obliczeniowy dostarczajac w zamian wnioskow
dotyczacych zaré6wno wilasnosci termodynamicznych jak rowniez
wariantéw implementacji [47].

Problemem istotnym w zakresie wielu zastosowan jest zagad-
nienie gestego losowego upakowania sztywnych kul. Tradycyjnie,
problem ten postrzegano jako dobrze zdefiniowany stan o ggstosci
upakowania okoto. 0.6366. Jednak pdzniejsze prace, np. [48]
pokazaly, ze mozna otrzymaé wyzsze ggstosci upakowania, jed-
nak kosztem zwigkszenia stopnia uporzadkowania systemu. Po-
niewaz nie istnieje doktadna definicja uporzadkowania badz loso-
wosci systemu, precyzyjny podzial na uktady uporzadkowane
i losowe nie jest mozliwy. W pracach [49, 50] opisano miarg
lokalnego uporzadkowania jako réznicg migedzy kazdym podukta-
dem wybranej liczby kul a odpowiadajacym jej fragmentem regu-
larnej sieci.
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Obecnie istnieje wiele algorytméw generujacych upakowania
sfer o réznych gestosciach i wlasnosciach geometrycznych. Jed-
nak w wielu zastosowaniach praktycznych mamy do czynienia
z czastkami o réznych rozmiarach i/ lub ksztattach. Niesferyczne
czastki musza by¢ traktowane inaczej niz kule ze wzgledu na
dodatkowe stopnie swobody. Zmodyfikowano wigc istniejace
algorytmy tak, by mogly generowaé upakowania kul o réznych
promieniach lub czastek niesferycznych [51, 52]. Jako modelu
niesferycznych czastek uzyto sferocylindrow, ktére w znacznie
lepszym stopniu przyblizaja rzeczywiste uktady spotykane na
przyktad w chemii czy mineralogii. Jednym z wnioskéw z prze-
prowadzonych symulacji jest fakt, iz sferocylindry o wspotczyn-
niku wydtuzenia okoto 0.4 moga by¢ upakowane znacznie ggsciej
niz kule (ggsto$¢ upakowania przekracza 0.71). Przy dalszym
wydhuzaniu sferocylindrow gesto$é spada w przyblizeniu zgodnie
z funkcja hiperboliczna, co potwierdzaja réwniez rozwazania
teoretyczne. Rysunek 7 przedstawia przyktadowe upakowanie
sferocylindrow o wspotczynniku wydtuzenia 0.4. Prace prowa-
dzone sa wspolnie z Mount Allison University w Kanadzie.

Rys. 7. Przyktadowe upakowanie sferocylindrow o wspotczynniku wydtuzenia 0.4
Fig. 7.  Sample packing of spherocylinders with aspect ratio 0.4

3. Problematyka Srodowisk i Narzedzi

3.1. Badania naukowe w zakresie nowych
technologii gridowych

Srodowisko gridowe dla aplikacji interaktywnych

Zainteresowanie rozwojem technologii gridowych rozpoczgto
si¢ wraz z podjgciem realizacji projektu EU IST CrossGrid, ktory
zostat z sukcesem zakonczony w lutym 2005 [53]. W pierwszym
etapie prac badawczych koncentrowano si¢ na rozwoju metod,
narzedzi iserwisow gridowych zorientowanych na aplikacje,
ktore wymagaja wykonywania ich w trybie interaktywnym, maja
duza ztozono$¢ obliczeniowa i konieczna jest ich realizacja
w trybie high performance computing, wykorzystuja rozproszo-
ne dane, duzych rozmiaréw, moga mie¢ postaé¢ tzw. workflow
[54]. Naszym istotnym osiagnigciem byto opracowanie architek-
tury gridowej dla aplikacji interaktywnych (rys. 8), ktora
w ramach projektu CrossGrid zostala zaimplementowana
i zweryfikowana.

Analiza jakoSci aplikacji gridowych i monitorowanie
rozproszonych aplikacji w Javie

Realizacja aplikacji interaktywnych wymaga monitorowania ich
przebiegu w trybie on-line [61] oraz analizy jakosci dziatania tych
aplikacji. W pracach [56, 57] przedstawiono oryginalne podejscie
do konstruowania metryk pozwalajacych ocenia¢ jako$¢ dziatania
tego typu aplikacji. Metryki te moga mie¢ bardzo ztozona budowg
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i moga by¢ definiowane przez uzytkownikow interaktywnych
aplikacji gridowych dzigki specjalnemu jezykowi [57].

Applications

1 F———— ==

Performance
Prediction
[ 17
3

Infrastructure Roaming
Monitoring Access Server

Services

[ 1
e
ﬂ
Nety
Moni
[ 1

Rys. 8.  Architektura srodowiska gridowego projektu CrossGrid
Fig. 8.  The grid architecture of the CrossGrid Project

Interaktywno$¢ aplikacji zaktada, ze od specyfiki aplikacji

w duzym stopniu zalezy okreslenie pomiardéw, ktore beda wyko-
nywane w trakcie dziatania programu. Jest to przestanka ku temu,
zeby uzytkownika wyposazy¢ w $rodki, umozliwiajace dopaso-
wanie analizy wydajnosci do konkretnych warunkow, w ktorych
znajduje si¢ uzytkownik i aplikacja. Takimi $rodkami sa mecha-
nizm sond (ang. probes) oraz jezyk Performance Measurement
Specification Language (PMSL), umozliwiajacy na podstawie
metryk standardowych, jak np. czas, ilo$¢ danych, ilos¢ wywotan
oraz danych monitorowania uzyskanych z sond, obliczenie takich
metryk, ktore sa semantycznie zwiazane z monitorowana aplika-
cja, np. ,.tempo zbiegania si¢ rozwigzania robwnania rézniczkowe-
go”.
Narzgdzie G-PM, realizujace pomiary na podstawie metryk
standardowych, sond i metryk uzytkownika, wyposazono w inter-
fejs graficzny przeznaczony do sterowania pomiarami poprzez
wybor metryk i ograniczen pomiardw w czasie i przestrzeni
(rys. 9) oraz definiowania sposobu wizualizacji, ktéry najbardziej
odpowiada specyfice wybranego pomiaru, np. danym zmieniaja-
cym si¢ w czasie w wigkszym stopniu odpowiada wykres w posta-
ci krzywej, a zbiorowi skalarnych danych bardziej pasuje histo-
gram.
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Rys. 9. Interfejs graficzny do definiowania pomiaréw wydajno$ci
Fig. 9. The graphical user interface used to define efficiency tests

Wspotprace miedzy narzedziem pomiarowym G-PM a syste-
mem monitorujacym OCM-G oparto o specyfikacje interfejsu
OMIS, rozszerzona o monitorowanie aplikacji gridowych. Inter-
fejs ten umozliwia oddzielenie warstwy narzgdzi od warstwy
monitorowania, pozwalajac na podniesienie przenos$nos$ci narzg-
dzi, tak, ze szczegoly platformy programistyczno-sprzgtowej
niskiego poziomu sa ukryte przed warstwa narzgdziowa.

Programowanie rozproszone w jezyku Java wymaga silnego
wsparcia narzedziowego, przede wszystkim monitorowania, ze
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wzgledu na problemy zwiazane z wykorzystaniem tej platformy,
glownie natury wydajnosciowej. Prace nad monitorowaniem
wydajnosci aplikacji w Javie oparty si¢ o opracowang modyfika-
cje specyfikacji OMIS, przeznaczona dla Javy — J-OMIS [58].
System monitorujacy J-OCM [59] zrealizowany na podstawie
J-OMIS umozliwia §ledzenie zaréwno obiektow aplikacji (np.
klas, metod), jak i obiektow wykonawczych (watki, Maszyna
Wirtualna Javy (JVM)). Mozliwosci monitorowania aplikacji
rozproszonych rozszerzono o monitorowanie ushug sieciowych
(ang. Web Services), charakteryzujacych si¢ problemami wydajno-
Sciowymi oraz wsparcie narzgdziowe oparte o integracj¢ ze $ro-
dowiskiem SCIRun [60].
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-
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Rys. 10. Monitorowanie aplikacji rozproszonych opartych o ustugi sieciowe
Fig. 10. Monitoring of distributed, Web service based applications

Monitorowanie aplikacji gridowych

Uzyskiwanie na biezaco informacji o sposobie realizacji roz-
proszonej aplikacji wykonywanej w $rodowisku gridowym wy-
maga odpowiedniego systemu monitorowania w trybie on-line.
Prace [66] i [74] przedstawiaja sposOb monitowania zaréwno
infrastruktury gridowe;j jak i aplikacji typu workflow.

Aplikacje typu workflow w $rodowisku gridowym charaktery-
zuja si¢ m.in. (1) rozproszeniem na skal¢ wielu niezaleznych
lokalizacji (multi-site) i decentralizacja, (2) luznym powiazaniem
w czasie 1 przestrzeni, (3) hierarchiczna, wielowarstwowa budo-
wa, (4) heterogenicznoscia ze wzgledu na jezyk implementacji
i $rodowisko uruchomieniowe. Kazdy z tych aspektow stanowi
wyzwanie z punktu widzenia monitorowania. Waznym aspektem
jest wsparcie dla kodu zastanego (legacy code), ktory czgsto
stanowi zasadnicza czgs¢, w ktorej odbywaja si¢ obliczenia
w workflow.

Aby rozwiazaé te problemy, zaprojektowano i stworzono sys-
tem monitorowania GEMINI oraz powiazane z nim technologie
i narzgdzia do instrumentacji. GEMINI jest uniwersalna infra-
struktura, ktora oddziela system zbierania danych monitorowania
— sensory, od systemu subskrypcji i transportu tych danych (sie¢
monitorow GEMINI). GEMINI wykorzystuje standardowa repre-
zentacj¢ danych w oparciu o XML, a takze standardowy jgzyk
zapytan o dane monitorowania, PDQS (Performance Data Query
and Subscribe), réwniez oparty o XML [74]. Te rozwiazania
w polaczeniu z ustandaryzowang procedura dynamicznej instalacji
sensoréw powoduja, ze GEMINI nadaje si¢ do monitorowania
wszelkiego typu zasobow — sprzgtowych i programowych — takich
jak wezly obliczeniowe, lacza sieciowe, ustugi systemowe
i aplikacje. Ogodlna architektura systemu GEMINI przedstawiona
jest na rys. 11. Na rysunku pokazano jak sensory rozproszone
w Gridzie podtaczone sa do globalnej sieci monitorow GEMINI,
ktéra rowniez jest rozproszona. Sensory moga by¢ réznego typu —
zar6wno autonomiczne jak iosadzone wewnatrz wykonujacego
si¢ kodu; sensory moga same wykonywac pomiary lub adoptowaé
istniejace systemy monitorowania, takie jak Ganglia lub OCM-G,
wlaczajac je do globalnej infrastruktury.

W przypadku aplikacji workflow wazne jest to, iz rozproszone
W przestrzeni i czasie zasoby programowe moga stanowi¢ logicz-
nie jedna aplikacjg. System monitorowania musi umozliwi¢ iden-
tyfikacjg tego logicznego powiazania, aby przedstawi¢ dane moni-

torowania dotyczace jednego workflowu w sposob spojny i kom-
pletny; uzytkownik moze zazada¢ np. ,,wszystkich danych doty-
czacych workflowu wf-xyz w okresie 2 godzin od chwili obecnej”.
W tym kontekscie wazne jest generowanie specjalnych identyfika-
torow korelacji (correlation identifier) i przekazywanie ich do
wszystkich czesci danego workflow, jak roéwniez wykrywanie
zasobow, tzn. identyfikowanie tych monitoréw, ktore dostarczaja
jakichkolwiek danych dotyczacych okreslonego workflow. Do
rejestrowania i wykrywania zasobow obecnie wykorzystywany
jest scentralizowany rejestr, co jednak nie moze by¢ rozwiazaniem
docelowym. Trwaja prace nad zintegrowaniem systemu GEMINI
z sieciami peer-to-peer typu DHT (Distributed Hash-Table), aby
umozliwi¢  efektywne iskalowalne wykrywanie zasobow
w rozproszonym S$rodowisku zdecentralizowanym [75].

I i I
MPI Application

Rys. 11. System monitorowania GEMINI
Fig. 11. The GEMINI monitoring system

Niezwykle istotnym aspektem monitorowania aplikacji jest in-
strumentacja kodu (statyczna badz dynamiczna). W GEMINI
zastosowana instrumentacj¢ dynamicznie aktywowang, aby unik-
na¢ generowania duzej ilo$ci danych monitorowania (pelnych
sladow wykonania) i umozliwi¢ uzytkownikowi elastyczne defi-
niowanie pomiardw w trakcie dzialania aplikacji. Aktualnie moz-
liwa jest dynamiczna instrumentacja Javy na poziomie
byte-code’u; dodatkowo, aby umozliwi¢ monitorowania zastanych
aplikacji MPI napisanych w jezyku C (planowane jest rowniez
wsparcie dla Fortranu) zaadoptowano system monitorowania
OCM-G [73], ktory zapewnia instrumentacj¢ i monitorowanie
aplikacji MPI. GEMINI udostepnia standardowy interfejs stuzacy
do instrumentacji, oparty o jezyk WIRL (Workflow Instrumentation
Request Language). Uzywajac zadan WIRL, uzytkownik okresla,
ktére miejsca aplikacji maja by¢ zainstrumentowane i jakie pomia-
ry maja by¢ dla nich wykonane.

Aby umozliwi¢ instrumentacjg selektywnaq i drobnoziarnista (tj.
na poziomie poszczegdlnych regiondow kodu), GEMINI wspiera
koncepcj¢ standardowej reprezentacji kodu. Jest to wysokopo-
ziomowa, niezalezna od jezyka reprezentacja aplikacji jako zbioru
jednostek. Reprezentacja ta jest prezentowana uzytkownikowi
i dzigki niej moze on konstruowac¢ zadania instrumentacji na wielu
poziomach abstrakcji — od workflow po poszczegdlne regiony
kodu. GEMINI implementuje wsparcie dla istniejacej specyfikacji
standardowej reprezentacji, zwanej SIRWF (Standard Intermediate
Representation for Workflows), ktora jest rozszerzeniem wcze-
$niejszej specyfikacji — SIR [74].

Instrumentacja i monitorowanie mozliwe sa na réznych pozio-
mach abstrakcji — od zdarzen dotyczacych workflowu jako cato-
$ci, pochodzacych z ushugi uruchamiajacej workflow (workflow
enactment engine), poprzez aktywnosci workflowu oparte o ushugi
sieciowe (web services) napisane w Javie, az po zastane aplikacje
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MPI oparte napisane w C. Dzigki ustandaryzowanym interfejsom,
reprezentacji danych i koncepcji SIRWF, dostgp do wszystkich
tych pozioméw odbywa si¢ w jednolity sposob.

Realizacja aplikacji HLA w Srodowisku gridowym

Bardzo wiele aplikacji z zakresu ochrony $rodowiska to ztozo-
ne, rozbudowane symulacje, w tym symulacje typu discrete event.
Dla konstruowania tego typu symulacji bardzo czesto stosowane
jest podejscie 1 system HLA (High Level Architecture). Nasze
badania dotyczyly realizacji symulacji wykorzystujacych efek-
tywnie HLA w $rodowisku gridowym: opracowano sposoéb moni-
torowania takich aplikacji oraz przenoszenia ich migdzy weztami
systemu gridowego w celu uzyskania lepszego zrownowazenia
obciazenia; wyniki tych badan zostaly przedstawione w pracach
[62, 63].

Zaproponowano system zarzadzania symulacjami HLA reali-
zowanymi na gridzie — Grid HLA Management System
(G-HLAM) [62]. Architektura systemu oparta jest na serwisach —
Service Oriented Architecture (SOA). Przedstawione rozwiazanie
jest mozliwe do wykorzystania nie tylko dla tworzenia nowych
aplikacji HLA, lecz pozwala ono réwniez na tatwe dostosowanie
aplikacji juz istniejacych do efektywnego dzialania na gridzie.

Architektura systemu G-HLAM, przedstawiona na rys. 12, za-
wiera serwis typu broker (Broker Service), ktory uzywa serwisu
rejestru (Registry Service) w celu wyboru serwiséw obstugujacych
pojedyncze elementy aplikacji zwanych wg terminologii HLA
federatami (federate). Wybrane poprzez brokera serwisy obshugu-
ja zardwno proces koordynujacy aplikacje HLA (o nazwie
RTIExec) - do tego sluzy RTIExec Service, jak rowniez poszcze-
golnych federatow aplikacji - do tego sluza HLA—Speaking
Services. Te ostatnie stanowia interfejs pomigdzy faktycznymi
procesami federatow a systemem G-HLAM. Ponadto G-HLAM
zawiera serwisy do monitorowania aplikacji HLA (Monitoring
Services), oparte na systemie monitorujacym OCM-G, serwisy
stuzace do testowania wydajnosci danej konfiguracji srodowiska
gridowego (Benchmark Services) oraz serwisy odpowiedzialne za
bezposrednie przeprowadzenie migracji (Migration Services).

Kody
aplikagji
HLA

Serwisy wspoma-
gajace brokera

Serwisy
wspomagajace

migracje

Rys. 12. System zarzadzania symulacjami HLA realizowanymi na gridzie
Fig. 12. The Grid HLA Management System (G-HLAM)

Stworzono mechanizm migracji umozliwiajacy federatom, kto-
rych wydajno$¢ spada, zmiang miejsca wykonania. Zaproponowa-
no mechanizm zapisu stanu aplikacji na poziomie uzytkownika.
Wtym celu zaprojektowano biblioteke o nazwie GridHLA
Controller library (GHCL), ktoéra ukrywa szczegély zapisu
wewngtrznego  stanu  infrastruktury  komunikacyjnej HLA
(Runtime Infrastructure — RTI) 1 udostgpnia przyjazny dla uzyt-
kownika interfejs do zapisu i odczytu danych.
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W celu pokazania, ze dzieki G-HLAM aplikacje HLA moga
efektywnie wykorzysta¢ technologie gridowe, uzyto dwoch przy-
ktadow ilustrujacych wspomaganie aplikacji z rézymi typami
rozproszenia oraz interaktywnosci przez system G-HLAM.

Jedna z aplikacji jest symulacja metoda wielu ciat [72]. Jest to
przyktad uzycia systemu G-HLAM na gridzie dla aplikacji
o rozych typach interaktywnosci, takich jak pasywne ogladanie
wynikow symulacji naptywajacych w trakcie jej dziatania, aktyw-
na eksploracja tych wynikow, jak rowniez cofanie stanu symulacji
do poprzedniego kroku na zadanie uzytkownika. Wyniki pokazu-
ja, w jaki sposob system G-HLAM moze poprawi¢ efektywnosc¢
symulacji interaktywne;.

W pracy [63] pokazano zalety uzycia systemu G-HLAM dla
aplikacji duzej skali opartej o standard HLA — jest to aplikacja
medyczna majaca na celu wspomaganie planowania operacji
chirurgicznych uktadu krazenia. Opisano, w jaki sposob G-HLAM
radzi sobie z aplikacja o réznych typach rozproszenia (jedna sy-
mulacja dla jednego uzytkownika, wiele symulacji dla jednego
uzytkownika, srodowisko dla wielu uzytkownikdéw). Skoncentro-
wano si¢ w szczegolnosci na badaniu $rodowiska dla wielu uzyt-
kownikow. Przedstawione eksperymenty pokazuja, ze G-HLAM
moze by¢ uzyty do znaczacej poprawy wydajnosci rowniez takiej
aplikacji.

Workflowy, programowanie aplikacji gridowych

Obecnie aplikacje maja czgsto postaé tzw workflowow, dotyczy
to zwlaszcza tych sytuacji, gdy aplikacje sa konstruowane poprzez
odpowiedni przeplyw danych i sterowania migdzy serwisami
(Web Services, Grid Services). Praca [64] opisuje opracowana
w ACK CYFRONET AGH metode konstruowania tzw abstract
workflows w oparciu o informacje o charakterze semantycznym
(zapisana w postaci ontologii) o aplikacji, ktora nalezy utworzy¢,
oraz o wlasnosciach sktadowych serwisow, wykorzystujaca jezyk
opisu workflowow oparty o sieci Petriego. Istotna rol¢ w tworze-
niu takich aplikacji odgrywaja rejestry, w ktorych przechowywane
sa informacje o serwisach; w pracy [65] przedstawiono sposob
budowy rozproszonego, semantycznego rejestru tego typu. Na
podstawie tych doswiadczen opracowywany jest nowy model
programowania aplikacji gridowych [71].

Bardzo waznym jest tez przenoszenie tzw oprogramowania za-
stanego (legacy code) do $rodowisk typu SOA oraz komponento-
wych; w pracy [70] przedstawiono koncepcj¢ i prototyp systemu,
ktory to umozliwia.

Podej$cie komponentowe

Przedmiotem naszego zainteresowania byly réwniez kompo-
nentowe $rodowiska gridowe [55], bedace konkurencyjnym roz-
wiazaniem w stosunku do $rodowisk typu SOA. W pracy [67]
opisano eksperymenty ze $rodowiskiem zbudowanym w oparciu
system H20 i1 JXTA, a w pracy [68] przedstawiono propozycje
tzw. lekkiego srodowiska komponentowego, za$ praca [69] opisu-
je koncepcje monitorowania tego typu systemu komputerowego.

Jako wklad w rozwdj podejscia komponentowego powstala
koncepcja oraz prototypowa implementacja rozproszonego $ro-
dowiska do programowania opartego o model komponentowy
CCA (Common Component Architecture). Srodowisko to, nazwa-
ne MOCCA [78], jest dostosowane do systemOéw rozproszonych
z wspoldzielonymi zasobami, takich jak srodowiska gridowe oraz
bardziej drobnoziarniste systemy peer-to-peer, w ktdrych poje-
dynczy uczestnicy moga wspoldzielic swoje zasoby. MOCCA
wykorzystuje H20, lekka platforme do wspotdzielenia zasobow.

Glowne zalozenia Srodowiska komponentowego MOCCA to:

e Dynamiczne tworzenie i uruchamianie komponentow na
zdalnych wspotdzielonych zasobach

e Mechanizmy komunikacji dostosowane do systemow o ré6znym
stopniu rozproszenia

e Wspolpraca z komponentami napisanymi w réznych jezykach
programowania



PAK 3/2007

e Wspotpraca ze standardami middleware gridowego oraz innymi
modelami komponentowymi

Rys. 13 pokazuje schemat aplikacji komponentowe]j urucha-
mianej przy uzyciu $rodowiska MOCCA. Pierwszym etapem jest
udostgpnienie zasobow poprzez uruchomienie platformy H2O.
Wirtualna warstwa H20O stanowi pulg konteneréw, w ktorych
moga by¢ uruchamiane komponenty wchodzace w sktad aplikacji.
Porty komponentéw sa nastepnie taczone i aplikacja jest gotowa
do dziatania.

Interesujaca aplikacja byto zastosowanie podej$cia komponen-
towego do aplikacji obliczeniowych z dziedziny fizyki w §rodowi-
sku gridowym oraz peer-to-peer. Przeprowadzonym obliczeniem
byto modelowanie klastrow zlota metoda simulated annealing.
W metodzie tej uzyskanie optymalnego wyniku wymaga przepro-
wadzenia duzej liczby symulacji, dlatego uzycie $srodowiska roz-
proszonego ma wplyw na przyspieszenie tego typu obliczen oraz
poprawia jako$¢ uzyskiwanych wynikoéw, natomiast wybor rdz-
nych metod symulacji jako komponentéow utatwia budowanie
aplikacji 1 badanie r6znych jej wariantow.

Komponenty i“:'_.__

MOCCA N\ i‘b
Wirtualna i\P__ ib’/
warstwa H20

il

Komputer PC Klaster

Wezet gridu

Rys. 13. Srodowisko MOCCA umozliwia budowanie aplikacji na
heterogenicznych zasobach: pojedynczych komputerach PC,
klastrach oraz infrastrukturach gridowych

Fig. 13. The MOCCA environment allows for building of applications
on heterogonous resources: single personal computers,
clusters and grid infrastructures

MOCCA stanowi warto$ciowy wktad do rozwiazania proble-
mow zwiazanych z programowania gridu, dzigki prostemu i ele-
ganckiemu modelowi CCA oraz wykorzystaniu dynamicznych
mozliwosci tworzenia aplikacji rozproszonych przy uzyciu H20.
MOCCA oferuje mechanizmy uruchamiania komponentéw na
zdalnych wspoétdzielonych zasobach oraz dynamicznego laczenia
ich w aplikacje w sposob przyjazny dla uzytkownika.

Wirtualne laboratorium — infrastruktura dla e-Science

Dla realizacji tego nowego paradygmatu uprawiania badan na-
ukowych, zwanego eScience, konieczne jest posiadanie §rodowi-
ska informatycznego — wirtualnego laboratorium, ktére powinno
obejmowac:

o infrastrukturg¢ komputerowa o stale rozbudowywanej mocy
obliczeniowej i systemach przechowywania danych umozliwia-
jacych realizacjg zaawansowanych symulacji komputerowych,

e laboratorium wirtualnej rzeczywistosci,

o infrastrukturg gridowa, obejmujaca oprogramowanie umozli-
wiajace wspoétdzielenie zasobow komputerowych oraz wspot-
pracg z innymi systemami gridowymi (migdzynarodowymi —
jak EGEE, DEISA oraz narodowymi — jak D-GRID, Austrian
Grid) ,

e Problem Solving Environment — §rodowisko dla uruchamiania
ztozonych aplikacji, umozliwiajace interaktywna wspotprace
migdzy cztonkami réznych zespotéw badawczych.

Warto podkresli¢, ze taka infrastruktura informatyczna moze by
wykorzystywana roéwniez poza obszarem badan naukowych;
w szczegolnosci do zarzadzania kryzysowego w trakcie powodzi,
pozardw i innych klgsk zywiotowych.

Od marca 2006 uczestniczymy w pracach badawczych projektu
ViroLab [77], ktérego podstawowym zadaniem jest opracowanie
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i zaimplementowanie wirtualnego laboratorium wspierajacego
zar6wno prace naukowe z dziedziny wirusologii, immunologii
i epidemiologii oraz praktyczne leczenie chordéb wirusowych.
Laboratorium to bedzie miato zasigg europejski. Juz obecnie
szczegoblne znaczenie w leczeniu chordob wirusowych, takich jak
np. HIV, ma wykorzystanie informacji o charakterze genetycz-
nym; informacja tego typu staje si¢ coraz powszechniej dostgpna.
Roéwnoczesénie coraz obszerniejsze i doktadniejsze staja sig¢ bazy
danych zawierajace informacje o poszczegoélnych pacjentach,
o przebiegu ich leczenia, o aplikowanych $rodkach medycznych,
o stosowanych procedurach leczenia i ich wynikach. Intensywnie
rozwijane sa metody symulacyjnego badania przyczyn i wynikow
leczenia chordb wirusowych oparte m.in. na metodach dynamiki
molekularnej i automatéw komorkowych; wymagaja one zorgani-
zowania dostgpu do odpowiednich mocy obliczeniowych oraz
narzedzi wizualizacyjnych. Istotna rolg¢ w decydowaniu o stoso-
waniu konkretnych medykamentéw w walce z chorobami wiru-
sowymi odgrywa dostgp do wyniki badan zamieszczane w bardzo
licznych publikacjach naukowych. Dzigki zastosowaniu technolo-
gii gridowych ViroLab umozliwi integracj¢ tych trzech wyzej
wymienionych grup uzytkownikéow. Cecha charakterystyczna
wirtualnych laboratoriéow jest ich ciagly rozwoj i udoskonalanie,
stad tez konieczne bgdzie prowadzenie badan w zakresie:

e nowych technologii systemow gridowych umozliwiajacych
efektywna realizacjg obliczen duzej skali,

e metod programowania aplikacji gridowych z wykorzystaniem
opisu semantycznego i ontologii,

e wykorzystania informacji o poprzednich eksperymentach
w wirtualnym laboratorium do ich kolejnych optymalnych re-
alizacji,

e narze¢dzi umozliwiajacych wspoétdziatanie partnerow.

3.2. Rozwodj metod wspierajacych dziatalnosé
biznesowg przedsiebiorstw

Tematyka naukowa dotyczaca zagadnien wspierania przedsig-
biorstw w codziennej dziatalno$ci realizowana byla w ramach
projektu finansowanego przez Unig¢ Europejska, pn. Pellucid [79].
Podstawowym celem bylo opracowanie elastycznej platformy
programowej dla wspomagania dziatalnosci mobilnych pracowni-
kow $redniego i wysokiego poziomu organizacji sektora publicz-
nego. Przez mobilnych pracownikow rozumie si¢ tutaj tych spo-
$réd pracownikow organizacji, ktérzy zmieniajq stanowisko pracy
przenoszac si¢ do innych departamentoéw lub jednostek w ramach
rozwoju swojej kariery zawodowej. Ich do§wiadczenie na dotych-
czasowym stanowisku jest zazwyczaj istotne i wartosciowe,
a takze godne wykorzystania przez nastgpcg. Z kolei, przenoszac
si¢ na nowe stanowisko pracy istotne jest skrocenie czasu adapta-
cji i wykorzystanie dos§wiadczen swojego poprzednika, jesli tylko
istnialaby metodyka ich gromadzenia i udostgpniania.

Rozwdj platformy przebiegat w dwdch aspektach [80-84]:
Poprawa skutecznosci i wydajno$ci organizacji przez wprowa-
dzenie formalnych dziatan prowadzacych do wychwytywania,
zapisu i ponownego udostgpniania do§wiadczen i wiedzy pra-
cownika. Przy braku tego typu dziatan opuszczenie stanowiska
pracy przez doswiadczonego pracownika wiaze si¢ ze stratami
organizacji, wyniklymi z utraty jego doswiadczen. Realizowane
to bylo przez indeksacj¢ dokumentéw oraz mozliwo$é wprowa-
dzania notatek przez uzytkownika.

Wspomaganie pracownikow w czasie podejmowania pracy na
nowym stanowisku, poprzez udostgpnienie doswiadczen po-
przednika, zgromadzonych w czasie jego dziatalnosci. Reduku-
je si¢ wtedy konieczno$¢ klasycznych szkolen, frustracje oraz
zaangazowania innych pracownikéw dla wyjasniania watpliwo-
$ci nowoprzyjgtemu. Etap ten polegal na pozyskiwaniu doku-
mentdéw z bazy wiedzy, ktére wykorzystywane byly w poprzed-
nich dziataniach podobnego typu oraz wprowadzonych po-
przednio notatek dotyczacych zblizonych zadan.

Zyskiem dla organizacji jest mozliwo$¢ ponownego wykorzy-
stania wiedzy pracownikow, jej wspotdzielenie, ewolucja ,,najlep-
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szej praktyki” oraz mozliwo$¢ wielokrotnego wykorzystania.
System tworzy mozliwo$¢ wspomagania potrzeb i mozliwosci
pracownikéw organizacji bez zasadniczych zmian istniejacych
praktyk i systemow.

W ramach prac badawczych opracowano model organizacyjnej
bazy wiedzy, wykorzystujacy ontologiczna reprezentacj¢ wiedzy
domenowo-specyficznej, mozliwos¢ jej rozwijania poprzez wpro-
wadzenia oceny podpowiedzi ze strony uzytkownika oraz zapro-
jektowano i zaimplementowano warstwe dostgpowa do repozyto-
riow dokumentéw wraz z ich semantyczng indeksacja. Praktyczna
weryfikacja w trzech przyktadowych instytucjach potwierdzita
przydatno$¢ zaproponowanych rozwiazan [85]. Badania prowa-
dzono we wspotpracy z Rutherford Appleton Lab. (UK) i Instytu-
tem Informatyki Stowackiej Akademii Nauk.

3.3. Ontologiczna reprezentacja wiedzy
dla potrzeb zastosowan gridowych
i wsparcia biznesu

W przypadku wzrostu skomplikowania zarowno zasoboéw gri-
dowych, jak i ich zastosowan niezbgdnym jest wspieranie uzyt-
kownikéw poprzez udostgpnienie wiedzy w réznych typowych
zadaniach takich jak rozwiagzywanie probleméw w danej domenie
czy wyszukiwanie danych. Moze to by¢ osiagane poprzez Wirtu-
alne Organizacje. W takim przypadku znaczaca role zaczynaja
odgrywa¢ metadane, ktore umozliwiaja indeksowanie rozlegtych
zasobow, jak 1 zarzadzanie wymaganiami uzytkownika. Do nie-
dawna, wigkszo$¢ systemow umozliwiajacych taka funkcjonal-
nos¢ opierala sig o standardowe technologie takie jak np. relacyjne
bazy danych. Jednak rozwdj i osiagnig¢cia w dziedzinie technologii
semantycznych w ostatnich latach stworzyly nowa mozliwos¢
w postaci definiowania zardéwno metadanych jak i wiedzy zgro-
madzonej w danej Wirtualnej Organizacji w sposob zunifikowany.

Unifikacja metadanych dotyczacych Gridu jak i konkretnej do-
meny [86], w sensie jednorodnego formalizmu umozliwiajacego
wykorzystanie opisu na réznych poziomach w celu anotowania
danych i opisu probleméw, umozliwia tworzenie nowej jakosci
systemOéw automatyzujacych wigkszos¢ aktywno$ci uzytkownika
Wirtualnej Organizacji. Wirtualne Organizacje moga tutaj doty-
czy¢ zarowno aplikacji naukowych (e-Science) jak rowniez apli-
kacji biznesowych. Aktywnosci uzytkownika w systemie Grido-
wym w ramach pewnej Wirtualnej Organizacji czgsto sa definio-
wane w postaci workflow, czyli specyfikacji kolejnych wywotan
serwisOw gridowych oraz wymienianych migdzy nimi danych.
W tym zakresie, krok dalej idzie projekt K-Wf Grid [54, 87], ktory
dzigki zunifikowanemu, semantycznemu opisowi wszystkich
aspektow Srodowiska Gridowego oraz domeny danej Wirtualnej
Organizacji, umozliwia tworzenie takich struktur typu workflow
w sposob automatyczny, na podstawie jedynie wstepnej specyfi-
kacji problemu przez uzytkownika. Dzigki pracom nad analiza
tekstu naturalnego w konteksécie dopasowania go do istniejacych
ontologii, mozliwe jest tworzenie takich opisow w jezyku natural-
nym. W celu stworzenia skalowalnego modelu metadanych
w projekcie K-Wf Grid, stworzono odpowiedni model polegajacy
na podziale przestrzeni poje¢ na pod-ontologie. Jednym z typow
ontologii sa tutaj ontologie ogdlne, opisujace podstawowe pojecia,
wspolne dla wszystkich Wirtualnych Organizacji, umozliwiajace
stworzenie zbioru serwisow Gridowych pracujacych na odpo-
wiednio abstrakcyjnym poziomie. Kazda Wirtualna Organizacja
definiuje swoje ontologie poprzez rozszerzanie i specyfikowanie
ontologii ogdlnych [86]. Poza zdefiniowaniem samych ontologii,
konieczne jest rowniez istnienie odpowiedniej bazy wiedzy, za-
rzadzajacej i umozliwiajacej innym serwisom oraz uzytkownikom
dostep do wiedzy w nich zgromadzonej. Taka wiasnie rolg spetnia
rozproszona, Gridowa baza wiedzy zwana Grid Organizational
Memory (GOM) (rys. 14). Umozliwia ona przechowywanie,
wnioskowanie i wydobywanie informacji, zdefiniowanej w posta-
ci ontologii [88]. Gléwna cecha tej bazy wiedzy jest jej modularna
struktura umozliwiajaca latwe poszerzanie funkcjonalno$ci na
poziomie nawet pojedynczych pod-ontologii. Funkcjonalno$¢ ta
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moze wynika¢ np. z wymagan konkretnej aplikacji, czyli dostar-
cza¢ specyficznych jezykow zapytan czy akceptowania przycho-
dzacych informacji w istniejacych juz standardach w danym $ro-
dowisku. Domys$lnie GOM wspiera OWL jako jezyk definiowania
ontologii, RDQL oraz SPARQL jako jezyki zapytan. W celu
umozliwienia modyfikowania zawartosci przechowywanych
ontologii na poziomie pojedynczych klas czy instancji ontologicz-
nych, stworzona zostata specjalna ontologia umozliwiajaca defi-
niowanie dowolnych, mozliwych w ramach jezyka OWL, zmian
jednostkowych. Zaimplementowana zostala réwniez biblioteka,
ktora umozliwia akceptowanie takich opiséw. Na tej podstawie
stworzony zostal mechanizm ewolucji ontologii w ramach danej
Wirtualnej Organizacji, umozliwiajacy rozszerzanie i aktualizo-
wanie wiedzy gromadzonej w postaci ontologii w bazie wiedzy.
Aktualizacja wiedzy jest przeprowadzana zarowno poprzez inne
komponenty systemow jak i uzytkownikow Wirtualnej Organiza-
cji [89]. W celu umozliwienia integracji z innymi systemami
GOM udostgpnia odpowiednie interfejsy takie jak Web Service
czy Gridowy WSRF. Dla uzytkownikow zostala natomiast stwo-
rzona specjalna wtyczka do $rodowiska Protege umozliwiajaca
bezposrednia pracg w zaawansowanym $rodowisku wizualnym
nad ontologiami zarzadzanymi przez GOM.

Zarzadzanie onfologiami
Ontologie moga byé przechowywane przy ufyciu rozrych wspieranych
razwiaza takich jak relacyjne bazy danych czy bardziej specyficzne takie jak
O ;*_'-, Kowar czy Sesame. Wnioskowanie moze by¢ rowniez wiaczone przy uzyciu
nidnych silnikéw wnioskuiacych takich ,ak Pellet czy Racer.
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Fig. 14. The schema of collaboration between GOM and the K-W{Grid environment

Ze wzgledu na skomplikowany proces aktualizacji wiedzy, nie-
zbgdne sa narzedzia wspomagajace ten proces, nie tylko w postaci
graficznego przedstawiania zawartosci ontologicznej bazy wiedzy,
ale wrgcz automatycznie rozszerzajace dotychczasowa wiedze.
Jednym z takich narzgdzi opracowanych w Katedrze Informatyki,
jest narzedzie wspierajace proces rozszerzania ontologicznej
wiedzy domenowej podczas procesu rejestracji nowych serwisow
gridowych opisanych za pomoca OWL-S. Przyjmuje sig, ze takie
serwisy moga by¢ opisane semantycznie za pomoca zewngtrznych
w stosunku do GOM, juz istniejacych, ontologii. Rejestracja ta-
kiego serwisu wymagataby dostosowania ontologii GOM do pojecé
stosowanych w ontologii zewngtrznej. Proces ten nie jest prosty
i wymaga wspolpracy inzynierow i administratorow wiedzy.
Poprzez wykorzystanie metod uzgadniania ontologii wspieranych
przez podobienstwo ontologii, otrzymano narzgdzie automatyzu-
jace taki proces [90]. W trakcie rejestracji nowego serwisu, pojg-
cia z zewngtrznej ontologii automatycznie mapowane sa na pojg-
cia z GOM i/lub dotaczane sa nowe, niewystgpujace w GOM’ie,
pojecia. Dzigki temu narzedziu wiedza domenowa moze byc¢
rozszerzana, a co za tym idzie mozliwe jest zwigkszenie r6zno-
rodnoéci i efektywnosci proponowanych workflow.

Dzigki uniwersalnej architekturze i elastycznej implementacji
GOM, jako baza wiedzy, moze by¢é oczywiscie stosowany
w innych zastosowaniach. Rozwazane jest tutaj m.in. wsparcie
automatycznego procesu udostgpniania aplikacji obliczeniowych
dla Grid’u [91] czy jako podstawa platformy integrujacej rdézne
heterogeniczne srodowiska Gridowe w zastosowaniach bizneso-
wych poprzez mapowanie odpowiednich pojeé¢ i1 tlumaczenie
zadan pomigdzy ich odpowiednimi komponentami [92].
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Dalsze prace nad srodowiskiem GOM ida w kierunku automa-
tyzacji procesOw zwiazanych z tworzeniem i zarzadzaniem Wirtu-
alnymi Organizacjami na poziomie semantycznym, poprzez stwo-
rzenie zard6wno odpowiednich modeli kolaboracji jak i ich ontolo-
gicznych specyfikacji. Wspolpraca prowadzona jest z wieloma
partnerami europejskimi,, w szczegbélnosci z Fraunhofer Institute
FIRST, Instytutem Informatyki Slowackiej Akademii Nauk
i Dresden University.

3.4. Optymalizacja dostepu do danych
w srodowiskach rozproszonych typu Grid

Aplikacje gridowe [93, 94] czgsto produkuja lub przetwarzaja
wielkie ilosci danych, ktore ze wzgledow ekonomicznych sa na
0got przechowywane w hierarchicznych systemach sktadowania
danych typu HSM za pomoca urzadzen o dostgpie posrednim
(ang. near-line storage). Pozwalaja one znacznie obnizy¢ koszt
przechowywania danych szczegdlnie w przypadku, gdy ilos¢
danych jest olbrzymia. Ze wzgledu na duzy rozmiar danych oraz
réznorodnosci systemow przechowywania danych i no$nikow
fizycznych pojawia sig¢ problem optymalizacji dostgpu do danych.
Prace prowadzone w Katedrze Informatyki odnosnie optymalizacji
dostgpu do danych skupiaja si¢ wokot nastepujacych zagadnien:
przyspieszanie dostgpu do duzych plikow na tasmach poprzez frag-
mentacjg, estymacja czasu dostgpu do danych i replikacja danych.

Przyspieszanie dostepu do duzych plikow na tasmach

W systemach HSM dane czgsto sa zapisywane na no$nikach ta-
$smowych ze wzgledu na mniejszy koszt przechowywania. Gdy
plik znajdujacy si¢ na tasmie jest odczytywany w wigkszosci
systemach musi by¢ najpierw skopiowany do dyskowej pamigci
podrecznej — w przypadku duzych plikow operacja ta moze by¢
czasochfonna [95]. Na dodatek bloki, ktére juz si¢ znajduja
w dyskowej pamigci podrecznej nie s dostgpne dopoki caty plik
nie znajdzie si¢ na dysku. W opracowanym podsystemie [96] duze
pliki przy zapisie sa transparentnie fragmentowane poprzez opro-
gramowanie warstwy posredniej. Taki plik widziany jest przez
system HSM jako zbioér mniejszych plikow, natomiast przez uzyt-
kownika - jako jeden duzy plik. W przypadku sekwencyjnego
odczytu takiego pliku dane sa dostgpne jak tylko odpowiedni
fragment znajdzie si¢ na dysku. Technika ta pozwala zmniejszy¢
czas odczytu catego pliku o czas potrzebny na jego odczyt z dys-
ku. Natomiast w przypadku dostepu do poczatkowych blokow
pliku (np. w przypadkach odczytu nagtowku pliku) czas ten skra-
cany jest do minimum, czyli do czasu potrzebnego na Sciagnigcie
jednego fragmentu. Umozliwia to réwniez udostgpnianie ushugi
dostarczania dowolnego fragmentu pliku.

Estymacja czasu dostepu do danych przechowywanych
w systemach HSM

Systemy HSM sktadaja si¢ ze sprzgtu do przechowywania da-
nych (najczesciej o duzej pojemnosci), serwera (lub serwerdow)
obstugujacy te urzadzenia oraz specyficznego oprogramowania do
zarzadzania systemem sktadowania danych HSM. System HSM
organizuje dostgpne urzadzenia w hierarchie i umozliwia automa-
tyczne przenoszenie (migracj¢) danych pomigdzy réznymi pozio-
mami hierarchii, tak, aby zapewni¢ minimalny $redni czas dostgpu
do danych oraz najlepszy stosunek pojemnosci do kosztu prze-
chowywania danych. Ze wzgledu na duza zlozono$¢ systemow
HSM oraz duza réznorodno$¢ urzadzen i no$nikéw przechowy-
wania danych, estymacja czasu dostgpu do danych w HSM nie jest
tatwym zadaniem. Czas dostgpu do danych zalezy od wielu
czynnikow takich jak: charakterystyka wydajnosciowa urzadze-
nia i/lub nosnika, lokalizacja danych w obrgbie nosnika, chwi-
lowe obciazenie systemu komputerowego, na ktérym jest zain-
stalowane oprogramowanie systemu HSM, wydajnos¢ podsys-
temu wejscia/wyjscia, rozmiar danych, przepustowos¢ magistral
znajdujacych si¢ na $ciezce przeptywu danych, dlugos¢ aktual-

nej kolejki zadan oraz ilo$¢ aktualnie obstugiwanych zadan,
w niektorych przypadkach nawet przyszte zadania moga powo-
dowaé zmiany w czasie dostgpu dla zadan juz znajdujacych sig
w kolejce.

W systemie estymacji czasu dostgpu do danych lokowanych
w systemach HSM, opracowanego w Katedrze Informatyki AGH,
wykorzystano symulacje dziatania takiego systemu celem otrzy-
mania czasu dostgpu [97]. W prezentowanym systemie wykorzy-
stano podejscia szarej skrzynki. Informacje na temat wewngtrzne-
g0 stanu systemu otrzymywane sa W sposob posredni poprzez
analiz¢ konfiguracji i dostgpnych dziennikéw zdarzen, urucha-
mianie narzedzi diagnostycznych dostarczonych przez producenta
oprogramowania HSM (rys. 15). Opracowana metodologi¢ wyko-
rzystano do budowy estymatoréw czasu dostgpu do takich syste-
mow jak DiskXtender [97] i Castor [98], ktore to nastgpnie wyko-
rzystano w projekcieEU CrossGrid [53].

System HSM
Stan
systemu
HSM @

Rys 15. Estymacja czasu dostgpu
Fig. 15. Access time estimation
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Replikacja danych

Replikacja danych jest wykorzystywana celem zapewnienia
wigkszego bezpieczenstwa i/lub efektywniejszego dostgpu do
danych. Wigksza dostgpnos¢ jest uzyskiwana poprzez tworzenia
pasywnych kopii danych, ktére uzywane sa wtedy jesli dane
z gtéwnej lokalizacji nie sa dostgpne z jakiego$ powodu jak np.,
brak dostgpu do sieci, awaria systemu, prace konserwacyjne.
Szybszy dostgp uzyskiwany jest poprzez wybdr najlepszej pod
wzgledem przewidywanego czasu dostgpu repliki danych. Szyb-
szy czas dostgpu mozna réwniez uzyskaé inicjujac wigksza liczbg
jednoczesnych transferow roznych fragmentéw danych z réznych
lokalizacji.

Replikacja moze by¢ statyczna lub dynamiczna (automatyczna).
W przypadku dynamicznej replikacji system sam decyduje, kiedy
i gdzie stworzy¢ nowa replike lub, ktora replike nalezy juz usunag.
Celem dynamicznej replikacji jest uzyskanie minimalnego og6l-
nego czasu dostgpu do danych dla zmieniajacych si¢ warunkéw
obciazenia i rozktadu zadan. Aby moc poprawnie funkcjonowaé
system replikacji danych musi posiada¢ informacje o obciazeniu
sieci i 0 estymowanym czasie dostgpu do danych.

Taki system automatycznej replikacji zostat zaimplementowany
w ramach projektu SGlgrid [93], w ktorym to jednym z zadan
byto stworzenia wirtualnego systemu archiwizacji danych (WSA).
Celem systemu WSA [99] jest integracja zasobow przechowywa-
nia danych w réznych osrodkach obliczeniowych w Polsce
w jeden logiczny system plikow. WSA zapewnia rowniez dostgp
do fragmentéw plikow oraz zamawianie plikéw. Architektura
systemu jest pokazana na rys. 16, natomiast wyniki przeprowa-
dzonych testow efektywnosci replikacji na rys. 17. Testy byly
przeprowadzone dla trzech réznych schematdow obciazenia okre-
slane roznym parametrem w rozkladzie Zipfa dla generowanych
zadan. Te same zadania generowane byly najpierw dla losowo
umieszczonych plikach i nastgpne powtarzane po zakonczeniu
replikacji.

W projekcie Clusterix [94] automatyczna replikacjg¢ zastosowa-
no dla systemu zarzadzania danymi [100]. Zastosowano trzy
rodzaje replikacji: replikacja poczatkowa, replikacja na zadanie
ireplikacja w oparciu o analizg statystyczna. Replikacja poczat-
kowa stuzy do automatycznego tworzenia replike potrzebnych do
obliczen danych przy uruchamianiu zadania na gridzie. W replika-
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cja na zadanie tworzone sa okre$lonej ilosci replik na zadanie
uzytkownika. Replikacja statystyczna stuzy do tworzenia replik
w oparciu o analizg statystyczng wczesniejszych zadan dostepu do
danych. W tym przypadku system sam podejmuje decyzje o stwo-
rzeniu dodatkowej repliki oraz okresla najbardziej odpowiedniej
lokalizacji dla niej.
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Rys. 16. Architektura WSA
Fig. 16. WSA architecture
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Fig. 17. Results of tests

4., Podsumowanie

Symulacja komputerowa pozwala coraz czgSciej na rezygnacje
z eksperymentdw typu ,,in vivo” lub ,,in vitro” na rzecz ekspery-
mentow ,,in silico”, dostarczajacych wnioskdw na poziomie sys-
temowym, wieloskalowym, w oderwaniu od indywidualnych
zjawisk. Odpowiada to badaniom ztozonych zjawisk otaczajacego
nas §wiata. Z kolei w zakresie wspotczesnych tendencji w rozwoju
biznesu obserwuje si¢ potrzebe globalnej wspodlpracy opartej na
wiedzy.

W celu realizacji takiego systemowego podejscia, konieczne sa
prace w zakresie algorytmow i ich efektywnej implementacji
w roznych srodowiskach obliczeniowych. Szczegélnie interesuja-
ca wydaje si¢ ostatnio tendencja obliczen gridowych i rozwoju
srodowisk gridowych z uwagi na ich elastyczno$¢ oraz potencjal-
nie duze mozliwosci, wsparta dodatkowo efektywnym wykorzy-
staniem zasobow na podstawie zgromadzonej wiedzy i do§wiad-
czenia.
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(Universiteit van Amsterdam), Prof. Roland Wismueller (Siegen
University), Prof. Vaidy Sunderam (Emory University),
Prof. Thomas Fahringer (Innsbruck University), Prof. Peter
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