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 요약

슈퍼컴퓨팅 자원들은 주로 MPI와 같은 메시지 교환 인터페이스에 기반한 통신 집적도가 높은 고성능

컴퓨팅(HPC:HighPerformanceComputing)응용 분야를 지원하는데 활용되어 왔다.반면에,대규모 계

산처리컴퓨팅(HTC:HighThroughputComputing)방식의패러다임은 주로 계산집적도가 높고(상대적

으로 적은 I/O연산),독립적인(작업들 간의 통신이 적음)많은 수의 작업을처리하는 것을요구하고 있다.

국내에서도 고에너지 물리,신약개발,핵물리와 같은 연구 분야를 중심으로 대규모 컴퓨팅 자원을 요구하

는계산처리에대한수요가증가하고있다.본논문에서는이러한HTC과학응용들에대한효율적인지원

을 국가차원의 슈퍼컴퓨팅 분산 환경에서 제공하기 위해 연구/개발되어진 대규모 계산처리 서비스

(HTCaaS:HighThroughputComputingasaService)의 전체 구조 및 구성 요소,실행 시나리오 및

실제 응용 적용 사례 등에 대해 서술한다.

■ 중심어 : 대규모 계산처리 컴퓨팅 메타작업 멀티레벨 스케줄링 대규모 계산처리 서비스

Abstract

Petascale systems(so called supercomputers) have been mainly used for supporting

communication-intensiveandtightly-coupledparallelcomputationsbasedonmessagepassing

interfacessuchasMPI(HPC:High-PerformanceComputing).Ontheotherhand,computing

paradigms such as High-ThroughputComputing(HTC)mainly targetcompute-intensive

(relativelylowI/Orequirements)applicationsconsistingofmanyloosely-coupledtasks(thereis

nocommunicationneededbetweenthem).InKorea,recentlyemergingapplicationsfromvarious

scientificfieldssuchaspharmaceuticaldomain,high-energyphysics,andnuclearphysics

requireaverylargeamountofcomputingpowerthatcannotbesupportedbyasingletypeof

computingresources.Inthispaper,wepresentourHTCaaS(High-ThroughputComputingasa

Service)whichcanleveragenationaldistributedcomputingresourcesinKoreatosupportthese

challengingHTCapplicationsanddescribethedetailsofoursystemarchitecture,jobexecution

scenarioandcasestudiesofvariousscientificapplications.

■ keyword : High-Throughput Computing Meta-Job Multi-level Scheduling HTCaaS

    

접수일자 :2014년 02월 04일

수정일자 :2014년 03월 11일

심사완료일 :2014년 03월 12일

교신저자 :김직수,e-mail:jiksoo.kim@kisti.re.kr



슈퍼컴퓨팅환경에서의 대규모 계산 작업 처리 기술 연구 9

I. 서 론 

대규모 계산이나 많은 양의 데이터 접근이 요구되는

계산과학 분야에서는 복잡한 문제 풀이를 위해 다수의

고성능 계산 자원을 동시에 활용하는 대규모 계산처리

컴퓨팅(High-ThroughputComputing)방식을 채택하여

사용하고 있다.기존의 HPC방식과는 달리,HTC방식

의 컴퓨팅 패러다임은 주로 계산 집적도가 높고(상대적

으로 적은 I/O연산),독립적인(작업들 간의 통신이 적

음)많은 수의 작업을 처리하는 것을 요구하고 있다.하

지만 계산 과학 연구자들이 직접 계산 자원을 구축하고

관리하는 데에는 추가적인 지식 습득이 요구되며,동시

에많은비용이소비된다.또한이같이직접계산자원을

구축하는 경우,실제로만족할만한성능을제공하지 못

하는 경우가 대다수이다.이러한 한계점을 해결하고자

수년간 서비스 그리드(EGI[1])또는 데스크톱 그리드

(BOINC[2])와 같은 계산 자원이 제공되어 왔으며,최근

에는 IT및 하드웨어 기술이 급속도로 발전하여 저비용

의 최첨단 자원의 활용이 가능함에도 불구하고 실제 응

용과학자또는연구자들의접근및활용에는여전히한

계가 존재한다.

국내에서도 일부 고에너지 물리,바이오와 같은 연구

분야를 중심으로 대용량 계산 처리에 대한 수요가 증가

하고있다.하지만대부분의고에너지물리실험의경우,

외국의연구소에서실제실험이수행되며기반인프라를

제공하기때문에국내연구자들은외국에서제공하는환

경을 이용하고 있는 실정이고,대용량 계산처리를 위한

기술 개발은 거의 이루어지고 있지 않다.이에 따라서,

한국과학기술정보연구원에서는 2008년도부터 신약개발

분야를 시작으로 고에너지 물리,핵물리 등의 분야를 지

원하기 위한 대규모 계산처리 환경을 개발해왔다.

현재 연구/개발 중인 “다중 응용 및 사용자 지원 대규

모 계산 작업 처리 기술(HTCaaS:High-Throughput

ComputingasaService)”은 분산되어 있는 서로 다른

종류의 계산 자원을 하나의 통합된 형태로 연동해 연구

자들에게 제공한다.다양한 종류의 계산 자원에대한 기

술적인 세부사항을 추상화하여 연구자들이 하부의 인

프라에 대해 신경 쓸 필요 없이 자신들이 실행해야 할

작업 프로세스에만 집중할 수 있게 함으로써 연구 개발

시간의 단축 및 연구 생산성 향상에 도움을 줄 수 있다.

또한,국가슈퍼컴퓨팅공동활용체제인PLSI(Partnership

& Leadership for the nationwide Supercomputing

Infrastructure)[3-5]에적용을하여국가슈퍼컴퓨팅인프라

의활용도를높이는데에도크게기여할수있다.

본 연구는 다양한 계산 과학 분야(신약개발,고에너지

물리 등)의 연구자들이 그들의 연구에 필수적인 대규모

데이터 처리 또는 반복적인 연산 작업을 위해 분산되어

있는 이기종 컴퓨팅 자원들을 하나의 통합된 형태로 연

동하여 용이하게 연구할 수 있는 서비스를 구축 및 제

공하고자 한다.([그림 1]은 이러한 HTCaaS의 개념도

를 보여주고 있음)

그림 1. HTCaaS 개념도

II. 관련 연구 

1. HTCondor  

HTCondor[6]는 Wisconsin대학의 Condor프로젝트

를 통해 개발된 (분산)작업 스케줄러로서 계산 중심 작

업(Compute-intensivejobs)에 특화되어 개발된 워크로

드 관리 시스템으로 시작하여 현재는 다양한 형태의 분

산 작업 실행 관리를 지원하는 시스템으로 발전하였다.

HTCondor에서는 작업 큐잉 메커니즘,스케줄링 정책,
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우선순위 구조,자원 모니터링 및 자원 관리 등의 기능

을 지원하며 이러한 HTCondor는 다수의 데몬

(daemon)들로 구성되어 실행된다[7].

HTCondor는 가장 오래된 HTC관련 프로젝트로서

많은 연구자들이 사용하고 있으나,그래픽 사용자 도구

와같은사용자의편의를도울수있는기능이미비해서

컴퓨터에 미숙한연구자들이 사용하기에는어려운 환경

이다.또한,HTCondor는 LoadLeveler,PBS,SunGrid

Engine과 같이 로컬 클러스터 자원 관리가 주목적인 로

컬 배치 스케줄러(LocalBatchScheduler)에 가깝기 때

문에HTCaaS가다른배치 스케줄러와같이HTCondor

를 하부 구조로서 통합할 수 있는 형태이기도 하다.

2. DIRAC (Distributed Infrastructure with 

Remote Agent Control)

DIRAC[8]프로젝트는 분산되어 존재하는 고성능 컴

퓨팅 자원을 필요로 하는 사용자 커뮤니티(예를 들어

LHCbCollaboration[9]등)를 위한 그리드 솔루션으로

서 특정 사용자 커뮤니티와 다양한 컴퓨팅 자원들 사이

에 하나의 미들웨어 계층을 형성하여 다양한 자원에 대

해 최적화되고 안정적인 활용을 가능하게 해준다.

특히 DIRAC에서는 HTCaaS와 같이 ‘파일럿 작업

(PilotJob)’이라는 개념을 사용하는 프레임워크 접근 방

식을 중심으로 설계되었다.파일럿 작업은 가용 컴퓨팅

자원에 보내져 중앙 WMS(Workload Management

System)큐 내의 적절한 작업을 실행시켜주는 역할을

하며 작업 할당을 제공받기 이전에 먼저 수행 환경을

검사하는데,문제가 발생하는 경우 DIRACWMS프레

임워크로 문제사항을 알리게 된다.이러한 구조는 사용

자의 작업을 배치하기 이전에 수행되어 전체 부하에 영

향을 미치지 않아 효율적으로 실행된다.

DIRAC은 연구자들이 변수를 바꿔가며 대규모 응용

계산을 실행해볼 수 있게 하는 파라미터 스윕

(ParameterSweep)기능을 제공하지 않는 단점이 있다.

3. Falkon(A FAst and Light-weight tasK 

executiON framework) 

Falkon(AFAstandLight-weighttasKexecutiON

framework)[10]은 MTC(Many-TaskComputing)특

성을 갖는 응용을 지원하기 위한 미들웨어이다.보통

MTC[11]란,서로 독립적으로 수행되는 작업들 간 파일

을 통해 데이터를 주고받는 느슨하게 연결된 계산

(looselycoupledcomputing)모델로,주로 백만 개 또는

그 이상의 대규모 작업들을 수행하거나,상대적으로 작

업 수행 시간이 짧은 작업(초,분 단위의 작업)또는 데

이터 중심 작업(Dataintensivetasks)이 이에 해당된다.

즉,짧은 시간 내에 많은 양의 자원을 사용하는 작업들

을 의미하는데,Falkon에서는 이러한 특성을 갖는 작업

들의 성능을 극대화하기 위한 실행 모델을 반영한 구조

를 갖는다.Falkon역시 HTCaaS와 유사한 아키텍처를

가지고 있으나,HTCaaS는 Pull모델에 기반한 작업 프

로세싱(Falkon은 Push기반)과 사용자 편의성을 위한

다양한 클라이언트를 제공한다는 점에서 좀 더 실제 사

용자를 위한 서비스에 가깝다고 할 수 있다.

4. AliEn (Alice Environment)

AliEn[13]은 다중 사용자를 지원하는 작업 실행 환경

의 대표적인 예로,유럽입자물리연구소(CERN)의 강입

자 충돌 실험의 하나인 ALICE(ALargeIonCollider

Experiment)[12]를 지원하기 위해 개발된 그리드 프레

임워크이다.ALICE는 입자충돌을 통해 생성되는 신호

처리 및 데이터 생성,데이터 가공,처리,분석 등의 일

련의 과정을 거치게 되는데 이 때 생성되는 방대한 양

의 데이터를 전 세계에 흩어져 있는 연구자들에게 손실

없이 효율적으로 처리하고 분석하게 하기 위해 설계되

었다.AliEn은 2001년부터 현재까지 다수의 데이터챌

린지를 통해 그 성능 및 안정성이 검증되었다.2009년

11월,최초로 가속기로부터 실제 데이터를 얻는데 성공

했고,2010년부터 양산되는 많은 양의 데이터를 처리하

고 분석하고 있다.

그러나 ALICE실험만을 위해 만들어진 HTC환경

이기 때문에 다른 응용을 지원하지 못하고,클라우드 자

원을 이용할 수 없는 단점을 가지고 있다.2011년 이후

로 개발이 중단된 상태이다.
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5. DIANE (DIstributed ANalysis Environment)

스위스 CERN에서 개발한 DIANE[14]은 기존 그리드

미들웨어 위에서 동작하는 상위 수준 미들웨어로서,하

위 수준의 컴퓨팅 자원들과 최상위의 응용 프로그램을

연결하는 경량 프레임워크이다.DIANE은 분산된 마스

터/워커 모델에 기반을 두어 응용 프로그램의 워크플로

우를 관리한다.관련된 기본적인 가정은 한 응용프로그

램이 여러 개의 작은 독립적인 태스크로 쪼개질 수 있

다는 것이다.이 가정은모든 응용프로그램에 적용될 수

는 없지만 고에너지물리(HighEnergyPhysics)나 바이

오 인포매틱스(Bio-Informatics)응용 등 많은 분야들

에 있어 적합하다.

DIANE역시 그리드 환경에서 만들어진 미들웨어라

서 클라우드 자원이나 슈퍼컴퓨팅 자원으로의 확장성

은 떨어지는 단점을 가지고 있다.

6. HPCaaS (HPC as a Service)

본 논문에서 설명하는 HTCaaS와 유사한 이름을 가

지고 있는 HPCaaS[20]도 기본적으로는 슈퍼컴퓨팅 자

원을 다중 사용자 및 다양한 과학 응용들의 지원에 사

용하고자 하였다.단일 응용의 성능을 최대한 끌어내기

위한 전용 HPC시스템 구축보다는 이러한 시스템을 보

다 다양한 응용에 동시 적용하면서 적절한 스케줄링을

통한 자원배분을 통해 전체적인 생산성 및 유연성을 증

가시킬 수 있음을 보이고 있다.

그러나 3장에서 설명하듯이 HTCaaS는 주로 지원하

는 응용들이 독립적이고 많은 수의 작업들로 구성이 되

어 있으며,이러한 응용들의 효과적인 지원을 위해서는

대규모 자원의연동이 필수적이다.이를 위해 파일럿 작

업에 기반한 멀티레벨스케줄링(Multi-levelScheduling)

기법을 사용함으로써 단순히 주어진 클러스터 자원을

배분하기만 하는 HPCaaS에 비해 높은 유연성,확장성

그리고 다양한 스케줄링 기법의 개발을 가능하게 하는

장점이 있다.

III. HTCaaS(High Throughput 

   Computing as a Service)

HTCaaS는 다양한 자원의 효율적인 연동 및 스케줄

링을 위해 파일럿 작업의 형태인 에이전트(Agent)에 기

반한 멀티레벨 스케줄링(Multi-levelScheduling)기법

을 사용하고 있다 (로컬 배치스케줄러를 통한 에이전트

실행으로써 자원을 확보하고,작업들은 별도의 큐를 통

해 배포 및 실행함).본 논문에서는 PLSI의 다중 클러

스터 자원을 사용하기 위한 기술과 사용자의 편의성을

돕기 위해 개발된 그래픽 사용자 인터페이스(GUI:

GraphicUserInterface)와 커맨드 사용자 인터페이스

(CLI:CommandLineInterface)등에 대해 소개한다.

1. HTCaaS 구조 및 작동 방식

그림 2. HTCaaS 전체 시스템 구조도 

HTCaaS의 구조 및 동작 방식은 다음과 같다.사용자

는 GUI또는 CLI형태로 제공되는 HTCaaS클라이언트

를 통해 HTCaaS서버에 접속하여 로그인(Account

Manager를 통한 인증 작업 수행)을 한 후,작업 제출을

위한 작업 생성과정을 수행한다.작업 생성 후,작업 전

송을 요청하면 먼저 사용자 코드와 데이터가 서버 측

저장소에 저장되며,그 후에 메타 작업 메시지를 생성해

작업 큐에 전달 후,관련 정보를 모니터링을 통해 데이

터베이스에 저장한다.메타 작업은 JobManager에 의

해 서브 작업으로 나눠져 작업 큐에 들어간다.

한편,AgentManager는 주기적으로 등록되어 있는

하부계산 자원들의상태를 모니터링하고,이 정보를데

이터베이스에 유지한다.동시에 작업 큐에 사용자의 작

업이들어온 것을주기적으로 확인하며,그 때마다적절
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한 하부 계산 자원을 선택하여 에이전트를 실행시킨다

(하부 자원을 담당하는 로컬 배치 스케줄러 작업으로서

에이전트를 실행 -각 배치 스케줄러에 특화된 작업 스

크립트로 표현됨).에이전트가 실행되면먼저 작업큐에

서 서브작업메시지를 가져오고,이 정보를바탕으로 저

장소에서 사용자 코드와 데이터를 가져와 이를 설치하

고실행한다.작업 실행이 완료되면그 결과를 저장소에

저장하고,관련 정보를 모니터링 서비스를 통해 데이터

베이스에 반영한다.에이전트는 작업을 처리하면서 주

기적으로 자신의 상태와 작업 상태를 기록하게 되며,이

정보는 AgentManager또는 JobManager가 에이전트

의 수행 에러 혹은 작업 실패의 경우 장애 복구를 하기

위한 메커니즘으로 활용된다.

HTCaaS에서는 작업과 에이전트에 대한 정보를 저장

하기 위해 MySQL데이터베이스를 사용하고 있으며,

DBManager라는 내부 모듈(다른 Manager들과 달리

PublicAPI를 제공하지 않음)을 통해서 WebService

Interface로 제공하고 있다.사용자는 전체 작업의 진행

상황을 클라이언트를 통해 확인할 수 있고,완료된 작업

에 대해서는 저장소로부터 그 결과를 로컬 컴퓨터로 가

져올 수 있다.

[그림 2]는 HTCaaS의 전체 구조를 도식화한 것이며,

[그림 3]은 앞서 설명한 과정을 포함한 전체 실행 시나

리오를 나타낸다.(① Login② UserInputData③

MetaJobSubmit④ AgentSubmit⑤ JobRequest&

Dispatch⑥UserDatarequest/distribute⑦Execution

&Monitoring⑧ UserOutputData⑨ Results)

그림 3. HTCaaS 실행 시나리오

작업 제출을 위해서는 사용자의 등록 및 로그인 과정

이 요구되며 이는 AccountManager를 통해 수행된다.

등록이 된 사용자에 한하여 인증서와 계정 유효성을 검

사하게 되며,사용자의 인증서가 유효함이 증명되면 작

업 제출이 가능하다.작업 제출 또는 실행 과정 중에는

HTCaaS의 여러 모듈에서 AccountManager로의 접근

이 다수 요청되는데,가령 UserDataManager모듈을

통해 사용자의 데이터를 저장소로 옮기려 하는 경우에

AccountManager를통해사용자계정정보를얻어데이

터를 업로드 또는 다운로드가 가능하며,작업 제출 시에

는 사용자에게 허용되는 컴퓨팅 자원 종류를 얻을 때에

AccountManager를거쳐그정보를전달받을수있다.

이기종 자원을 지원하기 위해 HTCaaS는 자체 사용

자에 대한 인증 및 사용하고자 하는 자원에 대한 인증

이 필요하다.본 논문에서 사용된 PLSI환경에서는 1단

계는 HTCaaS사용자인지 검사하고,2단계는 PLSI사

용자인지 검사를 하게 된다.[그림 4]는 HTCaaS에서

지원하는 인증 과정을 도식화한 것이다.사용자

(HTCaaSClient부분)는 사용자의 아이디와 패스워드,

그리고 (PLSI사용자인 경우)PLSI인증서를 입력하고

HTCaaS 서비스 내의 Account Manager를 통해

HTCaaS사용자리스트와PLSI인증이모두유효한지를

검사받는다.이러한 다단계 인증 체계는 사용자에게는

보이지 않고 단일한 인터페이스로 표현되고,결과적으

로 인증의 유효성 검사 결과만이 전달된다.

그림 4. HTCaaS 인증 구조 
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2. HTCaaS 구성요소

HTCaaS는 [그림 2]의 전체시스템 구조도에서 보는

바와 같이 AccountManager,UserDataManager,Job

Manager,Monitoring Manager,Agent Manager,

Agent등으로 이루어져 있다.

2.1 Account Manager

AccountManager는 기본적으로 4가지 기능(로그인,

인증 관리,사용자 관리,사용자 정보 관리)을 한다.로

그인은 사용자의 아이디와 패스워드를 입력받아 인증

관리 기능을 통해 그 유효성을 검사 후,검사 결과를 돌

려준다.인증 관리에서는 로그인 모듈에서의 사용자 식

별 요청을 처리하고 클라이언트로부터 인증서 검사를

위해 전송되는 암호화된 메시지를 통해 PLSI데이터베

이스,웹 서비스와의 통신을 수행하고 인증서 유효성 검

사 결과를 돌려준다.HTCaaS사용자 인증 검사를 위해

DBManager에 사용자 ID존재 여부와 암호 일치 여부

를 검사 후 그 결과를 반환한다.

2.2 User Data Manager

UserDataManager는 사용자가 제출한 메타 작업에

요구되는 입력 데이터를 업로드하거나,에이전트에 의

해 처리가 끝난 결과 데이터들을 전송하는 역할을 담당

한다.이때 필요한 데이터들은 별도의 저장소에 저장되

어 있으며 에이전트나 사용자가 데이터에 대해 요청하

면 파일 전송 프로토콜을 통해 필요한 곳으로 데이터를

보낸다.또한 파일 및 디렉터리 관리는 별도의 사용자

인증 과정을 거쳐 각 사용자 별로 독립적으로 이뤄진다.

2.3 Job Manager

JobManager는 크게 작업 제출,상태 검사,작업 취

소,작업 결과 확인 등의 4가지 기능을 수행한다.작업

제출은 사용자가 메타 작업을 제출 시,사용자 아이디와

작업 스크립트 파일이 전달되고 작업이 서브 작업으로

나뉘어 작업 큐에 들어가면 그 작업 정보들이 DB

Manager를 통해 HTCaaS서버의 데이터베이스에 저장

된다.각각의 메타 작업들은 메타 작업 ID에 의해 구분

되는데,이를 통해 작업 상태 검사 모듈에서 작업 상태

를 확인한다.작업 상태 검사 모듈에서는 작업 상태 검

사 요청을 받으면 작업 ID(Meta&SubJobID)정보를

Monitoring모듈에 요청하여 실제 작업 수행 상태에 대

한 정보를 제공받는다.사용자(Client)가 작업을 취소하

려는 경우에는 취소 모듈에 작업 정보를 전달하여 취소

요청을 하며 모니터링 모듈에 작업 플래그를 변경함으

로써 작업 취소를 유도한다.최종적으로 완료된 메타 작

업의 결과는 작업 결과 모듈을 통해 작업 결과 정보를

제공받고,결과 데이터를 UserDataManager에 요청하

여 결과 파일을 사용자에게 전달한다.

2.4 Monitoring Manager

MonitoringManager는 기본적으로 에이전트 모니터

링과 작업 모니터링으로 구성된다.에이전트 모니터링

의 경우,현재 동적으로 실행 중인 에이전트들을 모니터

링 하여 자원 확보에 대한 장애 복구 또는 동적 자원 할

당에 필요한정보로 활용된다.작업 모니터링은 현재 에

이전트들이 실행 중인 작업들에 대한 정보를 메타 작업

과 이를 구성하는 단위 작업들로 관리하게 되며,이는

작업 실패 복구 및 사용자에게 작업 수행 상태,진행 경

과 및 결과를 알려주는데 활용된다.

2.5 Agent Manager

AgentManager는 백엔드 자원 초기화,입력 큐 검사,

에이전트 워커 실행,에이전트와 CE정책,자원 선택,

에이전트 워커 제출,에이전트 상태 검사 관리 도구로

구성된다.백엔드 자원 초기화에서는 관리자에 의해 요

청된 자원 초기화(Init)요청에 따라 수행되며,자원의

정보를 제공 받은 후 DBManager에게 그 정보를 전달

한다.

2.6 Agent

Agent모듈은 작업 요청,입출력 파일 요청,응용설

치,응용 실행,출력 파일 검증,에이전트 시작/정지로

총 6단계로 크게 나누어진다.먼저 해당하는 사용자 큐

로부터 작업을 확인하여,큐에 작업이 존재하면 작업에

관련된 명세가 서술되어 있는 서브작업메시지를 가져

온다.이 작업 메시지에는 실행파일 및 입력 파일의 위
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치,출력 파일의 위치,파라미터 스윕의 방법 등이 명시

되어 있다.작업 메시지에 명시되어 있는 입력파일들을

UserDataManager로부터 가져온 후,해당하는 응용

프로그램의 설치 및 응용실행을 시작한다.작업이 끝나

면 최종 출력 결과 파일이 유효한지 검사한 후 유효하

다면 검증을 마친 후 다음 작업의 실행을 준비한다.이

때 중간 작업 및 에이전트의 상태가 변할 때 마다 DB

Manager를 통해 작업 및 에이전트정보를 기록하며,일

정한 주기마다 에이전트 신호를 보냄으로써 에이전트

및 작업의 실행 유무를 판단한다.

3. HTCaaS 클라이언트

HTCaaS는 다수의 작업을 제출하고 또 관리하는데

용이하도록 간단하고 편리한 사용자 인터페이스를 제

공한다.이를 위해 HTCaaS에서는 두 가지 방식의 클라

이언트를 제공한다.하나는 텍스트 방식의 사용자 인터

페이스인 CLI(CommandLineInterface)이고,다른 하

나는 eclipse의 RCP(RichClientPlatform)를 기반으로

한 그래픽 사용자 인터페이스(GUI)이다.

3.1 HTCaaS CLI 클라이언트 

그림 5. CLI 실행 화면 

HTCaaSCLI(CommandLineInterface)[그림 5]는

명령어 기반 인터페이스에 익숙한 과학 전문가들을 위

한 클라이언트로,작업 준비 및 제출 등의 인터페이스를

HTCaaS에서 정의된 간단한 명령어를 통해 이용할 수

있다.다수의작업을 제출하고관리하기 위해 미리 정의

된 명령어를 통해 용이하게 수행 가능하며 또한 리눅스

의 기본 명령어들을 사용할 수 있어 명령어 기반 인터

페이스에 친숙한 사용자의 경우 더욱 편리하게 활용 가

능하다.HTCaaSCLI는 Java로 개발되어서 윈도우즈,

리눅스,맥 OS모두에서 사용 가능하도록 지원되며,다

양한 CLI명령어[표 1]를 제공하고 있다.

명령 설명

htcaas-job-submit 작업 제출 

htcaas-job-status 작업 상태 보기

htcaas-job-output-view 작업의 결과 파일 리스트를 보기

htcaas-job-output-get 작업의 결과 파일들을 다운로드

htcaas-job-log 작업의 로그 보기

htcaas-file-list
원격 서버(ftp서버)에 (특정 위치의) 
파일 리스트 보기

htcaas-file-put
로컬에 존재하는 특정 파일을 원격 
서버(ftp)로 업로드

htcaas-file-get
원격 서버(ftp)에 위치한 특정 파일
을 로컬로 다운로드

표 1. HTCaaS CLI 명령어 

3.2 HTCaaS GUI 클라이언트

HTCaaS는다수의작업을제출하고또관리하는데용

이하도록간단하고 편리한사용자 인터페이스를제공한

다.이를 위해 그래픽 사용자 인터페이스를 제공한다.

그림 6. HTCaaS GUI 메인 화면

[그림 6]은 로그인에 성공하면 제공되는 기본 사용자

인터페이스 (초기)화면으로 메인 화면에 해당한다.메

인화면은크게3개의부분으로 기능에 따라 나눌수 있

다.왼쪽 부분은 프로젝트 목록으로,사용자가 생성한
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모든 프로젝트를 보여준다.오른쪽 윗부분은 사용자가

제출할 작업을 기술하고 제출하는 부분이고,나머지 한

부분(오른쪽 아래 또는 가장 오른쪽에 위치하게 됨)은

제출한 작업 상태를 모니터링 하거나 클러스터 상태 또

는 명령어에 대한 정보 리스트를 제공한다.

4. 응용적용사례

대규모 계산을 요구하는 용용 가운데 신약개발 분야

의 Autodock3,고에너지 물리 가속기 시뮬레이션 분야

의 Madgraph5+PYTHIA를 이용하여 실험을 해보았다.

4.1 신약개발 분야

가상 스크리닝은 신약개발을 위한 첫 단계로 주어진

질병의 타겟 단백질에 대해서 화합물 도킹을 이용한 계

산을 통해 신약후보물질을 찾아낸다.도킹 알고리즘 중

에 Autodock3[15]를 활용한 계산을 이용하면 하나의 도

킹을 계산하는데 평균적으로 20분 정도가 소요되고,30

만개의 화합물을 대상으로 하면 39년 정도의 시간의 소

요된다.

사용되어지는 데이터는 단백질,화합물 등이 있는데,

단백질은PDB파일로평균적으로400KB크기를가지고,

화합물 역시 PDB파일로 평균적으로 2∼3KB크기이며,

30만개를 기준으로 1GB정도의 저장 공간이 필요하다.

결과 파일은 DLG파일로 평균적으로 400KB크기이며

실험 시나리오는 다음과 같다.

1.단백질 PDB에서 단백질을 구성하는 아미노산 및

금속기둥의단백질 구성성분을 제외한 다른 분자

들을 제거

2.단백질 PDB,화합물 PDB를 PDBQT로 변환

3.AutoGrid를이용해,에너지 값계산을위한그리드

와그리드파라미터값을계산하기위한GPF파일

생성

4.AutoGrid를 수행하여 화합물 주변에 그리드를 생

성

5.Autodock3를 계산하기 위한 DPF파일을 생성

6.DPF파일을 이용하여 Autodock3계산을 수행

7.결과 파일인 DLG파일 획득

이러한 과정을 거쳐 SARS(중증 급성 호흡기 증후

군)에 대한 대규모 신약후보물질탐색을 수행하였으며,

그리드 자원을 활용하여 110만개의 화합물을 대상으로

평균 2500개의 CPU를 동시 활용하여 실험을 하였고,

총 42년의 계산을 11일 만에 완료하였다[16][17].

PLSI자원을 활용한 경우는 50만개의 화합물을 대상

으로 평균 1000개의 CPU를 활용하여 약 2주 만에 작업

을 끝낼 수 있었다.

4.2 고에너지물리 (High Energy Physics)

고에너지 물리 분야에서는 고에너지 가속기 실험을

통해 얻어지는 데이터의 예측 및 검증을 위한 대용량

MonteCarlo(MC)시뮬레이션 데이터를 분산 처리하

여 HTCaaS에 적용하였다.고에너지 입자 충돌 프로세

스가 가속기 내 검출기에서 관측되는 현상을 시뮬레이

션 하는 프로그램인 MadGraph5[18],PYTHIA[19]를

조합하여 실행 후 결과를 얻을 수 있었다.

응용의 실험에 사용된 데이터는 출력파일이 파라미터

스윕 범위에 따라 분할 개수가 결정되며,분할 개수가

500인 경우 결과 파일 하나의크기는 약72.4MB정도가

되었다.이러한 연구는 고에너지 물리 분야뿐만이 아니

라 MadGraph5,PYTHIA와 같은 프로그램을 이용하는

천체물리 등 유사 분야에 적용 가능할 수 있어서 향후

새로운 응용 적용에 가이드라인을 제시할 수 있었다.

PLSI자원을 활용하여 약 1천만 개의 이벤트 시뮬레

이션을 평균 500개의 CPU를 활용하여 2시간 만에 끝낼

수 있었다 (3.5GHz쿼드코어 머신에서 약 8일 소요).

4.3 핵물리 (Nuclear Physics)

핵물리분야는가속기물리의다체계산(N-bodyPhase

SpaceCalculation)에적용하여실험을하고 있는상황이

다.현재PLSI에서HTCaaS를이용해몇차원위상공간

계산까지 가능한지 테스트함으로써 실제 핵입자 물리

이론 연구에 도움을 줄 수 있도록 하고자 한다.

IV. 결론 및 향후 과제

기존의 그리드 기반의 HTCaaS 시스템을 확장한
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PLSI기반의 HTCaaS시범 서비스를 제공하여 신약개

발,인공위성 구조 최적설계,고에너지 물리,의학물리

등의 국내외 커뮤니티 활용을 지원하였다.향후더 많은

수의 국내 대학 개발 연구팀에게 국가 슈퍼컴퓨팅 인프

라를 포함하는 대용량의 계산 자원을 활용할 수 있도록

개발할 예정이다.

HTCaaS는 분산되어 서로 다른 특징을 갖는 인프라

구조로 구성된 계산 자원들을 하나의 통합된 형태로 연

구자들에게 제공한다.즉,본 연구를 통해 다양한 계산

과학 분야의 응용 연구자들은 분산되어 존재하는 고성

능 컴퓨팅 자원으로 쉽게 접근이 가능하며,컴퓨팅 자원

으로의 계산 작업 구성 및 제출의 자동화를 통해 용이

하게 연구 수행을 할 수 있다.이로써 국내 계산과학 분

야의 연구 생산성을 높이고,국가 슈퍼컴퓨팅 인프라의

활용도를 높이는 데에도 크게 기여할 수 있다.

슈퍼컴퓨터 인프라 기반의 HTCaaS시범 서비스를

구축하고,연구자가 쉽게 사용할 수 있게 HTCaaSGUI

및 CLI클라이언트를 제공하여 서비스에 대한 접근성

을 높임으로써 국가 슈퍼컴퓨팅 자원을 효율적으로 사

용하고,다양한 응용 분야에 활용될 것으로 기대된다.
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