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Resumen

Las técnicas de microscopia por fluorescencia y la capacidad de etique-
tar proteinas en ambientes celulares han marcado un antes y un después en
la forma de estudiar las células. La espectroscopia de correlacion de fluo-
rescencia y las técnicas relacionadas son extremadamente 1tiles para medir
cuantitativamente el movimiento de moléculas en células vivas. Este proyec-
to presenta la aplicacion de técnicas y paradigmas de computacion cientifica
de alto desempeiio para complementar el anélisis de las fluctuaciones de fluo-
rescencia por medio de simulaciones estocasticas. En el contexto del proyecto
se propone y se desarrolla una aplicacién en una infraestructura cloud de
computacion distribuida para ejecutar simulaciones que representan los com-
plejos procesos bioldgicos celulares, mediante el diseno de una arquitectura
altamente escalable y accesible a los usuarios. Se desarrolla un algoritmo Ma-
pReduce en un clister en el cloud utilizando la tecnologia Microsoft Azure.
El algoritmo permite la ejecucién paralela de diversas simulaciones, inde-
pendizando la ejecucion de los recursos de computo locales de los usuarios.
La evaluacion experimental demuestra la correctitud de la implementacion
desarrollada y su utilidad como herramienta de computacion cientifica en el
cloud.

Este proyecto ha recibido el apoyo del programa “Microsoft Azure for
Research Award program” (2014)
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Capitulo 1

Introduccion

En la actualidad, es cada vez mas comun la utilizaciéon de software y re-
cursos informéticos para resolver problemas de diversa indole y caracteristi-
cas. Una de las areas en las que la implantacion de sistemas computacionales
ha cobrado mayor importancia a lo largo de los iltimos anos es en el desa-
rrollo de proyectos cientificos. La evolucién tecnoldgica de las distintas disci-
plinas cientifico-técnicas ha pasado de centrarse en el perfeccionamiento de
los instrumentos de deteccién (incluyendo mejores sistemas de secuenciacién
en biotecnologia, mejores detectores de particulas en fisica de altas energias,
etc.) a preocuparse por la capacidad de analizar grandes volimenes de datos
producidos por instrumentos cada vez méas capaces y veloces.

El desarrollo cientifico que se ha alcanzado en los ltimos afios ha sido
posible gracias al avance tecnolégico e investigaciéon para cada una de las
diversas disciplinas. Sin embargo, dichos progresos no resultan tan signifi-
cativos si no se dispone de herramientas que permitan almacenar, procesar,
visualizar y comprender la gran cantidad de datos producidos. A la vez, es-
ta evolucién ha hecho que las instalaciones cientificas hayan aumentado su
complejidad intrinseca, trasladando la complejidad de las partes al control
del todo. Esta situacién hace inevitable la utilizacién de técnicas altamente
avanzadas procedentes de la ingenieria de software que permitan abstraer
parcialmente la complejidad de dichos sistemas.

Actualmente existe una creciente tendencia en tecnologias de la infor-
macién y computacién cientifica, a la cual se denomina Cloud Computing o
simplemente cloud [29]. Dicha tendencia se ha convertido en un paradigma
que permite ofrecer servicios de computacién a través de Internet, donde
sistemas de pequeno a gran porte trasladan sus recursos de procesamiento
y almacenamiento de datos a grandes centros de datos que proporcionan
servicios donde se paga por lo que se consume.

El proyecto que se describe en este informe surge de una iniciativa cola-
borativa e interdisciplinaria entre el Departamento de Ciencias de la Compu-
tacion de la Universidad de Buenos Aires (Argentina) y el Centro de Célculo
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de la Universidad de la Repiblica (Uruguay). Frente a la creciente necesi-
dad de manejar grandes volimenes de datos dentro de periodos de tiempo
razonables y con altas exigencias de desempeno, se plantea el abordaje de
un problema de caracter bioldgico en el cual se pretende develar el complejo
proceso que ocurre en los estadios iniciales del desarrollo embrionario. Para
llevar a cabo el proyecto se propone utilizar computacion distribuida en el
cloud para alojar y procesar el software de simulacién, que representa y mo-
dela la compleja realidad en cuestién, dando soporte a multiples usuarios de
forma simultdnea.

Las principales motivaciones que propulsaron el desarrollo del proyecto
incluyen facilitar la usabilidad de las aplicaciones de software de caracter
biolégico que modela la realidad planteada, independizar las ejecuciones de
dichos programas del ambiente local del usuario e innovar en el drea cientifica
bajo el paradigma de computacion distribuida en el cloud. De la mano de
estas motivaciones se encuentran las principales contribuciones desarrolladas
en el marco del proyecto:

= La aplicacién de técnicas de computacion cientifica de alto desempeno
para resolver el problema de simular complejos procesos biolégicos.

= Desarrollar un sistema con procesamiento de datos en paralelo, desple-
gado en una infraestructura de alto desempeno utilizando el paradigma
de Cloud Computing.

» Facilitar la configuracién y usabilidad de las aplicaciones de software.

En el contexto del proyecto se implementa una arquitectura altamente es-
calable y accesible haciendo uso de algoritmos empleados en la resoluciéon
de problemas de computacién de alto desempeno. Los resultados obteni-
dos muestran que es posible adaptar sistemas cientificos, como simulaciones
bioldgicas, en una arquitectura distribuida en el cloud, logrando una parale-
lizacién de ejecuciones mediante el modelo de programacién MapReduce. La
solucién implementada muestra resultados promisorios en la construccion de
arquitecturas escalables y tolerantes a fallos para la adaptacién de sistemas
cientificos.

El resto del informe se organiza de la siguiente manera. El capitulo 2
introduce los principales conceptos de cloud y analiza los principales pro-
veedores de infraestructuras cloud. En el capitulo 3 se describe el problema
biolégico que se aborda asi como la distribucion de tareas y organizacion del
proyecto. Y también se presenta una resena de trabajos previos vinculados
con el desarrollo del proyecto actual. El capitulo 4 presenta los principales
aportes del proyecto describiendo de forma exhaustiva la arquitectura del
sistema, desarrollado. En el capitulo 5 se aborda en detalle la implementa-
cion llevada a cabo y las tecnologias empleadas durante el desarrollo. En
el capitulo 6 se explican las pruebas realizadas y los resultados obtenidos.
El capitulo 7 obra como resumen presentando las conclusiones generales del
proyecto y describiendo por ltimo las principales lineas de trabajo futuro.



Capitulo 2

Cloud Computing

2.1. Introduccion

Cloud Computing (también llamado computacién en el cloud) es una
tendencia en tecnologias de la informacién y computacion cientifica que tras-
lada recursos de procesamiento y almacenamiento de datos de sistemas de
pequeiio a gran porte a extensos centros de datos que proveen servicios de la
categoria “paga por lo que usas”. Dentro de los recursos que son proporcio-
nados por el cloud se encuentran: redes, servidores, almacenamiento de datos
y servicios como software, entre otros. Una de las principales caracteristicas
que el cloud presenta es la rapidez con la que es posible obtener nuevos re-
cursos y liberarlos sin interaccién con el proveedor de servicio, asi como un
minimo manejo administrativo. Gracias a la facilidad con la que es posible
obtener y liberar recursos, el usuario percibe la ilusién de que los mismos son
infinitos sin existir una gran inversién en infraestructura. El uso del cloud
conlleva un beneficio econémico, ya que al pagar sélo por los recursos uti-
lizados se minimiza la cantidad de recursos ociosos. El paradigma de cloud
computing promueve la disponibilidad de los recursos de computo y servicio,
permitiendo el uso por parte de clientes heterogéneos y estd compuesto por
tres modelos de servicio y cuatro modelos de despliegue [30].

2.2. Conceptos relacionados

En esta seccion se presentan conceptos relacionados al cloud que se uti-
lizan a lo largo de los capitulos siguientes.

Clister. Es un conjunto de recursos tecnolégicos (generalmente compu-
tadoras) unidos mediante enlaces de alta velocidad en una red de area local.
Un clister provee un ambiente de procesamiento paralelo para aplicaciones
que tengan la capacidad de dividir su ejecucion y procesamiento entre los
diferentes nodos. Entre los objetivos de un clister se encuentran: mejorar
el rendimiento (performance), la disponibilidad y la confiabilidad respecto a

3
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una unica computadora. Al utilizar un clister, las tasas de errores se reducen
mientras la disponibilidad y confiabilidad aumentan, ya que caracteristicas
inherentes al clister son la redundancia y recuperacién ante fallos [17].

HPC-Clister. Incorpora una arquitectura de software implementada so-
bre clusters de forma de proveer alto rendimiento y procesamiento paralelo
de datos, para aplicaciones que hacen uso de grandes cantidades de infor-
macién (Big Data).

Centro de datos. Un centro de datos (data center) es un edificio (o una
seccién del mismo) destinado a albergar una sala informética y sus édreas
de soporte. La infraestructura de un centro de datos estd conformada por:
espacio fisico para la instalacion de equipos informaticos, red de conexion a
Internet y red privada, servicios de operacién y supervisién de los compo-
nentes que la conforman.

Big Data. Son conjuntos de informacién de tal magnitud y complejidad
que su procesamiento resulta impracticable utilizando manejadores de base
de datos tradicionales.

Multi-Tenancy. En este modelo una sola instancia del software se ejecuta
en un servidor y sirve a multiples clientes. El software en el servidor parti-
ciona su informacién y configuracién de manera virtual sirviendo de forma
especifica a cada cliente.

Virtualizacion. La idea de la virtualizacién es poder crear servidores, al-
macenamiento, redes y hasta aplicaciones virtuales sobre méaquinas fisicas.
Esta abstraccién es clave en el cloud ya que permite un acceso ubicuo. Para
crear sistemas de hardware virtual, suelen utilizarse hipervisores.

Hipervisor. Un hipervisor o monitor de maquina virtual (virtual machine
monitor) es una plataforma que permite aplicar diversas técnicas de control
de virtualizacién para utilizar, al mismo tiempo diferentes sistemas operati-
vos en una misma computadora.

API. La interfaz de programacién de aplicaciones, del inglés API (Appli-
cation Programming Interface), es el conjunto de subrutinas, funciones y
procedimientos (o métodos) que ofrece cierta biblioteca para ser utilizada
por otro software como una capa de abstraccion.

Proceso maestro. En un sistema que sigue el modelo maestro—esclavo, el
proceso maestro se encarga de lanzar, coordinar y monitorear la ejecucion
de los procesos esclavos. El proceso maestro envia los datos a procesar a los
procesos esclavos.

Proceso esclavo. En un sistema que sigue el modelo maestro—esclavo, el
proceso esclavo realiza el procesamiento de los datos enviados por el proceso
maestro. Una vez finalizado el procesamiento, el proceso esclavo envia los
resultados al proceso maestro y solicita mas datos a procesar.
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Endpoint. Los puntos de acceso o endpoints conforman una interfaz ex-
puesta por una entidad que forma parte de la comunicacién entre dos o mas
entidades o por un canal de comunicacién. Los puntos de acceso facilitan
una capa de abstraccién en la comunicacién para que sistemas heterogéneos
puedan comunicarse entre si.

Overhead. El overhead es cualquier combinaciéon de exceso de tiempos
de calculo, uso de memoria, ancho de banda o recursos en general que se
requiera para conseguir un objetivo particular.

Sistema operativo huésped. El sistema operativo huésped, para un ser-
vicio en el cloud, es el sistema operativo instalado en las maquinas virtuales
en las que ejecuta el codigo de aplicacion.

Despliegue. Un despliegue de servicios es una instancia de un servicio alo-
jado en el cloud, ya sea en un ambiente de pruebas, en un entorno de pro-
duccién, o en ambos.

Metadatos. Los metadatos son datos que describen otros datos. Ayudan
a buscar recursos de datos y comprenderlos.

IDE. Entorno de desarrollo integrado (Integrated Development Environ-
ment o IDE) es una aplicacién de software que proporciona servicios in-
tegrales para facilitar al programador el desarrollo de software.

2.3. Modelos de servicio y despliegue

2.3.1. Modelos de servicio

Cloud computing provee tres modelos de servicio que caracterizan los
productos de los diferentes proveedores cloud. Estos modelos de servicio se
diferencian en la definicién de las capas (desde el hardware hasta el software)
para las cuales el usuario posee control, como se puede observar en la Figu-
ra 2.1. El tipo de servicio a elegir depende de las necesidades del usuario,
el tipo de producto a elaborar, el nivel de conocimiento técnico y el nivel
de configuracién deseado en el entorno de produccién. Los tres modelos de
servicio se presentan a continuacion:

IaaS - Infrastructure as a Service. Infraestructura como servicio es
un modelo de servicio en el cual el hardware estd virtualizado en el cloud.
La interaccién de la aplicaciéon con la IaaS suele darse a través de apli-
caciones orientadas a servicios y contratos de servicios, estas aplicaciones
utilizan tecnologias como WSDL (Web Services Description Language) o
servicios RESTful. [aaS brinda una solucién que permite satisfacer necesi-
dades computacionales sin limite de escalabilidad en los despliegues, ya que
los recursos se obtienen a demanda. Los proveedores poseen las maquinas
fisicas distribuidas por diferentes centros de datos a lo largo del mundo y
mediante la virtualizacién se ponen a disposicion de miles de usuarios al
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(@)

mismo tiempo. Un ejemplo de una infraestructura como servicio es la brin-
dada por Amazon Web Services, donde se puede acceder a almacenamiento,
infraestructura de redes, maquinas virtuales, etc.

Ambiente local laaS PaaS SaaS
| Dals MM  Datos N  pDas B  Daos |
| Red M  Red J  Red ]|  Red |

- Manejado por el usuario - Manejado por el proveedor Cloud

Figura 2.1: Modelos de servicios brindados por el cloud y aspectos contro-
lados en cada uno de ellos.

PaaS - Plataform as a Service. Una plataforma como servicio es un
modelo de servicio que se sitiia por encima de IaaS en cuanto al nivel de
abstraccién de los recursos tecnolégicos. Este modelo propone un entorno
de software en el cual el desarrollador puede crear y personalizar solucio-
nes dentro de un contexto de herramientas de desarrollo que la plataforma
proporciona. PaaS reduce la complejidad a la hora de desplegar y mantener
aplicaciones, ya que las soluciones PaaS gestionan autométicamente la es-
calabilidad utilizando mas recursos si fuera necesario. La plataforma puede
estar basada en uno o varios lenguajes especificos o frameworks de desa-
rrollo. Un ejemplo de este modelo es el brindado por Windows Azure, que
provee herramientas de desarrollo y despliegue de aplicaciones integrado al
IDE Visual Studio.

SaaS - Software as a Service. El modelo software como servicio es el que
ha existido desde hace méds tiempo, pero ha obtenido su nombre a partir de
la definicién del paradigma de cloud computing. SaaS basicamente se trata
de cualquier servicio basado en la web; claros ejemplos son los sistemas de
webmail como Gmail y los CRM (Customer Relationship Management) on-
line. En este modelo el usuario accede al software dejando el desarrollo, el
mantenimiento, las actualizaciones, el monitoreo y las copias de seguridad
al proveedor del servicio. Por més que la mayoria de la gestién de configu-
racién y mantenimiento se realiza por el proveedor, el usuario puede definir
algunas configuraciones basicas de la aplicacion. Todos los aspectos que no
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son propios de la aplicacién son transparentes para el usuario, por lo tanto
el modelo de servicio SaaS es el mas restrictivo en relacién a los otros dos
modelos de servicio [1].

2.3.2. Contratos de servicio

Service Level Agreement (SLA). SLA o nivel de servicio es un contrato
entre el proveedor de servicios cloud y el usuario, que garantiza cierto nivel
de rendimiento del sistema. Si existe este contrato y ocurre algtin error en
el servicio brindado que esté contemplado por el contrato, el proveedor debe
corregirlo, liberando al usuario de tomar responsabilidad en el asunto.

Dentro del contrato de servicio se definen aspectos tales como el porcen-
taje de accesibilidad de recursos. Por ejemplo, Amazon tiene un porcentaje
de accesibilidad de 99.5 %, que se corresponde a menos de cuatro horas y
media de servicios inaccesibles por ano [53]. Este tipo de contrato le da a los
usuarios una confianza adicional, garantizando que aunque la demanda que
percibe su sistema crezca de manera veloz, sera posible obtener los recur-
sos necesarios para satisfacerla. Dentro del contrato de servicio se definen
niveles de servicios relacionados a una diversa gama de aspectos, como dispo-
nibilidad horaria, tiempo de respuesta, documentacién disponible, personal
asignado al mantenimiento del servicio, etc.

Un SLA se puede definir en relacién a cuél es el minimo nivel de ren-
dimiento esperado en los diferentes aspectos del servicio brindado por el
proveedor cloud. Por lo tanto, es importante leer el acuerdo de nivel de ser-
vicio a la hora de contratar el arrendamiento de servicios de un proveedor
cloud, ya que en él se especifican claramente qué se puede esperar del ser-
vicio. Dado que la implementacién del servicio brindado por el proveedor
cloud no esta disponible para el usuario, el SLA es la tinica herramienta que
tiene el usuario para obtener una especificacion detallada del servicio que
estd adquiriendo [17].

2.3.3. Modelos de despliegue

Es posible categorizar al tipo de infraestructura cloud en tres modelos,
donde cada uno de ellos presenta caracteristicas particulares no sélo en rela-
cién a la infraestructura sino en quién es el responsable de controlarla [29].
Los tres modelos de despliegue se presentan a continuacion:

Cloud publico. La infraestructura en el cloud publico se encuentra en
servidores externos al usuario. Este tipo de infraestructura se encuentra
disponible para el acceso publico y el dueno de la misma es el proveedor
cloud. Ejemplos: Microsoft Azure, Amazon Web Services, etc [1].

Cloud privado. La infraestructura en un cloud privado es controlada por la
organizacién que la crea y utiliza. Estas infraestructuras son mas cercanas al
despliegue tradicional de aplicaciones, hacen referencia a redes o centros de
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procesamiento de datos propietarios que utilizan tecnologias caracteristicas
de Cloud Computing, como la virtualizacién [1]. Ejemplo: OpenNebula.

Cloud hibrido. La infraestructura de cloud hibrido es una composicién
de dos o mas clouds (privados o piblicos) que permanecen como entidades
Unicas pero se unen a través de estandares o tecnologias propietarias que
permiten la portabilidad de datos y aplicaciones entre los clouds.

2.4. Ventajas y desventajas del cloud

2.4.1. Ventajas

El cloud posee muchas ventajas frente a otros modelos de servicios. Per-
mite a través de la virtualizacion atender a varios clientes utilizando un
modelo multi-tenancy donde los recursos fisicos y virtuales se asignan y
reasignan de acuerdo a las necesidades de los diferentes usuarios, sin que
éstos se den cuenta del uso compartido de recursos. A su vez, los clientes
pueden monitorear la utilizacién de los recursos, lo que brinda transparencia
al proceso tanto para el usuario como para el proveedor.

La accesibilidad da la ilusién que los recursos son infinitos, creando un
nuevo paradigma donde los sistemas a implementar en el futuro no se ven li-
mitados a la cantidad de recursos disponibles. La posibilidad de escalar tanto
horizontalmente como verticalmente bajo demanda, permite crear sistemas
eldsticos que se adaptan facilmente a los cambios en el ambiente donde son
ejecutados y para el cual fueron creados. El escalado horizontal implica la
obtencién de mas recursos a demanda y la liberacién de los mismos segtn sea
necesario, este procedimiento puede involucrar ejecutar una nueva maquina
virtual con el servidor escuchando peticiones, etc. El escalado vertical se da
cuando un recurso necesita cambiarse por otro con diferentes prestaciones,
por ejemplo un mejor poder de procesamiento, menor capacidad de alma-
cenamiento, etc. Por més que existe en cloud computing esta opcién, no es
el tipo de escalado méas comun, ya que requiere dejar fuera de servicio el
recurso mientras se hace el cambio de prestaciones.

Al utilizar los servicios cloud el usuario deja de responsabilizarse de mu-
chos aspectos que impactan en la economia de la empresa, tal como el perso-
nal técnico encargado de mantener el ambiente de infraestructura operativo,
las actualizaciones que implican nuevos ciclos de testeo, los gastos en energia
y el enfriamiento de la maquinaria (servidores), las medidas de seguridad, el
control de acceso para proteger los recursos de la infraestructura, el trabajo
administrativo de manejo de licencias, las cuentas de usuario, el soporte,
etc. Por lo tanto, cloud computing implica una reduccién importante en los
costos de la empresa [17].

Ademss, el cloud es una herramienta fuerte en proyectos colaborativos
donde se comparten datos. Estos proyectos pueden pertenecer a diferentes



2.4. VENTAJAS Y DESVENTAJAS DEL CLOUD 9

areas: cientifica, econdmica, financiera o gubernamental; donde se realizan
grandes andlisis de datos compartidos y distribuidos por el mundo. El hecho
de utilizar el cloud involucra aspectos de seguridad y control de acceso a
tener cuenta, pero no deja de brindar accesibilidad universal a los datos [29].

2.4.2. Desventajas

Ademsds de brindar muchos beneficios y permitir la optimizacién de pro-
cesos que serian muy costosos o llevarian tiempos inadmisibles en compu-
tadoras locales, el cloud presenta algunas desventajas en comparacién con
el despliegue en un ambiente local al usuario. Dentro de estas desventajas
se encuentra la existencia de una brecha entre el cloud y los clientes que
utilizan sus servicios, sobre todo a la hora de enviar informacion y descargar
datos. A su vez, el cliente no sabe con exactitud cudl es la distribucién de las
méquinas virtuales en el cloud (dada la capa de virtualizacién) y a priori no
puede definir el tiempo de transferencia de archivos entre las mismas. Por
lo tanto, la latencia en los canales de comunicacién es desconocida.

Aparte de los tiempos de transferencia y posibles fallas en los canales
de comunicacién, existe un punto importante que es la privacidad de los
datos. La informacion utilizada por los sistemas desplegados en el cloud se
encuentra en servidores con IP piblica, y éste es un aspecto para el cual los
usuarios de sistemas relacionados con Big Data tienen que estar preparados
y saber manejar. La responsabilidad de proteger los datos sensibles pasa a
ser compartida con el proveedor, lo que genera mas puntos de vulnerabilidad.

Otro aspecto que se puede ver como ventaja y desventaja de la compu-
tacién en el cloud es la disminucion del control operacional. Por un lado
es una ventaja, ya que quita muchas responsabilidades al usuario que solo
quiere tener cierto sistema en produccién sin preocuparse por lo que sucede
detras, haciendo que el nivel de control de poseer el sistema desplegado en
el cloud en comparacién con una puesta en produccién local sea significa-
tivamente menor. Pero, por otro lado, el usuario no tiene la total certeza
de cémo el proveedor de servicios cloud opera el mismo y cémo maneja los
medios de comunicacion con el mundo exterior, incluida la comunicacién con
el propio usuario, lo que genera riesgos que no existen a nivel local.

Adicionalmente, podria suceder que un usuario quiera cambiar de un
proveedor a otro dado aspectos comerciales, nuevos servicios brindados por
otro proveedor, etc. Actualmente, la compatibilidad entre diferentes provee-
dores de servicios cloud no estd garantizada, ya que no existen estandares
establecidos en el mercado de cloud computing, lo que dificulta esta migra-
cién [17].

Dentro de las vulnerabilidades presentes en el cloud se encuentran ata-
ques maliciosos a través de Internet (DoS, etc.), fallos en la infraestructura,
como pueden ser fallas eléctricas debido a eventos climaticos y errores en el
software del cloud [29].



10 CAPITULO 2. CLOUD COMPUTING

2.5. El cloud y el mundo cientifico

El modelo de cloud computing se adapta a las necesidades del mundo
cientifico permitiendo realizar cada dia méas avances, ya que los recursos in-
forméaticos de alto desempenio suelen tener costos altisimos y por lo tanto
s6lo son accesibles por grandes empresas o centros de investigaciéon. Ademas,
generalmente en las instituciones se cuenta con infraestructura limitada. Es-
to conduce a tener que compartir el clister o infraestructura entre diferentes
proyectos, tomando turnos o teniendo que reservar con dias o semanas de
anticipacién, limitando el desarrollo y la investigacion. El cloud permite ac-
ceder a los recursos de forma inmediata a la vez que proporciona mecanismos
de administracién de recursos, siendo posible contratar solo aquellos que se
necesitan de forma personalizada.

La utilizacién de méaquinas virtuales permite a la comunidad cientifica
instalar herramientas y entornos personalizados sobre la arquitectura pro-
vista por el cloud, permitiendo a los cientificos un ambiente muy flexible
sobre el cual es posible adaptar el entorno a medida para el proyecto que se
quiera desarrollar.

El manejo y almacenamiento de datos en los proyectos cientificos suele
ser de vital importancia. Por un lado, debido al gran volumen a manejar
y almacenar, y por otro lado, debido a que algunos proyectos cuentan con
varias instituciones trabajando de forma conjunta y distribuida geografica-
mente. Esto podria desencadenar varios problemas a la hora de manejar
los datos. Por ejemplo, la obtencion de informacién actualizada y la forma
de compartir los datos entre las instituciones puede implicar la descarga o
transferencia de volimenes de datos muy grandes, lo que podria consumir
demasiado tiempo.

Uno de los beneficios principales del cloud para las aplicaciones cientifi-
cas es por lo tanto el mayor poder de cémputo obtenido y la facilidad con la
que se pueden escalar los sistemas en caso de necesitar mas recursos. Pero
aun asi, antes de migrar al cloud es importante evaluar si el tipo de algo-
ritmo que forma parte de la aplicacién cientifica (que originalmente puede
estar ejecutando en un clister) es adaptable a alguno de los modelos de
computacion distribuida en el cloud (MapReduce, etc.), dado que la com-
plejidad del mismo podria no obtener mejoras significativas de rendimiento
en el cloud en comparacién a ejecutar en un ambiente local [25].

El cloud también brinda la posibilidad de que mayor cantidad de cientifi-
cos puedan participar y estar involucrados en la puesta en produccién de sus
proyectos, ya que al existir diferentes niveles de servicios (IaaS, PaaS, SaaS),
no necesariamente tienen que ser expertos y poseer un profundo conocimien-
to en el drea informética para poder aprovechar los beneficios del cloud. Da-
dos estos beneficios y los diferentes niveles de servicio que presenta el cloud,
existe actualmente una tendencia a migrar los sistemas cientificos desde los
clisters locales al cloud y existen desarrollos que facilitan el proceso [45].
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2.6. Modelo MapReduce

MapReduce es un modelo de programacién que permite manejar y proce-
sar grandes volumenes de informacién. El modelo fue utilizado originalmente
por Google, pero actualmente es utilizado por varias companias web. Ma-
pReduce se basa en el paradigma “divide y conquistards”, donde el problema
original se divide en subproblemas mas pequenos hasta que los mismos se
pueden resolver de manera independiente. Los subproblemas luego son asig-
nados a procesos esclavos que los resuelven en paralelo. Al finalizar, todas las
soluciones a los subproblemas independientes se combinan para llegar a la
solucién del problema original. MapReduce busca poder utilizar de manera
beneficiosa la estructura de clister de computadoras, que presenta multiples
recursos de computo que pueden utilizarse en paralelo. Para implementar
este modelo de “divide y conquistards” se utilizan dos funciones: Map y
Reduce.

s Map. Es una funcién que procesa datos en formato clave-valor de ma-
nera independiente. Map resuelve los subproblemas definidos a partir
del problema original. Como se observa en la ecuacién 2.1, el resul-
tado de ejecutar la funcién Map es un conjunto intermedio de pares
clave-valor.

map(K1,V1) — list(K2,V2) (2.1)

» Reduce. Es una funcién que toma los resultados intermedios genera-
dos por las funciones Map ejecutadas, y los combina para obtener la
solucién al problema original. La funciéon Reduce se aplica sobre un
conjunto de pares clave-valor que poseen una misma clave. Como se
observa en la ecuacién 2.2, el resultado de ejecutar la funcion Reduce
es una lista de valores.

reduce(K2,list(V2)) — list(V3) (2.2)

La implementacién mas difundida de este modelo es Hadoop, realizada
por Apache Foundation. Hadoop es un framework implementado en Java
inspirado en el modelo MapReduce y el sistema de archivos GFS de Goo-
gle. Este framework se utiliza globalmente tanto en dreas comerciales como
de investigacién y posee una extensa documentacion dada la cantidad de
usuarios que lo utilizan. Hadoop es una herramienta primaria a la hora de
resolver problemas de Big Data [46]. Esta herramienta adapta las tecnologias
de Google y presenta un framework formado por tres proyectos principales:
HDF'S (Hadoop Distributed File System), MapReduce y Common. HDFS es
un sistema de archivos distribuido que puede almacenar grandes cantidades
de datos y que presenta un rendimiento alto y miltiples réplicas en el clister.
MapReduce implementa el modelo de programaciéon para el andlisis y pro-
cesamiento de datos extremadamente grandes de manera rapida, escalable
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y distribuida. Common es un subproyecto que ofrece APIs y componentes
integrados en Java para dar soporte al sistema de archivos distribuido y
aspectos de entrada/salida en este tipo de sistemas. Common se puede ver
como una biblioteca que cuenta con todas las caracteristicas que HDFS y
MapReduce utilizan para manejar la computacién distribuida [31].

Siguiendo el modelo propuesto por el clister de Apache, hay dos tipos de
nodos en una infraestructura Hadoop: nodos maestros y nodos esclavos. El
nodo maestro toma la entrada y la divide en subproblemas mas pequenos,
distribuyendolos en los diferentes nodos esclavos y llevando un registro del
estado de cada uno de ellos. Los nodos esclavos ejecutan el paso Map y
cuando finalizan le devuelven el resultado al nodo maestro. Luego que el
nodo maestro obtiene todas las soluciones a los subproblemas, las distribuye
en los nodos esclavos que las combinan para formar la salida ejecutando el
paso Reduce [37].

El framework estd construido en base a pares clave-valor. El formato
clave-valor es la estructura de informacion utilizada en la comunicacién entre
los distintos médulos del framework. Estos pares pueden ser tipos primitivos
de datos o extensos tipos de datos (data-types) [31].

Hadoop cuenta con més etapas ademads de la ejecucién de las funciones
Map y Reduce, que se encargan de administrar y transferir los datos de un
nodo al otro [31]. Como se muestra en la Figura 2.2, entre estas etapas se
encuentran:

Input Format. Lee los archivos del HDF'S, tabla de base de datos o dis-
positivo que el usuario haya especificado que quiere leer. Este paso toma los
datos y los divide en ImputSplits.

InputSplits. Es un subconjunto de los datos leidos, siendo cada InputSplit
entregado a un nodo esclavo diferente que ejecutard la funcién Map sobre el
mismo.

Map. Cada nodo esclavo ejecuta una tarea Map y estos nodos corren para-
lelamente entre ellos. Un nodo toma los registros clave-valor generados de
su InputSplit, los procesa y genera otros pares clave-valor, como se puede
observar en la ecuacién 2.1.

Combine - Combinar. Es una etapa opcional que ejecuta en cada nodo
directamente después de ejecutar la funcion Map y junta los pares con la
misma clave que fueron generados por esa tarea.

Shuffle - Ordenar. Esta es la tnica etapa donde los nodos se comunican
entre si. Los pares clave-valor se transfieren entre los nodos para concate-
narlos, ordenarlos y particionarlos.

Shuffle - Concatenacion. Esta etapa junta todos los datos generados por
Map y es realizada automaticamente por el framework.
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Input Format

(Combinar) (Combinar)

Storage Concatenar
HDFS

Ordenar >-Shuffle

Particionar

REDUCE REDUCE

Salida Salida

Figura 2.2: Las etapas de MapReduce en Hadoop MapReduce.

Shuffle - Orden. En esta etapa se ordenan los datos. Estos se pueden
ordenar de manera personalizada especificando una implementacién; por
defecto los mismos son ordenados segun sus claves.

Shuffle - Particiéon. Esta es la ultima etapa de la fase de ordenamiento
de los datos, donde se calcula cémo los datos se deben dividir para la etapa
de Reduce. La manera en la que se dividen los datos se puede manejar por
defecto o definir mediante una implementacién brindada por el usuario. Esta
etapa debe generar una cantidad de datos igual para cada nodo esclavo que
ejecutard la funcién Reduce para garantizar un 6ptimo rendimiento.

Reduce. Reduce se ejecuta tomando todos los pares clave-valor con una
misma clave y ejecutando algin tipo de funcién que los combine, como se
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puede observar en la ecuacion 2.2. Si a una tarea Reduce le corresponde una
clave, a ninguna otra tarea del mismo tipo le corresponderd esa clave.

Salida. Cada tarea Reduce genera una salida al dispositivo de almacena-
miento. Por defecto, la salida se genera en archivos parciales, uno por cada
tarea Reduce, en archivos llamados part-r-00000, part-r-00001, etc. La sali-
da se puede controlar brindando una implementacion de una subclase de la
clase OutputFormat.

Cuando se inicia un clister Hadoop MapReduce se requiere un nodo
maestro que contenga la informacién del HDFS y un JobTracker. El Job-
Tracker o rastreador de trabajos es un planificador y es el punto de entrada
a una tarea MapReduce. El JobTracker se comunica con los TaskTrackers
(rastreadores de tareas) que ejecutan en los diferentes nodos esclavos del
claster. Los TaskTrackers realizan pings periédicos al JobTracker para ve-
rificar que existan tareas disponibles a ejecutar, y notifican el estado de las
tareas que estan ejecutando. Por defecto, el TaskTracker espera recibir acu-
se de recibo por parte del mapper o reducer en un determinado periodo de
tiempo, caso contrario el TaskTracker asume que la tarea Map o Reduce
fallé y aborta el proceso. Si el JobTracker tiene una tarea lista para ser
procesada se la envia al TaskTracker para que la ejecute [31].

2.7. Proveedores de servicios cloud

En esta seccién se presentan los proveedores cloud estudiados en el pro-
yecto. Se relevan los servicios brindados y el costo de los mismos, asi como
las opciones de financiamiento.

2.7.1. Amazon Web Services

Amazon se caracteriza por ser unos de los primeros proveedores de ser-
vicios cloud en brindar el modelo de servicio IaaS. Amazon es uno de los
proveedores que lleva més tiempo en el mercado al igual que Google App
Engine (GAE); la diferencia entre ambos es que GAE brinda servicios del
modelo PaaS principalmente.

La base de los servicios brindados por Amazon Web Services (AWS) es la
posibilidad de generar maquinas virtuales personalizadas, llamadas Amazon
Machine Image (AMI), las cuales pueden ser clonadas y reutilizadas. Exis-
ten AMIs por defecto con diferentes prestaciones de hardware y sistemas
operativos, con diferentes precios disponibles y adaptables a las necesidades
de cada usuario. Un aspecto positivo de trabajar con AMIs es que es posible
obtener la infraestructura que mas se adapte a un determinado objetivo, ya
sea la implementacién de aplicaciones con un nivel de cémputo muy elevado
o que manejen grandes cantidades de datos, etc. El acceso a las instancias
de las AMI se realiza de manera remota, al igual que el acceso a un servidor
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remoto convencional. AWS brinda una consola de administracién donde es
posible monitorear el estado de las diferentes instancias de AMI en estado
de ejecucién en un momento dado. Ademas, es posible también configurar la
ampliacién de recursos (disco duro, RAM, etc.) segin las condiciones que se
hayan establecido y el contrato de servicio existente entre AWS y el usuario.
Los precios se definen en relacién a una hora de uso de la méquina virtual
y los tipos de recursos que la misma posee (capacidad de almacenamiento,
RAM, sistema operativo, etc.).

AWS brinda un gran niimero de servicios, dentro de los cuales se destacan
Elastic Compute Cloud (EC2) y Amazon Simple Storage Service (S3).

Amazon Elastic Compute Cloud (EC2). EC2 es un servicio web que
brinda capacidad de cémputo redimensionable, permitiendo ejecutar ins-
tancias de aplicaciones bajo distintos sistemas operativos. Una instancia se
puede crear a partir de una AMI almacenada en el servicio de almacena-
miento S3 o una imagen creada por el usuario. Esta imagen posee el sistema
operativo, el ambiente de ejecucion de la aplicacion, las bibliotecas necesa-
rias y la aplicacion que se desea ejecutar. Un usuario puede iniciar y detener
una instancia, crear una nueva imagen, agregar etiquetas para identificar ins-
tancias y reiniciar una instancia. EC2 permite importar maquinas virtuales
desde el ambiente del usuario a una instancia AMI facilmente, utilizando
un importador. También permite el control de trafico entre varias instan-
cias utilizando un balanceador de carga elastico. Ademds, EC2 asocia una
IP publica a una cuenta, mecanismo que mitiga el fallo de una instancia al
redirigir la direccién IP publica a otra instancia de la cuenta, sin necesidad
de acceder al equipo de soporte de software [29].

Existen diferentes maneras de contratar las instancias. Una posibilidad
es bajo demanda (on demand) donde se paga el uso de las instancias por
hora. Por otro lado, es posible reservar instancias (reserved instances) ha-
ciendo un tunico pago de menor costo, pero siendo también menor la tasa
de disponibilidad. Un tercer modelo de contrato de instancias es el llamado
Spot Instances (puntos de instancia), donde el usuario realiza una oferta
para utilizar recursos ociosos reduciendo asi considerablemente el costo to-
tal gastado, pero sujeto a disponibilidad variable de los recursos, ya que
si otro usuario posee instancias reservadas o debe tomarlas bajo demanda,
tendra prioridad sobre su uso.

Las instancias se pueden ejecutar en diferentes regiones geograficas. Cada
region tiene varias zonas de disponibilidad, que son disefiadas para minimizar
el impacto de posibles fallos en la infraestructura del cloud, aislandolas entre
si. Aunque las zonas son independientes, AWS provee conectividad entre
ellas a bajo costo y baja latencia, dentro de una misma regién geografica [52].

Amazon Simple Storage Service (S3). S3 es un servicio de almacena-
miento distribuido disenado para almacenar grandes cantidades de datos.
El servicio soporta tres operaciones principales: escribir, leer y borrar. Los
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datos son almacenados en contenedores que se pueden acceder utilizando
las directivas de HT'TP, permitiendo que una aplicaciéon pueda manejar una
cantidad ilimitada de objetos de entre 1B a 5TB cada uno. Los estdndares
utilizados por S3 son SOAP y RESTful [29)].

Elastic Map Reduce (EMR). AWS provee una implementacién del fra-
mework Hadoop alojada en la infraestructura web de EC2 y S3, que permite
al usuario crear flujos de trabajo personalizados. Un flujo de trabajo es una
secuencia de pasos MapReduce.

Eucalyptus

Eucalyptus es un sistema de administracién de cloud open-source gra-
tuito que utiliza la misma API que AWS, y por lo tanto, permite realizar
implementaciones locales para luego migrarlas a AWS. Eucalyptus provee
las mismas funcionalidades en términos de despliegue IaaS y puede utili-
zarse tanto como nube publica, privada o hibrida mientras se disponga del
hardware necesario. Las instancias que ejecutan dentro de Eucalyptus son
las Eucalyptus Machine Images (EMI, llamadas a partir de las AMIs) que al
igual que las AMIs se pueden crear o utilizar versiones ya existentes. La ar-
quitectura de Eucalyptus es distribuida y sus componentes son desarrollados
como servicios web. Estos servicios web se ejecutan sobre Ubuntu, Debian y
algunas otras distribuciones de Linux o Windows. Actualmente, Eucalyptus
no posee un andlogo al médulo que implementa Hadoop en AWS (EMR),
por lo que se debe utilizar directamente el framework de Apache y migrar
éste a AWS posteriormente sin poder sacar provecho de EMR [49].

2.7.2. Microsoft Azure

Microsoft Azure provee servicios siguiendo los modelos PaaS y SaaS prin-
cipalmente, incorporando recientemente el modelo IaaS. La plataforma po-
see tres componentes core: Compute provee un ambiente de ejecucién para
ejecutar tareas o aplicaciones, Storage un almacenamiento de datos esca-
lable y redundante y Fabric Controller que permite desplegar, manejar y
monitorear las aplicaciones [29)].

La API de Windows Azure se basa principalmente en servicios web
RESTful, HTTP y XML, presentando una gran facilidad de acceso (ya sea
a través de una plataforma web, consola, etc.). Las ejecuciones realizadas
por las aplicaciones en la plataforma se implementan como uno o mas roles,
siendo posible ejecutar varias instancias de cada rol, dependiendo de la de-
manda de recursos presente. Los posibles roles existentes en la plataforma
son: Web Roles, Worker Roles, Virtual Machine Roles. Se profundizard so-
bre estos roles méas adelante en esta seccién. Microsoft Azure también cuenta
con un servicio que presenta una implementacion del modelo MapReduce de
Apache, llamado HDInsight.
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La escalabilidad, el balanceo de carga, el manejo de memoria y la con-
fiabilidad son responsabilidad del médulo Fabric Controller, una aplicaciéon
distribuida y replicada a través de varios grupos de maquinas, que posee co-
nocimiento y administra todos los recursos de su ambiente: computadoras,
switches, balance de carga y cada aplicacién desplegada en la plataforma [29].

Los servicios brindados por Windows Azure se pueden separar en distin-
tos grupos como se presenta en la figura 2.3.

Modelos de - Servicios Maquinas

Ejecucion Sitios Web en la nube Virtuales

Manejo de BBDD Almacena .
Informacién saL miento CON Big Data

Componentes

Service Servicios Red Servicio
de Integracién Bus Moviles Virtual Interactivo
Servicios de . Manejo de

SDKs

Figura 2.3: Capas de servicios brindadas por Windows Azure

La creacion, configuracion y monitoreo de estos servicios por parte de
los usuarios se puede realizar desde la plataforma web llamada Microsoft
Azure Portal, donde se presenta una interfaz amigable para el manejo de
recursos [12]. Por lo tanto, no es necesario instalar ningin sistema para con-
trolar las aplicaciones en el cloud, aunque para el desarrollo de aplicaciones
para Azure, si es necesario instalar varios sistemas que ayudan a depurar la
aplicacién. Desde el portal web es posible definir criterios de escalabilidad
por porcentaje de uso de CPU, o simplemente programar el escalado en base
a conocimiento de periodos de mayor demanda. En varios de sus servicios
es posible acceder de manera remota a las maquinas virtuales que los con-
forman, por ejemplo a un Worker Role o a un clister HDInsight, no asi a
una instancia de Web Site, como se verd mas adelante.

Aunque Microsoft Azure es una plataforma propietaria, permite la crea-
ciéon de maquinas virtuales en otros sistemas operativos como Linux, y gra-
cias a su modelo de API basado en servicios REST, permite el desarrollo
de sus aplicaciones en diversos lenguajes como: Java, Phyton, PHP, .NET,
Node.js, etc.
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Modelos de ejecuciéon y Roles

Dentro de los modelos de ejecucién provistos por Microsoft Azure se en-
cuentran: Web Sites, Cloud Services y Virtual Machines (Méquinas virtua-
les). Cada uno de estos modelos posee caracteristicas especificas que definen
el grado de libertad y de responsabilidad por parte del usuario en el desarro-
llo de los mismos, y dependerd de las necesidades de cada usuario determinar
cudl utilizar al momento de realizar una aplicacién para Microsoft Azure.

Web Sites. Los Web Sites (sitios web) de Azure forman parte del mo-
delo de servicio PaaS, donde el usuario no debe preocuparse de toda la
configuracién del entorno, como se observa en la Figura 2.4. Son de facil
configuracién y puesta en produccion, existiendo templates (plantillas) en
el portal web (Azure Web Sites gallery) que permiten crear un sitio con
caracteristicas desarrolladas por terceros. Algunos ejemplos de ello inclu-
yen Drupal o Wordpress, los cuales permiten la creacién de nuevos sitios en
cuestién de segundos. Ademds, es posible utilizar frameworks de desarrollo
como CakePHP. Web Sites de Azure permite tanto la creacion de nuevos
sitios, como la migracién de sitios ya existentes. En ambos casos es posible
configurar el escalado del sitio segun criterios a definir.

Los Web Sites se pueden integrar con otros servicios de Azure, como
pueden ser SQL Database, Service Bus y Storage. Se pueden realizar tareas
de cémputo mediante la utilizacién de WebJobs. Los mismos permiten cargar
y ejecutar archivos con extension .cmd, .bat, .exe, etc., pero las tareas no
pueden ser escaladas de forma independiente al sitio web. Al utilizar Web
Sites, no es posible acceder de manera remota a las maquinas virtuales que
tienen hosteado el sitio web, y no es posible configurar controles de seguridad
muy elevados.

Cloud Services. Los Cloud Services permiten crear aplicaciones web alta-
mente disponibles y escalables en un ambiente PaaS. La diferencia con los
Web Sites es que no se pueden crear directamente a través del portal de ad-
ministracién, sino que deben ser desarrollados en un ambiente como Visual
Studio para luego ser desplegados en el cloud. La principal caracteristica
de los Cloud Services es que permiten desarrollar arquitecturas multicapa
donde cada capa se puede abstraer tanto fisica como virtualmente. A su vez,
permiten mayor nivel de configuracion y personalizacién, como la ejecucion
de scripts al iniciar una instancia, la realizaciéon de configuraciones de red,
etc.

Un tnico Cloud Service estd conformado por un componente front-end
llamado rol web (Web Role) y uno o més componentes back-end llamados
rol de trabajo (Worker Role), siendo cada uno de estos roles escalables in-
dependientemente de los deméas. Existe un mayor nivel de control sobre la
infraestructura en relaciéon a los Web Sites (observar la Figura 2.4). Por
ejemplo, es posible acceder mediante escritorio remoto a la maquina virtual
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en la cual se ejecuta la instancia de un rol especifico. Ademas, los roles que
forman parte de los Cloud Services pueden acceder a todos los servicios de
Azure, incluyendo HDInsight [50].

| Facilidad de manejo | I

[ Agilidad | :
1

1

Maquinas
virtuales

| Facilidad de manejo |
Cloud |_IA_giIidad |

Services I 1

oy |

| Facilidad de manejo

Sitios | Agilidad
Web I : |
Bajo Medio Alto

Figura 2.4: Comparacion de modelos de ejecucién en Azure

Virtual Machines. Las maquinas virtuales de Azure permiten la ejecu-
cién de aplicaciones en el cloud. Su modelo de servicio es laaS y es posible
crear maquinas con sistema operativo Windows Server o Linux, o cargar
una imagen ya existente de maquina virtual a través del portal de adminis-
tracién. Las maquinas virtuales poseen el mayor grado de control sobre el
sistema operativo, permitiendo la configuracién del software y de los servi-
cios instalados. Existe una amplia variedad de configuraciones de maquinas
para distintas situaciones (ver Cuadro 2.1). Las imagenes de maquinas vir-
tuales para las distintas combinaciones de configuracién dentro de la galeria
de Microsoft Azure se denominan de A0 a A9. Por ejemplo, una imagen
A9 proporciona una maquina virtual con 16 Intel virtual processor cores y
112GB de memoria RAM [11]. Virtual Machines es una buena idea para mi-
grar aplicaciones on-premises (en ambientes locales) al cloud, porque dichas
aplicaciones se pueden migrar a maquinas virtuales sin la necesidad de reali-
zar grandes cambios en las mismas. También es posible conectar las Virtual
Machines de Azure a méquinas virtuales locales creando una arquitectu-
ra hibrida. Asi como con los Cloud Services, es posible acceder de manera
remota a las maquinas virtuales para ejecutar tareas de administraciéon o
control. La principal diferencia entre las Virtual Machines, los Web Sites, y
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los Cloud Services es que en las dos primeras, todos los aspectos de infraes-
tructura y arquitectura deben ser controlados por el usuario, brindando més
control administrativo pero mas dificultad de manejo, y con la necesidad de
poseer mas conocimiento en tecnologias para su configuracién.

Tamafo VM CPU nucleos Memoria NUm. discos
A0 Compartido 768MB 1

A1 1 1.75GB 2

A2 2 3.5GB 4

A3 4 7GB 8

A4 8 14GB 16

A5 2 14GB 4

AB 4 28GB 8

A7 8 56GB 16

A9 16 112GB 16

Cuadro 2.1: Configuraciones de Virtual Machines en Azure

Los tres modelos presentados poseen caracteristicas que segun el pro-
blema especifico de cada usuario brindaran una mejor soluciéon para el uso
de la plataforma Azure. Las principales caracteristicas de cada modelo se
pueden observar en la Figura 2.4. Si se desea una aplicacién corporativa con
poca configuracién y acceso a una base de datos, Web Sites es la opcion
que mejor se adapta a estas necesidades. Por otro lado, si se desea crear
una arquitectura con més de una capa que ejecute aplicaciones con gran
nivel de computo y especificas condiciones de escalado, Cloud Services es la
opcion correcta. En cambio, si se desea instalar en el cloud una aplicacion
que requiere gran configuracién del sistema operativo subyacente, la mejor
opcién en este caso serfa utilizar Virtual Machines.

Almacenamiento en Azure

El acceso al almacenamiento en el cloud de Azure se realiza mediante
servicios web RESTful, lo que lo hace altamente disponible, desde una aplica-
cién web, consola de comandos, etc. Desde el portal web con mucha facilidad
se pueden crear las llamadas Storage Accounts (cuentas de almacenamiento)
en las cuales se permite definir contenedores de datos (Containers) y dentro
de los cuales se permite crear Blobs (Figura 2.5), uno de los tres servicios
de almacenamiento que posee Azure. Existen a su vez otros servicios de
almacenamiento entre los que se encuentran: Tables y Queues.
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Segin el tipo de cuenta de Microsoft Azure que el usuario posea se
limita la cantidad de Storage Accounts permitidas. Dentro de una Storage
Account se puede tener un nimero ilimitado de Containers, y dentro de los
mismos se puede contener una cantidad ilimitada de blobs, mientras respeten
los tamanos maximos de almacenamiento permitidos. Una Storage Account
puede contener hasta 200TB entre Blobs, Tables y Queues.

4 N/ Y4 2\

Cuenta Contenedor Blob
Almacenamiento

archivo.mdl

embriones

resultados

res124.zip

(& AN AN J

Figura 2.5: Componentes Azure Storage - Blobs

Blobs. Un blob es un archivo de cualquier tipo. Los blobs se pueden clasificar
dentro de dos categorias: Block y Page Blob, siendo la mayoria de los archivos
Block Blobs. Un tnico Block Blob puede almacenar hasta 200GB, mientras
que los Page Blobs pueden almacenar hasta 1TB y son mas eficientes cuando
un rango de bytes del archivo es modificado con regularidad. El acceso a un
Blob se realiza utilizando una URL con el siguiente formato:

http://<storageAccount>.blob.core.windows.net/<container>/<blob>

Los blobs se pueden crear desde sistemas como Azure Storage Explo-
rer o utilizando la API directamente en el desarrollo de aplicaciones para
Microsoft Azure.

Tables. El servicio de Azure Tables (tablas) permite almacenar grandes
cantidades de datos estructurados. Una tabla puede ser definida dentro de
una Storage Account (pero no dentro de un Container, como es el caso de los
blobs) y esta conformada por un conjunto de entidades. La diferencia entre
las tablas de base de datos y las tablas de Azure es que las presentes en
Azure no poseen un esquema de entidades, por lo cual las entidades dentro
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de una misma tabla pueden presentar distintos conjuntos de propiedades.
El limite en la cantidad de tablas que una Storage Account puede contener
estd delimitado por la capacidad limite de almacenamiento de la cuenta.
Una entidad puede contener hasta 1MB de informacién, y las propiedades
que ésta presenta (que pueden ser hasta 252) se representan en el formato
nombre-valor. Cada entrada de la tabla tiene a su vez tres propiedades del
sistema que especifican una clave de particién, una clave de entidad y un
timestamp (marca de tiempo). Las entidades con la misma clave de particién
pueden ser recuperadas de manera mas rapida, mientras que la clave de
entidad identifica univocamente a una entidad dentro de una particién.

Queues. El servico de almacenamiento Azure Queue permite almacenar
una gran cantidad de mensajes que pueden ser accedidos desde cualquier lu-
gar del mundo utilizando llamadas HTTP o HTTPS de manera autenticada.
El tamano méaximo de estos mensajes es de 64KB y una cola de mensajes
(Queue) puede almacenar millones de éstos, hasta llegar a la capacidad limi-
te de almacenamiento de la cuenta asociada.

HDInsight

HDInsight es un servicio de Microsoft Azure que aprovisiona y despliega
clusters de Apache Hadoop en el cloud, brindando un framework para ma-
nejar, analizar y reportar grandes volimenes de datos. Es decir, HDInsight
brinda una implementaciéon del modelo MapReduce de Apache Hadoop para
el analisis de Big Data.

Los clusters Hadoop en HDInsight utilizan una versién de la distribucion
de Hortonworks Data Platform (HDP) y un conjunto de componentes de
Hadoop de dicha distribucién. En la version actual de HDInsight, la 3.1, se
utiliza la versién 2.1.7 de HDP y 2.4.0 de Apache Hadoop.

En HDInsight el sistema de archivos de Hadoop (HDSF) se almacena
como Blobs en un Container asociado al clister en la Storage Account.

2.8. Arquitecturas en el cloud

Las arquitecturas en el cloud son inherentemente distribuidas y siguen
siempre alguna de las variantes de cliente-servidor, donde un componente
cliente solicita y consume servicios de otro llamado servidor. Una carac-
teristica particular de esta relacién cliente-servidor en el cloud y que es de
suma importancia para obtener caracteristicas deseables como la tolerancia
a fallos, es que los servidores no mantienen estado de las conexiones con
sus clientes, sino que cada una de ellas se maneja de manera independiente.
Este tipo de arquitectura no solo responde de mejor manera a las fallas sino
que también es escalable. Las caracteristicas que se desea potenciar en las
arquitecturas en el cloud son:
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= Escalabilidad - Se desea aprovechar la ilusién de poseer recursos
infinitos brindada por el cloud para crear arquitecturas altamente es-
calables, donde se permita agregar o eliminar de manera sencilla com-
ponentes segun la demanda del sistema.

= Confiabilidad - Es importante asegurar el correcto funcionamiento
de los componentes de hardware y software que conforman el sistema,
ya que el mismo no se encuentra en un ambiente local al usuario. Para
potenciar este punto, se debe estudiar el contrato de servicio (SLA)
del proveedor cloud elegido y aprender bajo qué condiciones los pro-
veedores garantizan que los sistemas no tendran fallas o caidas. Al
momento de definir la arquitectura, puede ser beneficioso definir com-
ponentes replicados y distribuidos geograficamente (manejados con un
balanceador de carga, por ejemplo) asegurando que la probabilidad de
falla del sistema global disminuya considerablemente.

= Accesibilidad - Esta propiedad hace referencia al tiempo en el cual el
sistema se encuentra disponible y funcionando correctamente en rela-
cion al tiempo que efectivamente se espera que funcione. Para poten-
ciar esta caracteristica es importante estudiar el contrato de servicio
del proveedor cloud, asi como sacar provecho de la redundancia de
componentes al momento de definir la arquitectura del sistema.

» Tolerancia a fallos - La tolerancia a fallos es la capacidad del sistema
de recuperarse y volver a un estado estable frente a una falla fisica o
del sistema en si. Se debe considerar la tolerancia a fallos al momento
de definir los distintos componentes y los roles de la arquitectura del
sistema, asi como las tecnologias a utilizar para la implementacion del
mismo.

Para que el sistema implementado cuente con estas cualidades hay que
tener en cuenta otros aspectos y caracteristicas que pueden jugar un papel
negativo o perjudican de alguna manera al usuario, por el hecho de desa-
rrollar un sistema en el cloud. Algunos de estos aspectos se mencionan a
continuacién:

= Costo - Disenar una arquitectura que cumpla con caracteristicas que
fomenten las cualidades deseadas puede implicar un costo extra en
el contrato con el proveedor de servicios cloud. Un punto a tener en
cuenta es si se quiere migrar un sistema al cloud buscando optimizar
costos en relacién a mantener una arquitectura local, ya que existen
costos adicionales que no se encuentran en los ambientes locales, como
la transferencia de datos entre dos componentes de la arquitectura,
por ejemplo.

» Complejidad - Se debe considerar que arquitecturas complejas con-
llevan mayores dificultades de configuracién, mantenimiento y a su vez
pueden generar deterioros en el rendimiento del sistema. Se puede ge-
nerar un deterioro en el sistema si los componentes que conforman el
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mismo se encuentran distribuidos a grandes distancias y el sistema no
es disenado para soportar grandes latencias en términos de comunica-
cién, por ejemplo.

Velocidad - Se puede esperar de un sistema desplegado en el cloud
mejoras en los tiempos de respuesta asi como enlentecimientos, depen-
diendo de la arquitectura disenada y las herramientas utilizadas para
mitigar latencias. Algunas herramientas para mitigar latencias pueden
ser utilizar una red de distribucién de contenido (Content Distribu-
tion Network - CDN') o un servicio de caché; cabe destacar que estas
herramientas pueden generar gastos extras.

Portabilidad - No existen actualmente estandares en relacion a los
servicios cloud, por lo que resulta muy dificil migrar de un proveedor
de servicios cloud a otro.

Seguridad - Es importante tener en cuenta que toda comunicacion
entre componentes de la arquitectura con el mundo exterior se realizan
a través de Internet y es, por tanto, de suma importancia utilizar pro-
tocolos seguros para mantener la confidencialidad de los datos. Utilizar
encriptacion o generar una red privada virtual (VPN) entre el usuario
y el cloud son buenas practicas para mitigar este punto.

A continuacién se presentan algunas arquitecturas tipo en el cloud y las

caracteristicas que ellas presentan:

1. Arquitectura autoescalable:

La Figura 2.6 muestra una arquitectura autoescalable donde se saca
provecho de unas de las caracteristicas principales del cloud, el escalado
horizontal, en el cual el sistema obtiene y libera recursos a demanda.
Este autoescalado se realiza en la capa de aplicacién, donde se en-
cuentra la légica del sistema. Por otro lado, existe un balanceador de
carga que distribuye los pedidos entre las distintas instancias de servi-
dores ejecutando en un momento dado. La arquitectura autoescalable
también cuenta con una réplica a nivel de base de datos, mitigando
posibles fallas en la base de datos principal. Esta réplica se encuentra
siempre actualizada y disponible para tomar el rol de base de datos
principal en caso de generarse un error o falla en la infraestructura.

. Arquitectura en miiltiples centros de datos:

La Figura 2.7 muestra una arquitectura en la cual existe una réplica
tanto a nivel de base de datos como de aplicacién. Estas réplicas se
encuentran ubicadas en distintas localidades geograficas, potenciando
la tolerancia a fallos del sistema. Mediante este mecanismo, se mitiga
una falla en la infraestructura de alguno de los centros de datos. La
base de datos principal es replicada en un segundo centro de datos, y en
caso de existir una falla en el centro de datos principal, la base de datos
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Figura 2.6: Arquitectura autoescalable.

réplica toma el rol de base de datos principal. Este tipo de arquitectura
puede generar gastos extras en lo que refiere a la transferencia de datos
entre un centro de datos y otro.

2.9. Costos de servicios en el cloud

Para acceder a los servicios brindados por el proveedor cloud es necesario
abonar ciertos costos por la utilizaciéon de recursos, trafico en la red entre
regiones geograficas, etc. Se realizé un relevamiento de dichos costos, donde
tanto AWS como Microsoft Azure, el cudl se detalla a continuacién.

2.9.1. AWS

En Amazon, los precios se basan en la ubicacién del servicio Amazon
S3. Se provee de una capa de uso gratuito que permite comenzar a utilizar
algunos servicios limitados de Amazon S3. Al registrarse, los clientes reciben
5GB de almacenamiento estandar, 20.000 solicitudes de tipo «GET», 2.000
solicitudes de tipo «<PUT» y 15GB de transferencia de datos saliente al mes
durante un ano. Ademads, este proveedor brinda a sus usuarios una aplica-
cién web denominada ’Calculadora mensual sencilla’ que les permite realizar
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Figura 2.7: Arquitectura en multiples centros de datos.

una estimacién de su factura mensual. Como referencia se utiliza la region
estandar de Estados Unidos y se muestran precios en délares americanos en
las tablas 2.2 a 2.4 [44].

2.9.2. Microsoft Azure

En este caso, los costos se evalian de manera diferente, dependendien-
do del tipo de servicio que se utiliza. De todas formas, al igual que en el
caso de AWS, Azure proporciona un nivel minimo de acceso a servicios de
manera gratuita durante un periodo de prueba de treinta dias, donde brin-
da a sus usuarios un bono de doscientos délares. Adicionalmente, cada mes
es posible utilizar servicios béasicos de forma gratuita como la ejecucién de
hasta diez sitios web por regién o la utilizaciéon en una cuenta de almace-
namiento de hasta 999MB. Como referencia se utiliza la regiéon estandar de
Estados Unidos y se muestran precios en délares americanos en las tablas
2.5 a 2.9. Ademsds, en el sitio web de Microsoft Azure, se pueden observar los
costos para otros servicios como el servicio de caché administrado, servicios
moéviles, Service Bus o bases de datos SQL [8].
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Cuadro 2.2: AWS Precios segtn tipo de almacenamiento

27

Estandar Redundancia | Poca frecuen-
Reducida cia acceso a
datos

Primer TB/mes | $0.0300 por GB | $0.0240 por GB | $0.0100 por GB
Siguientes $0.0295 por GB | $0.0236 por GB | $0.0100 por GB
49TB/mes
Siguientes $0.0290 por GB | $0.0232 por GB | $0.0100 por GB
450TB/mes
Siguientes $0.0285 por GB | $0.0228 por GB | $0.0100 por GB
500TB/mes
Siguientes $0.0280 por GB | $0.0224 por GB | $0.0100 por GB
4000TB/mes
Mas de | $0.0275 por GB | $0.0220 por GB | $0.0100 por GB
5.000TB/mes

Cuadro 2.3: AWS Precios segun solicitud

Precios
$0.005 por cada 1000 solicitudes

Solicitudes PUT, COPY, POST o
LIST

Solicitudes de restauracién y ar-
chivado en plan «Poca frecuencia

$0.05 por cada 1000 solicitudes

acceso»
Solicitudes de eliminacién Gratis
GET y todas las demés solicitudes | $0.004 por cada 10000 solicitudes
Restauraciones de datos en Gla- | Gratis
cier
2.10. Financiacion en clouds publicos

AWS permite obtener una suscripciéon general donde se permite acceder
a cualquiera de los servicios que provee AWS, abonando el monto correspon-
diente de forma mensual. Ademds de las suscripciones generales, proporcio-
na servicios para agentes gubernamentales como FedRAMP. Estos servicios
ofrecen una propuesta estandarizada para la evaluacion de la seguridad, la
autorizacién y el control continuo de productos y servicios en el cloud hasta
un nivel moderado; particularmente, todas las agencias del gobierno de Esta-
dos Unidos pueden aprovechar los paquetes AWS Agency ATO, almacenados
en el repositorio de FedRAMP, para evaluar AWS respecto a sus aplicaciones
y sus cargas de trabajo, ofrecer autorizaciones de uso de AWS y trasladar
cargas de trabajo al entorno de AWS. AWS también cuenta con planes de
otorgamiento de cuentas para proyectos cientificos y de investigacién [43].
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Cuadro 2.4: AWS Precios por transferencia de datos

Precios

Transferencia ENTRANTE de datos a
Amazon S3
Todas las transferencias entrantes de datos $0.000 por GB
Transferencia SALIENTE de datos de
Amazon S3 a
Amazon EC2 en la regiéon Norte de Virginia $0.000 por GB
Otra regién de AWS $0.020 por GB
Amazon CloudFront $0.000 por GB
Transferencia SALIENTE de datos de
Amazon S3 a Internet
Primer GB/mes $0.000 por GB
Hasta 10TB/mes $0.090 por GB
Siguientes 40TB/mes $0.085 por GB
$
$

Siguientes 100TB/mes 0.070 por GB
Siguientes 350TB/mes 0.050 por GB

Cuadro 2.5: Azure precios de instancias de tipo A de Web y Worker roles

Precios por instancia
1 niicleo, 768MB de RAM $0,02/hr
1 nticleo, 1,75 MB de RAM $0,08/Iir
2 ntcleos, 3,5 GB de RAM $0,16 /hr
4 nucleos, 7 GB de RAM $0,32/hr
8 nicleos, 14 GB de RAM $0,64/hr

Cuadro 2.6: Azure precios de maquinas virtuales

Precios por maquina

Maquinas Windows

1 nicleo, 768 MB de RAM $0,018/hr
1 nicleo, 1,75 MB de RAM $0,074/hr
2 nucleos, 3,5 GB de RAM $0,148 /hr
4 ntcleos, 7 GB de RAM $0,296/hr
8 nucleos, 14 GB de RAM $0,592/hr
Maquinas Linux

1 nticleo, 768 MB de RAM $0,018/hr
1 nucleo, 1,75 MB de RAM $0,044 /hr
2 ntcleos, 3,5 GB de RAM $0,088 /hr
4 nucleos, 7 GB de RAM $0,176/hr

8 nucleos, 14 GB de RAM $0,352/hr
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Cuadro 2.7: Azure precios de almacenamiento

Con redun- | Con redun- | Con geo-
dancia local dancia de | redundancia
zona
Blobs en blo- | $142,01/mes $177,52/mes $286,66/mes
ques hasta
6000GB
Tablas y colas | $395,12/mes - $497,36 /mes
hasta 6000GB
Archivos hasta | $240,00/mes - $300,00/mes
6000GB

Cuadro 2.8: Azure precios ancho de banda

Precio

Salida de Estados Unidos y Euro- | $85,70/mes
pa hasta 990GB
Salida en Asia Pacifico y Japén | $135,93/mes
hasta 990GB
Salida en Brasil hasta 990GB $178,29/mes

Cuadro 2.9: Azure precios clister HDInsight

4 nodos 8 nodos 16 nodos
1 nucleo, | $476,00/mes $952,00/mes $1.904,00/mes
768MB de
RAM

1 mnicleo, 1,75 | $952,00/mes $1.080,00/mes | $3.808,00/mes
MB de RAM
2 nucleos, 3,5 | $1.904,00/mes | $1.904/mes $4.160,00/mes
GB de RAM
4 ntucleos, 7 GB | $2.040,00/mes | $3.808,00/mes | $7.616,00/mes
de RAM
8 mnucleos, 14 | $2.112,00/mes | $4.224,00/mes | $8.448,00/mes
GB de RAM

Los tipos de suscripcién de Azure se pueden agrupar en tres grandes
categorias: promociones con recursos gratuitos, ofertas de bolsas de horas
para desarrolladores y entorno de produccién. En el primer tipo de suscrip-
cién existen dos grupos, uno para usuarios MSDN y otro general. Ambas
suscripciones disponen de un conjunto de servicios gratuitos. En general,
este tipo de suscripcién se utiliza para andlisis experimentales, aprendiza-
je o proyectos piloto. Las bolsas de horas para desarrolladores permiten
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contratar algunos servicios adicionales a menor costo, «nticleo de desarrollo
acelerado» («development accelerator core») y «desarrollo acelerado extendi-
do» («developer accelerator extended»); la diferencia entre ambas radica en
el nimero y tipo de recursos. Por ultimo, el entorno de produccién es una
suscripcion general donde se paga por lo que utiliza, pudiendo acceder a
cualquier servicio proporcionado por Azure abonando una factura mensual.
Al igual que AWS, Azure proporciona financiacién y cuentas gratuitas para
proyectos cientificos y de investigacién [27].



Capitulo 3

Descripcion del problema a
resolver

Este capitulo presenta una introduccién al problema, cientifico que propo-
ne abordar el proyecto. El andlisis cientifico principal consiste en el abordaje
de una realidad biolégica, donde se pretende analizar ciertas transformacio-
nes celulares mediante algoritmos matematicos y simulaciones. En la seccion
3.2 se especifica y detalla el enfoque del proyecto y en la seccién 3.3 se des-
cribe la planificaciéon general del mismo. Por su parte, el objetivo central
del proyecto de grado estd enfocado en el estudio del paradigma de compu-
tacion distribuida en el cloud, por lo cual se presenta un anélisis de trabajos
relacionados con computacion cientifica en el cloud en la seccién 3.4.

3.1. Analisis de fluorescencia para develar el desa-
rrollo embrionario

Esta seccién describe el problema abordado en el proyecto. Se explican
los mecanismos empleados para analizar células y moléculas, asi como los
componentes de software empleados para simular dichos mecanismos.

3.1.1. Fluorescencia

La fluorescencia es la capacidad de algunas sustancias de absorber luz
a una determinada longitud de onda. En general esta absorcion se lleva a
cabo en el rango ultravioleta, y luego se produce la emisiéon de luz en una
longitud mas larga. Dicho de otra manera, las sustancias absorben fotones
con una determinada energia y liberan fotones con menor energia. Este pro-
ceso se produce de forma casi inmediata; la luz es recibida y vuelta a emitir
en millonésimas de segundo. A raiz de la inmediatez con la que se produce
el proceso, se puede decir que la fluorescencia dura tanto como el estimulo,
ya que cuando éste cesa, también cesa el fendmeno de fluorescencia. Esta es

31



32 CAPITULO 3. DESCRIPCION DEL PROBLEMA A RESOLVER

la principal diferencia con el fenémeno de fosforescencia, en el cual la luz
absorbida se vuelve a emitir luego de transcurrido un cierto lapso de tiem-
po. También se le llama fluorescencia al fenémeno mediante el cual algunas
sustancias son capaces de absorber otras formas de energia, como rayos X o
rayos catodicos, y esta energia es liberada en forma de luz, de manera casi
inmediata. El fenémeno de fluorescencia tiene multiples aplicaciones, desde
los tubos de luz fluorescentes que podemos ver habitualmente en hogares y
oficinas, hasta técnicas de laboratorio para detectar antigenos y anticuer-
pos [22].

El fenémeno de fluorescencia puede definirse de la siguiente manera. Los
electrones de un dtomo (o varios atomos que conforman una molécula) se
hallan orbitando a distintos niveles, donde cada nivel tiene determinada
energia. Cuando la luz o rayos X llegan a los electrones que se encuentran
en niveles de baja energia, éstos pasan a un estado de excitacién, lo que
produce que salten a una 6érbita de mayor energia. Este cambio en el nivel
de energia ocasiona que el dtomo pase a un estado inestable, por lo que
luego el electrén debera regresar a la érbita que le corresponde. Cuando
esto sucede, emite la energia sobrante, la cual se traduce parcialmente, en
las sustancias fluorescentes, en luz emitida. El resto de la energia se traduce
en vibraciones de la molécula, es decir, en calor [15]. Las sustancias en las
cuales se observa el fendmeno de fluorescencia se llaman fluoritas. Dentro de
ellas se manifiestan diferentes capacidades fluorescentes, las cuales se pueden
medir con la siguiente férmula:

B CantidadFotonesEmitidos
~ CantidadFotonesAbsorbidos

Al resultado de esta relacién se le llama rendimiento cudntico. El maximo
rendimiento seria del cien por ciento, cuando todos los fotones absorbidos
son reemitidos. Sustancias con un cociente de 0,1 (es decir que de 10 fotones
que absorben sélo uno es reemitido) ain se consideran fluorescentes [18].

La generacién de imagenes por fluorescencia permite visualizar molécu-
las més alld del limite de resolucién de un microscopio, tal y como se puede
ver en la Figura 3.1. La microscopia fluorescente es una técnica clave en el
diagnéstico clinico (por ejemplo, en inmunologia, patologia, microbiologia,
citogenética) y en ambientes de investigacién. La microscopia de fluorescen-
cia confocal, en particular, se ha convertido en una herramienta esencial muy
pertinente para el estudio de la dindmica estructural y molecular en células
vivas. La fluorescencia habilita las técnicas de generacion de imédgenes como
TIRF, FRET, FLIM, FLIP y FRAP. Esta herramienta es importante para
identificar los minerales fluorescentes, contaminantes e impurezas en la cien-
cia de materiales, en la geologia, en la inspecciéon de semiconductores y en
la proteccién ambiental.
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Figura 3.1: Fluorescencia en microscopia

3.1.2. Caso de Estudio

El andlisis biolégico tiene como objetivo descubrir la transformacién de
las diferentes células que componen un ser vivo, en cada una de las partes
de su cuerpo, mediante la observacion del resultado de fluorescencia. Es
necesario tener siempre en cuenta el entorno y el tiempo, ya que ambos
pueden afectar la velocidad y forma de desarrollo del organismo.

El andlisis inicia con el estudio de un caso de baja complejidad para luego
lograr generalizar los resultados y aplicarlos sobre diferentes seres vivos.
Comienza observandose la evolucion de las células de un insecto. Se pretende
dilucidar como y de qué manera las células componen las distintas partes
del cuerpo del insecto. Para ello, se realiza un seguimiento del movimiento
de las moléculas dentro de la célula y se encuentra la dindmica asociada a
este proceso. Al realizar el seguimiento de las dindmicas se puede averiguar
qué esta sucediendo y como se lleva a cabo la agrupacién de células para
cada parte del cuerpo.

Los recientes avances en técnicas de microscopia por fluorescencia y la
capacidad existente para etiquetar proteinas con etiquetas fluorescentes en
un ambiente celular, como por ejemplo las proteinas fluorescentes genética-
mente codificadas, han constituido un cambio significativo en el modo de
estudiar la biologia de las células. Mientras los experimentos tradicionales
de la bioquimica para analizar biomoléculas requieren aislamiento y la ge-
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neracién de un entorno artificial, estas nuevas tecnologias permiten a los
cientificos explorar los procesos bioldgicos de relevancia “in situ”.

Desde que comenzé a utilizarse la microscopia para observar las células,
se volvid evidente que la distribucion de los componentes celulares, desde
pequenas proteinas hasta organelos, no es homogénea ni en espacio ni en el
tiempo. Los intentos por comprender las reglas que gobiernan la organizacion
intercelular y la respuesta de las células a estimulos especificos se han vuelto
una prioridad. La espectroscopia por correlacién de fluorescencia (FCS por
sus siglas en inglés) [16] es extremadamente utilizada para obtener medidas
cuantitativas del movimiento de las moléculas en células vivas [23]. En la
Figura 3.2 se presenta un esquema de las medidas en la espectroscopia por
correlacion de fluorescencia.
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Figura 3.2: Correlacién de fluorescencia

En la Figura 3.2, el cuadro A muestra una representacién de la configura-
cién experimental requerida para realizar este tipo de analisis por correlacién
de fluorescencia. La muestra (por ejemplo células) se coloca sobre la platina
del microscopio, el cual puede ser confocal o un microscopio por “estimulo
de dos fotones”. El ldser que realiza el estimulo es enfocado en un punto
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limitado de difraccién sobre la muestra y los fotones fluorescentes produci-
dos en el pequeno volumen de observacién (como se muestra en el cuadro
B) son recolectados en funcién del tiempo. En el cuadro C se representa la
intensidad de la senal de fluorescencia obtenida en el experimento FCS. Esta
senial muestra las fluctuaciones que se producen con el movimiento de las
moléculas fluorescentes hacia dentro y fuera del volumen de observacion. Se
puede demostrar que la amplitud de la fluctuaciones es inversamente pro-
porcional al niimero de moléculas en el volumen de observacién mientras que
la duracion estd dada por la dindmica de dichas moléculas. Esta informacion
se obtiene calculando la funcién de autocorrelacién (ACF por sus siglas en
inglés), como se muestra en la siguiente ecuacién.

< OI(t)-0I(t+T) >
B <I(t)>2

G(7)
Donde

» [t =I(t)— < I(t) > representa las fluctuaciones en la intensidad.
= <> indica el promedio de tiempo.
= 7 es un tiempo de retraso.

En el cuadro D se muestra una grafica tipica producto de aplicar la
funcién ACF.

Ya que la técnica captura las fluctuaciones de fluorescencia producidas
por el movimiento de cada una de las moléculas, es necesario reunir una can-
tidad considerable de puntos de datos para obtener informacién estadistica-
mente relevante sobre el proceso dindmico subyacente. Para modelos simples
como el de difusién Browniana, el anélisis ACF produce funciones analiti-
cas a las que facilmente se les pueden otorgar los datos experimentales para
obtener parametros relacionados con la movilidad de las moléculas. Desafor-
tunadamente, muchos procesos dindmicos acerca de células no pueden ser
interpretados con modelos tan simples y en muchos casos ni siquiera es po-
sible obtener funciones analiticas a través de analisis teéricos para modelos
mas complejos [34]. Por este motivo, se utilizan técnicas de simulacién para
modelar escenarios mas complejos.

3.1.3. Componentes de software

A escala celular, un ntimero finito de moléculas interactiian dentro de
complejos escenarios definidos por la célula y las membranas del organelo.
Para poder simular eventos estocésticos celulares (como movimientos, inter-
acciones, reacciones) con espacios realistas y utilizando tiempo y recursos
de computo razonables, se deben utilizar técnicas de optimizacion numérica
especificas [47].

En el caso de los sistemas bioldgicos tipicos que utilizan este tipo de técni-
cas de optimizacion en conjunto con probabilidades de reaccion de Monte
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Carlo, es posible estudiar sistemas biolégicos considerando su evolucién du-
rante amplios periodos de tiempo, desde milisegundos hasta minutos [26].

Mcell. La aproximacion estandar para sistemas de reaccion-difusién ignora
la naturaleza discreta de los reactivos, asi como el caracter estocastico de
sus interacciones. Las técnicas basadas en la ecuacién quimica maestra, tales
como el algoritmo de Gillespie [21], asumen que en cada instante de tiempo
las particulas se encuentran distribuidas de manera uniforme en el espacio.
De forma de tener en cuenta tanto la distribucién espacial completa de
los componentes como el caracter estocastico de sus interacciones, se suele
utilizar en los andlisis una técnica basada en las dindmicas Brownianas.

El componente de software Mcell [26] se basa en un algoritmo orientado
a eventos, denominado funcion de las dindmicas de la reaccion de Green
(GFRD), el cual utiliza funciones de Green combinando en un unico paso
la propagacién de las particulas en el espacio con las reacciones entre ellas
[51]. En el algoritmo GFRD, las particulas se mueven de forma difusa; se
asume que si existe una reaccién entonces sigue un proceso de Poisson y
ocurre de manera inmediata. Esto significa que el evento de la reaccién puede
desacoplarse del movimiento difuso de la particula. El paso de tiempo del
algoritmo esta determinado de forma tal que solamente se tienen en cuenta
particulas individuales o pares de particulas, evitando reglas de reacciones
mas complejas.

Dada la naturaleza del proceso subyacente (rastreando moléculas indivi-
duales), es necesario simular un gran nimero de puntos de datos para obte-
ner una simulacién estadisticamente relevante. Dichos experimentos numéri-
cos requieren tiempos de computo extremadamente elevados; cada molécula
(punto de dato) debe ser rastreada en su movimiento, y cada interaccién con
otras moléculas (reacciones) debe ser modelada y resuelta para cada paso del
tiempo simulado. El algoritmo se ejecuta de forma secuencial; obtiene como
dato de entrada un archivo que representa el estado inicial de las moléculas,
los tipos de las mismas y posibles interacciones. Luego comienza el proce-
samiento donde se realizan andlisis complejos sobre el escenario inicial y se
llevan a cabo las diversas interacciones para cada paso del tiempo. La salida
de MCell sera el estado final de las moléculas para cada instante de tiempo.

Las técnicas de computacién de alto desempenio (HPC) cumplen con un
rol fundamental a la hora de obtener la eficiencia computacional requerida
para procesar volumenes de puntos de datos considerablemente grandes y
durante una cantidad de pasos de tiempo suficiente, de forma de captar el
proceso biolégico. El disenio e implementacion de una aplicacién especifica
que utilice HPC para analizar las fluctuaciones en la fluorescencia representa
un desarrollo original e innovador [34].

FERnet El software FERnet simula el comportamiento de un microscopio
al leer y escanear la informacién de entrada. Dicha entrada es la salida pro-
cedente de una ejecuciéon de MCell. Al escanear esta informacién se realiza
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un proceso de etiquetado de las moléculas que componen cada una de las
células. Luego se obtiene la traza de fotones de fluorescencia, contando los
fotones que fueron emitidos durante un pequenio lapso de tiempo. Al combi-
nar estas dos herramientas se obtiene el resultado de fluorescencia buscado,
intentando explicar qué sucede con las células al comparar los resultados con
los modelos previamente existentes: difusién pura (pure diffusion), reaccién
dominante (reaction dominant), modelo hibrido (hybrid model), difusion efi-
caz (effective diffusion) y modelo completo (full model), cuya explicacién va
mas alla del alcance de este proyecto.

3.2. Especificacion del proyecto

El enfoque principal de desarrollo del proyecto consiste en el estudio,
comprension y aplicacion del paradigma de computacién distribuida en el
cloud y su aplicaciéon para la resolucién de un problema de computacion
cientifica relacionado con el andlisis del desarrollo embrionario. Se realiza
un andlisis de la realidad bioldgica sobre la que se basaré la instrumentacion
de la aplicaciéon en el cloud. A su vez, se realiza una investigacién en el
area de computacién distribuida haciendo especial énfasis en computacion
en el cloud. Tras el estudio y entendimiento del paradigma, se estudian
las distintas plataformas y proveedores de servicios sobre los cuales pueden
implementarse aplicaciones distribuidas. Mediante un anélisis exhaustivo se
hace posible seleccionar una de estas plataformas para orientar el desarrollo.

Como ya se explico en la seccién anterior, existen dos componentes de
software (MCell y FERnet) que permiten simular el proceso biolégico de
desarrollo embrionario. La realidad en cuestion tiene un alto grado de com-
plejidad, como también lo tiene el computo que se realiza durante la simu-
laciéon. Un usuario puede ejecutar una instancia de Mcell y la misma puede
demorar desde unos pocos segundos hasta varias horas dependiendo de los
parametros de configuracién de entrada. Por su parte, el software FERnet
debe esperar hasta obtener la salida de una simulacion de MCell que uti-
lizard como entrada para su ejecucion. Para el usuario, esto representa un
problema ya que el resultado de las ejecuciones es muy importante y ne-
cesario para sus trabajos de investigacion, pero se pierden valiosas horas
de trabajo con los computadores practicamente inutilizados mientras ejecu-
tan dichas simulaciones. Por otro lado, si el usuario desea probar distintos
conjuntos de pardmetros debe ingresarlos manualmente y volver a lanzar la
simulaciéon una y otra vez.

A raiz del gran insumo de tiempo de configuracién y computo que re-
quieren las ejecuciones de MCell y FERnet, surge la necesidad de poder
independizar el computo de estas aplicaciones de la computadora del usua-
rio, a la vez que revalorizar las ejecuciones, brindando mas poder y facilidad
al usuario. Para esto, resulta ideal el paradigma de computacién en el cloud
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donde pueden alojarse desde pequenos componentes de software hasta gran-
des sistemas, en servidores distribuidos a lo largo del mundo, y hacer uso de
recursos computacionales fundamentales, como el procesador y el espacio de
almacenamiento, en los servidores remotos.

La idea principal del sistema consiste en permitir al usuario la ejecu-
ciéon remota del software MCell mediante la utilizaciéon de un portal web,
optimizando los tiempos de espera para el usuario al usar servidores especifi-
camente disefiados para aplicaciones de alto desempernio. El sistema permite
el lanzamiento automatico de la ejecucion de FERnet una vez que se obtuvo
la salida de MCell requerida y también permite al usuario la ejecucién en
paralelo de diversas configuraciones de MCell, mediante el ingreso simple
y la configuracién de un conjunto de parametros de entrada. El sistema se
complementa con una pagina de consulta de resultados, donde el usuario
puede monitorear el estado de sus simulaciones y acceder a la salida de sus
ejecuciones de forma permanente.

Uno de los principales objetivos del proyecto se centra en lograr una
arquitectura que permita soportar los requerimientos funcionales descritos
anteriormente y cumplir con requerimientos no funcionales deseables en todo
sistema distribuido de alta calidad. Un aspecto fundamental de la arquitec-
tura es que sea altamente escalable y permita un correcto funcionamiento
con la ejecucién de simulaciones concurrentes, utilizando los recursos dispo-
nibles bajo demanda provistos por el proveedor de cloud elegido. Se busca
aprovechar las caracteristicas del cloud para ejecutar un gran ntmero de
simulaciones en paralelo, permitiendo la recuperacién ante fallos. Cabe des-
tacar que la paralelizacién es un aspecto fundamental del proyecto. Se debe
investigar el paradigma MapReduce, analizar su aplicacién e integrarlo a
la arquitectura en la plataforma seleccionada, para lograr realizar diversas
simulaciones de forma simultdnea y asi obtener ventaja en relacién a la
ejecucién de las aplicaciones en un ambiente local al usuario.

3.3. Planificacién inicial del proyecto

Al inicio del proyecto se identificaron las fases més relevantes requeri-
das para llevar a cabo las tareas previamente descritas, de manera tal de
lograr cumplir con los objetivos planteados. Para ello se cre6 un cronograma
constituido por las fases que se detallan a continuacion.

3.3.1. Cronograma

Primera fase La etapa inicial del proyecto consiste en el relevamiento,
busqueda de informacién, estudio del paradigma de Cloud Computing y
analisis del problema de desarrollo embrionario. Este iltimo punto com-
prende el estudio y la comprensiéon del problema biolégico en cuestion, la
familiarizacién con los productos de software previamente existentes (Mcell
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y FERnet), asi como la adaptacién de dichas aplicaciones al entorno de tra-
bajo elegido. A su vez, al finalizar esta etapa se seleccionan la plataforma y
las tecnologias que seran utilizadas durante el resto del proyecto.

Segunda fase El objetivo de esta etapa es disenar, definir y especificar la
arquitectura de la aplicacion. Para esto se tiene en cuenta la plataforma
elegida en la etapa anterior y se evalila qué caracteristicas son viables para
ser incluidas en el proyecto. También se realizan pruebas de rendimiento y
escalado.

Tercera fase Esta fase consiste en la implementacion de la aplicacion sobre
la plataforma cloud, realizando pequenias modificaciones en la arquitectura
en caso de ser necesario. También se deben realizar pruebas de correctitud
y validacién y se lleva a cabo un andlisis experimental de desempeno.

Cuarta fase En esta tiltima etapa se realiza un andlisis de eficiencia compu-
tacional a la vez que se finalizan el producto de software y el informe final.

3.4. Trabajo relacionado

Esta seccién provee una revisién de los trabajos recientes que han abor-
dado la computaciéon distribuida aplicada a problemas cientificos en el cloud.

3.4.1. Computacién distribuida en el cloud

Jakovits y Srirama (2013) [25] estudian la utilizacién del framework Ma-
pReduce para adaptar aplicaciones cientificas al cloud sin perder eficiencia
y escalabilidad. Los autores realizan una clasificacién de algoritmos en cua-
tro categorias segun su adaptabilidad al modelo y estudian el desempenio de
MapReduce para la resolucién de los problemas en cada una de ellas. Como
principales resultados se obtiene que MapReduce se adapta bien a proble-
mas simples llamados cominmente trivialmente paralelos, donde se necesita
una unica ejecuciéon de MapReduce para obtener la solucién buscada. Tam-
bién se concluye que el modelo MapReduce no funciona correctamente para
algoritmos complejos que involucran un alto nimero de iteraciones (sobre
tareas del tipo MapReduce). Se estudia como alternativa para este tipo de
algoritmos el framework Twister, que es especialmente diseniado para al-
goritmos iterativos. El estudio busca brindar herramientas y resultados a
cientificos que busquen adaptar sus problemas al cloud y puedan utilizar
la clasificacion propuesta para decidir qué framework se ajusta mejor a sus
necesidades sin perder eficiencia y escalabilidad, ademés de sacar provecho
a las caracteristicas inherentes de los frameworks disenados para el cloud,
como la tolerancia ante fallos.

Richman, Zirnhelt y Fix (2014) [40] realizan un estudio sobre cémo cloud
computing puede beneficiar largas ejecuciones de simulaciones. La clave con-
siste en la ejecucion en paralelo, permitiendo realizar un andlisis de parame-
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tros con la realizacién de barridos paramétricos. De esta forma, se obtiene
una mejora en los tiempos de ejecucion de extensas simulaciones de mayor
porte permitiendo resolver problemas mas complejos en menor tiempo. El
beneficio del uso de cloud computing se deriva de la implementaciéon de un
caso de estudio donde se evalia el ciclo de vida de gasto energético (LEC) de
1.080.000 escenarios de disenos de casas individuales en Toronto. Los auto-
res implementan una solucién en AWS S3 utilizando 24 méaquinas virtuales
donde se consigue disminuir los tiempos de ejecucion para los 1.080.000 es-
cenarios de 563 dias en una Unica maquina con un procesador de 2.5GHz
a 28 dias, realizando una particiéon equitativa de datos donde cada bloque
consume aproximadamente la misma cantidad de tiempo en ser procesado.
Los resultados muestran que es posible implementar una arquitectura en el
cloud que provea una reducciéon de tiempos en simulaciones, permitiendo el
andlisis de parametros a gran escala y la optimizacién de proyectos, a la
vez que se reduce la retroalimentacién durante etapas iniciales de diseno en
sistemas de simulacion.

Pallickara, Pierce, Dong y Kong (2009) [35] plantean una plataforma de
servicios web para la planificacién de tareas tanto en clusters grid como en
el cloud, llamada Swarm. La plataforma Swarm integra infraestructuras grid
con clusters en el cloud para resolver problemas cientificos especificos, per-
mitiendo lanzar y monitorear tareas que ejecutan en los distintos ambientes.
La plataforma estd compuesta por varios componentes de software entre los
que se encuentran Swarm-Grid y Swarm-Hadoop; Swarm-Grid lanza ejecu-
ciones de tareas en un cluster del tipo TeraGrid y Swarm-Hadoop lanza
tareas MapReduce en un cluster Hadoop conformado por varias instancias
de AMI ejecutando en la infraestructura cloud de Amazon Web Services.
Las tareas llegan a un componente llamado Large Task Load Optimizer que
las clasifica y decide a qué componente de software asignarlas para su eje-
cucién (grid o cloud). Se realizan experimentos ejecutando cantidades de
tareas que varfan entre 200 y 2000 tanto en grid como en cloud. Los resulta-
dos demuestran que el overhead generado por la generacién de tareas en el
cloud es mucho menor que en el clister grid, ya que los recursos se asignan
rapidamente. Cabe destacar que los datos en el ambiente cloud Hadoop con
las tecnologias utilizadas son copiados desde el nodo maestro a cada nodo
esclavo para cada ejecucion en la arquitectura desarrollada. El trabajo con-
cluye que la ejecucién de una gran cantidad de tareas pequenas presenta
mejores tiempos de ejecucién en el cloud, mientras que la ejecucién de una
reducida cantidad de tareas pero que requieren un mayor poder de cémputo
y lectura de datos se adapta mejor al ambiente grid.

3.4.2. Computacién distribuida en infraestructura clister

Garcia, Iturriaga y Nesmachnow [20] presentan un trabajo de aplica-
ciéon de computacién paralela para resolver dos problemas cientificos en la



3.4. TRABAJO RELACIONADO 41

plataforma de computacién grid GISELA distribuida entre Europa y Améri-
ca Latina. Las aplicaciones cientificas trabajan sobre informacién climatica
siendo una de ellas el procesamiento semi—automatico de imagenes historicas
climaticas (DigiClima) y la otra un paquete de software de simulacién de
dindmica de fluidos (caffa3d. MB), respectivamente. El paralelismo en Digi-
Clima se consigue realizando una particién de datos siguiendo un modelo
maestro—esclavo. Por otro lado, en caffa3d. MB se realiza una exploracién de
parametros para la simulacién utilizando un modelo maestro—esclavo. Los
resultados muestran un speed up casi lineal para DigiClima concluyendo
que con la obtencién de mas recursos de computo es posible obtener mayo-
res beneficios del uso del grid; mientras que para caffa3d. MB se obtuvieron
grandes mejoras en rendimiento, sobre todo en los casos de ejecucién de si-
mulacién de mayor porte alcanzando un speed-up de hasta 15. Asimismo, se
verificd que la ejecucion distribuida en una arquitectura de grid optimiza los
tiempos de ejecucién y exploracion de pardmetros en grandes simulaciones.

Ortega y Nesmachnow [33] plantean un algoritmo paralelo para la eje-
cucion de los sistemas Mcell y FERnet, encargados de resolver un problema
de reaccién-difusiéon en moléculas. La ejecucién toma lugar en un ambiente
grid con memoria distribuida utilizando técnicas de computacién de alto
desempeiio. Para el sistema se utiliza una arquitectura maestro-esclavo im-
plementada con la tecnologia MPI sobre una infraestructura grid. El nodo
maestro ejecuta la simulacién Mcell y brinda los resultados de cada iteracion
a otro componente del nodo maestro a través de un pipeline, que a su vez
lanza la ejecucion de lectura de fotones en los nodos esclavos. Se realizan
pruebas variando el nimero de microscopios y como resultado se obtiene una
mejora importante en speed-up para las simulaciones con mayor cantidad de
microscopios, mientras que en el caso de menor cantidad de microscopios la
tasa de speed-up se ve limitada por la velocidad de generaciéon de datos de
Mecell a procesar por los nodos esclavos. Los resultados muestran una obten-
cién de mejores tiempos de ejecucién en simulaciones de gran porte (dada
la cantidad de datos a procesar) en arquitecturas distribuidas.

En la misma linea de trabajo, Da Silva, Nesmachnow, Geier y Mocs-
kos [14] presentan un andlisis experimental aplicando un enfoque grid/cloud
para la resolucién de diferentes escenarios de andlisis de fluorescencia con
microscopia mediante la ejecucion de los componentes de software bioldgi-
cos MCell y FERnet. Se plantea como plataforma una infraestructura grid
voluntaria utilizando el middleware OurGrid, donde los usuarios prestan
SUs recursos ociosos para realizar ejecuciones que requieren alto poder de
computo. OurGrid también puede ser utilizado como middleware en infraes-
tructuras cloud. En el trabajo se utiliza la técnica de distribuciéon de dominio,
particionando el conjunto de modelos en un flujo de trabajo y distribuyen-
dolo en los recursos computacionales disponibles. Se realizan pruebas en una
infraestructura heterogénea de recursos informaticos (residentes en Argen-
tina, Brasil, México y Uruguay) y se ejecutan seis modelos de simulacién
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con distintos niveles de complejidad, modificando el paso de tiempo de la
simulacién para cada uno de ellos, obteniendo 24 posibles ejecuciones o ins-
tancias. Se ejecutan los modelos en una infraestructura local (UdelaR, en
Uruguay) para comparar tiempos de ejecucién. Los resultados muestran que
la ejecucién de 24 instancias de manera serial toma aproximadamente 10,81
horas mientras que la ejecucién en la infraestructura grid toma aproximada-
mente 2,78 horas, obteniendo un speed up que ronda el valor 4. El trabajo
propuesto concluye que el uso de una infraestructura grid voluntaria es un
método efectivo para la ejecucién de las simulaciones biolégicas complejas.

3.4.3. Resumen

Los trabajos relacionados descritos en esta seccién muestran resultados
alentadores en la ejecucién de sistemas cientificos en arquitecturas distri-
buidas de tipo grid/cloud. También promueven el uso de modelos de pro-
gramacién para la ejecucién en paralelo de tareas como MapReduce para
obtener mejoras en los tiempos de ejecucién en sistemas de modelado de
simulaciones estocéasticas, asi como sistemas cientificos con gran poder de
céomputo en general. El proyecto de grado actual busca seguir estas lineas
de trabajo y aportar una arquitectura distribuida altamente escalable y to-
lerante a fallos en una infraestructura cloud publica, que permita el correcto
funcionamiento de sistemas de simulaciéon de gran porte.



Capitulo 4

Arquitectura del Sistema

El objetivo de este capitulo consiste en brindar una descripcién detalla-
da de la arquitectura del sistema. La arquitectura disenada se construyé de
forma tal que cumple con todos los requisitos no funcionales que se plantea-
ron al inicio del proyecto, a la vez que se enriquece y adapta respecto a las
posibilidades tecnolégicas que provee Microsoft Azure, la plataforma utili-
zada. Se presentan cada uno de los médulos que componen la arquitectura
analizando ventajas y desventajas que presenta cada uno, y se describe en
detalle cémo se unen y comunican construyendo la infraestructura general
de la aplicacién.

4.1. Eleccién de plataforma de desarrollo

Se decidié indagar con mayor nivel de detalle en dos de las tres pla-
taformas propietarias de cloud més reconocidas: Microsoft Azure y AWS,
dejando por fuera el estudio de Google App Engine.

Al comenzar con el estado del arte sobre cloud computing y las diferen-
tes plataformas cloud, se encontré una extensa y exhaustiva documentacién
sobre AWS: tutoriales, foros, etc., dejando clara evidencia de lo implantada
que esta la plataforma en el ambiente cloud. No fue asi, por lo menos al
comienzo, para Microsoft Azure y es por esta razén que se dedicé mucho
tiempo a estudiar los distintos servicios y capacidades provistos por AWS.
Cuando se realizé un analisis de ambiente de desarrollo, surgié el inconve-
niente de no poseer una cuenta con la cual desplegar los componentes en
el cloud de Amazon, pero si existia la posibilidad de desarrollar las apli-
caciones utilizando Eucalyptus y posteriormente migrar al cloud de AWS.
Eucalyptus parecia ser la opcién a utilizar, pero surgié un inconveniente al
no existir soporte, a la fecha de la investigacién, para el médulo de Apache
Hadoop en AWS, Elastic Map Reduce. Este punto fue decisivo a la hora de
elegir la plataforma, ya que se debia utilizar directamente el framework de
Apache Hadoop y luego migrarlo a AWS sin poder sacar provecho de EMR
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(como la integracién a otros servicios de AWS, etc.). Ademds, para el uso
directo de la plataforma AWS se debia solicitar una beca para la obtencién
de una cuenta destinada a investigacion, cuyo plazo de inscripcién era muy
avanzado el proyecto, por lo que no se tendria una respuesta inmediata.

Por otro lado, Microsoft Azure, mas recientemente difundido en el mun-
do cloud, disponia de una cuenta gratuita por dos meses con permisos li-
mitados pero los suficientes para comenzar a armar un prototipo. Surgio la
posibilidad de asistir a un curso de capacitacién de Microsoft Azure en Bue-
nos Aires y posteriormente en Montevideo (Microsoft Azure for Research
Training, Universidad de la Repiblica, 2014) y asi aprender sobre los com-
ponentes y servicios principales existentes en la plataforma. Dicho curso
se complementaba con la obtencién de una cuenta gratuita por estudiante
con un vencimiento de 6 meses, teniendo esta cuenta por estudiante ma-
yores privilegios que la cuenta brindada por defecto en la plataforma. Se
comenzo6 entonces una investigacién sobre las capacidades de Azure y fue
posible encontrar material en abundancia incluyendo tutoriales, ejemplos
de aplicaciones, etc. Era posible por tanto trabajar de manera gratuita con
Microsoft Azure hasta que se obtuviera una cuenta definitiva destinada a in-
vestigacion y con mayor poder de recursos en el cloud. Se planted el proyecto
a estudiar y se pidié una cuenta con el porte necesario a Microsoft Azure for
Research destinada a proyectos de investigacién; la misma fue brindada en
un rango de 3 meses aproximadamente, siendo el tiempo justo al momento
de probar estructuras de mayor porte, mayor poder de cémputo, etc.

Al indagar més profundamente en la plataforma de Azure, se decidié co-
menzar por el aspecto que hizo tomar la decisién de dejar AWS de lado en
primera instancia: la implementacién de Apache Hadoop dentro de Micro-
soft Azure. HDInsight implementa Apache Hadoop y es un servicio maduro
y completamente integrado a la plataforma de Azure, asi como facil de uti-
lizar y acceder, tanto por consola (Microsoft Azure Powershell) como desde
el ambiente de desarrollo. Se realizé también un estudio del resto de los ser-
vicios disponibles para la implementacion para los restantes componentes
de la arquitectura, y se encontré una amplia gama de opciones con distin-
tos niveles de libertad en la configuracién (tanto IaaS como PaaS). Fueron
de mayor interés los Cloud Services, un servicio PaaS facilmente configura-
ble y de facil utilizacion y aplicacién al problema planteado en el proyecto
actual. Fue entonces cuando se decidié elegir a Microsoft Azure como pla-
taforma de desarrollo del proyecto de integracion de aplicaciones bioldgicas
a la computacién distribuida en el cloud.
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4.2. Descripcion general de la arquitectura

La mayoria de las aplicaciones cientificas se pueden describir como pro-
cesamientos por lotes (batch) que se ejecutan utilizando un alto consumo de
recursos de CPU y memoria RAM, sin la intervencion de un usuario. Los
componentes de software que se buscan adaptar a un entorno en el cloud,
MCell y FERnet, son del tipo de aplicaciones de procesamiento por lotes.
Los sistemas de procesamiento por lotes presentan ciertas caracteristicas co-
mo lectura de un archivo inicial, procesamiento del archivo para finalmente
realizar un post-procesamiento con la obtenciéon de archivos de salida alma-
cenando el resultado final. Al cumplirse las caracteristicas recién descritas,
los sistemas MCell y FERnet se pueden ejecutar de manera paralela de for-
ma totalmente independiente, siendo por lo tanto el problema planteado
de la categoria trivialmente paralelo, donde se requiere minima o ninguna
comunicacién entre las tareas paralelas para obtener el resultado final.

Buscando contemplar las caracteristicas inherentes del tipo de sistemas
con el que se iba a trabajar, se buscé definir una arquitectura donde se le
permitiera al usuario independizarse de la ejecucién de las simulaciones y
la posibilidad de obtener los resultados en cualquier momento futuro. Como
se describié en el capitulo 3, se busca utilizar por tanto las caracteristicas
intrinsecas del cloud para obtener una arquitectura donde sea posible ejecu-
tar una amplia cantidad de instancias de parejas Mcell-FERnet de manera
paralela y asi obtener ventaja en relacién a la ejecucién de estos sistemas en
un ambiente de ejecucion local al usuario.

El flujo buscado en la aplicacion se describe a continuacion:

1. El usuario ingresa al sistema mediante un portal web, donde es posi-
ble especificar los pardmetros con los que se desea ejecutar MCell y
posteriormente FERnet, dando la posibilidad de ingresar un rango de
valores para ciertos parametros que generaran multiples ejecuciones de
la simulacion. El sistema retorna al usuario un identificador con el cual
se le permite monitorear y obtener los resultados una vez finalizada la
ejecucién de las simulaciones.

2. Un rol de trabajo se encarga de obtener los parametros y crear los
archivos de entrada para las diferentes simulaciones, almacenandolos
para el acceso de otros roles.

3. Un segundo rol de trabajo toma los archivos de entrada para configu-
rar y ejecutar la simulacién en un clister HDInsight, en el cual, me-
diante la utilizacién del modelo MapReduce se ejecutan las diferentes
simulaciones en paralelo. Este rol monitorea y almacena metadatos del
estado de las tareas en ejecucién para poder proporcionar informacion
al usuario durante el proceso.

4. El claster HDInsight se encarga de ejecutar las distintas simulacio-
nes y crea archivos comprimidos con las salidas de FERnet que son
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almacenadas para acceso y retribucién al usuario.

5. El usuario puede acceder en cualquier momento al sitio web y, utili-
zando su identificador, corroborar el estado de las tareas que lanzé y
finalmente obtener los archivos resultantes de las distintas simulacio-
nes.

K WCF

\ RESTfu Worker RI:!|E -
Procesamiento

Web Role\ _ mensajes

‘“BESTFUI /WCF

Blob Storage
Almacenamiento

RESTful

RESTful

Worker Role -
HTTPS Creacion de

HDInsight tareas
Cluster

BR Windows Azure

Figura 4.1: Componentes principales de la arquitectura propuesta.

Buscando cumplir con este flujo se especifica en la Figura 4.1 los compo-
nentes principales de la arquitectura propuesta y la interaccién del usuario
con el entorno de ejecucion. El usuario accede mediante un sitio web a una
interfaz amigable que le permite indicar algunos de los parametros utilizados
para la ejecucion de Mcell y FERnet; esta informacion es enviada luego desde
el sitio web a un rol de trabajo (Message Processing) realizando un llama-
do a un servicio de envio de mensajes asincronos, Windows Communication
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Foundation (WCF), expuesto por este rol. Cuando el rol de trabajo recibe
el mensaje, crea los archivos de entrada para las simulaciones en paralelo y
los almacena en la cuenta de almacenamiento creando blobs para cada uno
de ellos. Por cada archivo de entrada para MCell generado, el rol realiza una
llamada a un servicio WCF expuesto por otro rol de trabajo (Job Creation)
encargado de crear las tareas que son ejecutadas en el clister HDInsight.

Después de crear la tarea y ponerla en ejecucién en el clister HDInsight,
el rol Job Creation monitorea la ejecuciéon de cada tarea almacenando el
estado de cada una de ellas para futuras consultas del usuario en la cuenta de
almacenamiento. Por otro lado, las tareas se ejecutan en el clister HDInsight
y los resultados y archivos de control son almacenados bajo la estructura de
blobs.

El usuario puede, en cualquier momento, solicitar informacién sobre sus
ejecuciones utilizando un identificador brindado al comenzar las simulacio-
nes. De esta manera, el sitio web controla los archivos actualizados por el
rol de trabajo Job Creation, presentando esta informacién al usuario en una
interfaz amigable.

4.2.1. Almacenamiento

El almacenamiento es el componente central de la arquitectura, ya que
todos los demds componentes se comunican con él en algiin momento del
flujo. Por lo tanto el almacenamiento se cataloga como el cuello de botella
de la arquitectura propuesta.

Se utiliza una cuenta de almacenamiento Azure (Azure Storage Account)
y dentro de los tres servicios brindados por la cuenta, se hace especial uso
de los blobs como formato de almacenamiento de informacién. Todos los
accesos a la cuenta de almacenamiento, tanto de consulta como de creacién
y eliminacién de datos, se realizan mediante servicios RESTful, liberando al
componente de almacenamiento de la responsabilidad de mantener estados,
etc.

Para mitigar el posible tinico punto de fallo del sistema, Azure presen-
ta un almacenamiento georedundante manteniendo copias de la cuenta de
almacenamiento en seis lugares diferentes, tres de ellos geograficamente dis-
tantes con una distancia de al menos 600km, por consiguiente, la probabili-
dad de fallo de todas las instancias de almacenamiento simultdneamente es
casi nula.

4.2.2. Comunicacién entre componentes
Pruebas iniciales con MASB

Inicialmente se propuso utilizar el servicio Microsoft Azure Service Bus
(MASB) brindado por la plataforma Azure para la comunicacién entre com-
ponentes, basado en cola de mensajes. Este servicio proporciona una in-
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fraestructura organizada, segura y disponible para la comunicacién general
entre componentes ejecutdndose en la plataforma Azure, la distribucién de
eventos a gran escala, asi como la publicacién de servicios, etc.

MASB es una herramienta de mensajeria asincrénica y desacoplada de
los componentes que desean comunicarse, asegurando la llegada de los men-
sajes, brindando asi un servicio de mensajeria confiable. Esta tecnologia pre-
senta caracteristicas deseables para el proyecto por lo que se decidié utilizar
MASB para la implementaciéon de la comunicacion entre los roles, princi-
palmente su servicio denominado Service Bus Queue, utilizando colas de
mensajes. Las primeras pruebas de la tecnologia aplicada a la arquitectura
disenada no dieron buenos resultados, ya que el overhead del envio y recep-
cién de mensajes resulté muy grande. Ocurrian con regularidad problemas
intermitentes a la hora de establecer la conexién. Si bien siempre se lograba
establecer la conexién, en ocasiones ocurria un error de forma repetida (en la
Figura 4.2 se muestra el registro del error) donde el mismo framework debia
reintentar la conexion, en algunos casos esto provocd que el establecimiento
de la conexién tomara més de un minuto.

Se realizé una pequena investigacién en un intento por resolver este pro-
blema y se encontré que era un factor comin que ocurria entre los desarro-
lladores de Azure. También se hall6 que Windows Azure estaba trabajando
para el lanzamiento de una nueva version de MASB donde se mejorarian el
manejo de errores y los mecanismos de reintentos, pero la liberacién de esta
nueva version ain no se habia realizado lo que se convirtié en un impedimen-
to [9]. En cuanto al envio y recepcién de mensajes los tiempos de respuesta
encontrados varian entre 5 y 20 segundos mientras que en WCF fueron am-
pliamente mejores recibiendo la respuesta de forma inmediata, es por ello
que finalmente se decidié utilizar la tecnologia Windows Communication
Foundation para estas comunicaciones especificas.

Microsoft.ServiceBus.Messaging.MessagingCommunicationException: The socket connection was aborted.
at System.ServiceModel.Channe

.SocketConnection.HandleSendAsyncCompleted()

at System.ServiceModel.Channels.SocketConnection.OnSendAsync(Object sender, SocketAsyncEventArgs
--- End of inner exception stack trace ---

Result.End[TAsyncResult](IAsyncResult result)
_Ssl5tream.WriteCallback(IAsyncResult transportResult)

--- End of inner exception stack trace ---

at System.Net.Security. SslStream.EndWrite(IAsyncResult asyncResult)

at System.ServiceModel.Channels.StreamConnection.Endkrite()

--- End of inner exception stack trace ---

at System.Runtime.A

at System.Net.Secur

Figura 4.2: Error establecimiento conexién MASB

Tecnologias utilizadas: WCF y REST

La comunicacion entre componentes de la arquitectura se da en todos
los casos utilizando tecnologias web 2.0; la comunicacién mediante roles se
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realiza a través de Windows Communication Foundation (WCF), mientras
que la comunicacién entre los distintos componentes de la arquitectura y la
cuenta de almacenamiento se realiza utilizando servicios RESTful.

WCEF. WCF es un framework que permite la creacién de aplicaciones orien-
tadas a servicios que permite enviar mensajes asincrénicos de un punto de
acceso a otro, mientras se cumplan ciertos criterios definidos en el contrato
de servicio. Un punto de acceso puede ser un cliente o servidor que solicita
o envia informacion a otro. Es posible enviar mensajes simples, como carac-
teres o XML, asi como més complejos, por ejemplo datos binarios. Entre las
caracteristicas principales de WCF se destacan [42]:

= WCF provee miiltiples patrones de mensajes. El mas comun de ellos
es el pedido/respuesta donde un punto solicita informacién a otro.
Luego existen otros patrones como mensajes en un solo sentido, donde
se envia informacién pero no se solicita ninguna respuesta. También
existe un patrén mas complejo donde los dos puntos establecen una
conexion por la cual se envian mensajes de ida y vuelta.

» WCF se basa en contratos de datos (Data Contracts) donde se especi-
fica el formato que tendrd la informacién enviada, se define una clase
con los atributos deseados y correctamente marcados (con los llamados
tags). Una vez creada la clase que representa los datos a enviar y/o re-
cibir, el servicio automaticamente genera los metadatos que permiten
corroborar que el cliente envia los tipos de dato deseados.

» WCF admite intercambio de mensajes confiable utilizando sesiones im-
plementadas sobre mensajeria WS-Reliable y MSMQ (Microsoft Mes-
saging Queue, un servicio de .NET para el manejo de mensajes re-
cuperables). WCF garantiza que un mensaje es recibido por mas que
ocurran errores a nivel de protocolo de transporte y permite indepen-
dizar al origen del destino, garantizando la comunicacién entre ambos
agentes aunque alguno de ellos no se encuentre disponible. Para imple-
mentar este servicio WCF se basa en el uso de colas donde se almace-
nan los mensajes en estados intermedios del proceso de comunicacién.

RESTful. Representational State Transfer (RESTful) es una arquitectura
de servicios web basada en recursos. Los recursos representan datos y funcio-
nalidades y son accedidos utilizando una URI ( Uniform Resource Identifier),
que tipicamente es un enlace (link) en la web. Esta arquitectura de servi-
cios conduce a propiedades deseables como buen rendimiento, escalabilidad
y modificabilidad, caracteristicas deseables en una arquitectura distribuida.
En un servicio REST los recursos son manipulados mediante un conjunto
simple y bien definido de operaciones. A su vez, este tipo de arquitectu-
ras fomentan una arquitectura global de la aplicacién de cliente/servidor
y estd especialmente disenada para utilizar protocolos de comunicacién sin
estado, normalmente HTTP [32].
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Azure provee una interfaz de programacién de aplicaciones (API) de ac-
ceso al servicio de almacenamiento con blobs utilizando llamados a servicios
REST mediante HTTP, definiendo una lista de funciones sobre los blobs en-
tre las que se encuentran: listar contenedores, obtener blob, eliminar blob,
asignar propiedades a un blob, etc. A continuacién se presenta un ejemplo de
URI donde es posible obtener un blob realizando un pedido GET mediante
HTTP [2]:

https://myaccount.blob.core.windows.net/mycontainer/myblob

La URI especificada obtiene el archivo almacenado en el blob denomi-
nado myblob que se encuentra dentro un contenedor llamado mycontainer
correspondiente a una cuenta de almacenamiento Azure de nombre myac-
count.

Balance de carga. Para la comunicacion entre nodos que utilizan WCF,
se implement6 un algoritmo de balanceo de carga descrito en detalle en el
capitulo 5, el cual redistribuye los pedidos entre las distintas instancias de
los roles tomando en cuenta métricas de rendimiento como porcentaje de
uso de CPU y memoria disponible en un periodo de tiempo especificado.

4.3. Cloud Service

Como se explico en el capitulo 2, los Cloud Services de Azure son un
servicio que entra en la categoria PaaS, donde el usuario tiene un mayor nivel
de control y configuracion sobre los componentes pero deja como responsable
de los aspectos de fiabilidad y administracién a la plataforma de Microsoft
Azure.

La principal diferencia entre los roles web y de trabajo en un Cloud Ser-
vice es que el rol web posee por defecto una instancia de IIS (Internet Infor-
mation Services) en ejecucién que permite desplegar sitios web dejandolos
accesibles a los usuarios. El rol de trabajo también puede poseer una instan-
cia de IIS en ejecucién, pero no viene configurado por defecto. Ambos roles
utilizan méquinas virtuales con Windows Server para instanciarse. Dentro
de un Cloud Service puede existir una gran cantidad de instancias de cada
rol que son administradas por la plataforma de Azure. Por ejemplo, si una
instancia falla y queda deshabilitada, la plataforma la reinicia automética-
mente evitando la intervencién de un administrador, a no ser que el error
generado no se pueda solucionar de esta manera en cuyo caso el administra-
dor debe intervenir.

Por otro lado, se aprovecha la alta escalabilidad de Cloud Services, ya
que las instancias que lo componen pueden ser escaladas horizontalmente de
manera configurable, monitoreando métricas como porcentaje de CPU y uso
de memoria, como muestra la Figura 4.3. En la Figura 4.3 se puede observar
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Figura 4.3: Escalado horizontal Cloud Service por métrica de uso de CPU.

inicialmente un rol con un porcentaje de uso CPU del 90 %. Suponiendo que
en la configuracién del Cloud Service especifica un porcentaje éptimo de
CPU entre 60 % y 80 %, la plataforma de Cloud Service detecta un nivel de
uso de CPU superior al deseado, y por tanto, crea y pone en ejecucién una
nueva instancia del rol. Se obtienen finalmente dos instancias en ejecucion
donde una de ellas posee un porcentaje de uso de CPU de 90% y la otra
20 %.

Cuando sucede que todas las instancias de un rol superan el umbral defi-
nido en la configuracién, se crean por parte del framework nuevas instancias
a demanda y se apagan instancias si los recursos se encuentran ociosos, evi-
tando asi generar costos extras por recursos inutilizados. Para realizar estas
acciones Azure implementa las maquinas virtuales que instancian a los ro-
les sin estado. Este mecanismo permite poner en ejecucién a las méquinas
virtuales de manera rapida para crear nuevas instancias de roles o trans-
portarlos de una ubicaciéon a otra. Es importante por tanto, al momento
de implementar estos roles, mantener los estados guardados en el almace-
namiento para que no se pierdan. La escalabilidad es un punto critico en el
uso eficiente del cloud, permitiendo aprovechar todas las caracteristicas que
no son posibles adquirir en una arquitectura local [19].

Se decidié utilizar el servicio de Cloud Services como herramienta de
construccion de los componentes de arquitectura que interactiian con el al-
macenamiento y el clister HDInsight, dada su alta escalabilidad, fiabilidad y
facilidad de configuracion personalizada, con bajos costos de administracion.
Este servicio soporta grandes cantidades de usuarios sin requerir demasiada
administracion y brindando una tasa de fallo de la plataforma inferior a una
arquitectura en un ambiente local dada la gran escalabilidad que presenta.

Se definen entonces tres tipos de roles dentro del Cloud Service como se
puede observar en la Figura 4.4: un rol web encargado de la interaccién con
el usuario y dos roles de trabajo, uno encargado de la creacién de archivos
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Figura 4.4: Componentes que conforman el Cloud Service definido.

de entrada para la simulacién y otro encargado de ejecutar y monitorear las
distintas simulaciones biolégicas, asi como de actualizar los metadatos en el
almacenamiento para consulta del usuario a través del rol web. Los compo-
nentes que conforman al Cloud Service definido se describen a continuacion.

4.3.1. Rol web

El rol web cumple un papel fundamental al ser el punto de acceso a la
aplicacién por parte del usuario. Se utiliza un rol web para este componen-
te ya que posee una instancia de IIS en ejecucién, permitiendo albergar el
sitio web del proyecto. Este sitio web recibe los datos de entrada del usua-
rio para ejecutar la simulacion de MCell y FERnet y posee un back-end
dentro del Web Rol que se encarga del acceso al Blob Storage asi como de
la comunicacién con el resto de los roles mediante WCF. Para el acceso al
almacenamiento se utilizan como credenciales certificados X.509 como se ex-
plicard con mas detalle en el capitulo 5. El acceso al almacenamiento por
parte del rol web se debe a que éste rol se encarga de asignar un identifi-
cador al usuario que puede ser utilizado posteriormente para monitorear el
estado de sus tareas y obtener los resultados de las diferentes simulaciones.
Este tipo de roles soporta una amplia cantidad de clientes debido al escalado
horizontal brindado por Azure. El contrato de servicio de Azure especifica
que para todas las maquinas virtuales orientadas a Internet que tengan dos
o mas instancias implementadas en el mismo conjunto de disponibilidad, se
garantiza conectividad externa al menos durante el 99,95 % del tiempo [3].
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4.3.2. Rol de trabajo Message Processing

El rol de procesamiento de mensajes (Message Processing) se implementa
a través un rol de trabajo. Su objetivo principal es interpretar la entrada
del usuario y realizar un barrido paramétrico sobre los distintos parametros
ingresados para crear los diferentes archivos de entrada para las ejecuciones
de MCell y FERnet. Estos archivos son almacenados en el Blob Storage
para acceso futuro. El rol de trabajo exhibe un servicio mediante un punto
de acceso que recibe llamados WCF con los mensajes enviados desde el rol
web; este aspecto sera especificado con mas nivel de detalle en el capitulo
5. Cuando el rol recibe un llamado del rol web, crea el archivo de entrada
para MCell y lo almacena en el Blob Storage para después realizar mediante
WCF un llamado a un punto de acceso expuesto por el rol de trabajo Job
Creation. WCF garantiza que el mensaje llega al destinatario, por lo que
luego de enviado el mensaje, el rol queda en estado ocioso esperando recibir
mas llamados del rol web.

4.3.3. Rol de trabajo Job Creation

El rol de creacién de tareas (Job Creation) se implementa al igual que el
Message Processing mediante un rol de trabajo, siendo su principal objetivo
tomar uno de los archivos MDL (formato de archivos de entrada de MCell)
generados y configurar una tarea MapReduce para generar su ejecuciéon en
el clister HDInsight.

La razon por la cual el rol Job Creation se encuentra desacoplado del
Message Processing subyace en que posteriormente a poner en funcionamien-
to la tarea en el clister, el rol Job Creation monitorea la ejecucién de la tarea
en el clister HDInsight, actualizando metadatos que sirven para informar
del estado de la ejecucion al usuario. Si los dos roles Message Processing y
Job Creation se encontraran unificados y este hipotético rol ejecutara una
tarea en el clister HDinsight, el mismo consumiria recursos obteniendo y
actualizando metadatos sobre la tarea en ejecucién, generando un posible
cuello de botella si se diera una repentina rafaga de usuarios queriendo uti-
lizar la aplicacién. Este posible cuello de botella se mitiga separando los dos
roles, de manera que el rol Message Processing se encuentre disponible la
mayoria del tiempo para recibir nuevos mensajes del usuario y la disponi-
bilidad del rol Job Creation se apoye fundamentalmente en el autoescalado
horizontal de Cloud Services. De esta manera, se genera un overhead menor
de tiempo de creacién de nuevas instancias y el rol Message Processing res-
ponde de manera automatica al pedido del usuario mejorando la experiencia
del mismo.
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4.4. Clister HDInsight

Como se explico en el capitulo 2, HDInsight es la implementacion de
Azure para Apache Hadoop y YARN; el sistema de archivos de Hadoop
se llama Hadoop Distributed File System (HDFS) y en Microsoft Azure se
mapea a un contenedor de un Blob Storage determinado. Se puede apreciar
la arquitectura general de HDInsight en la Figura 4.5, donde el clister se
conforma por un nodo maestro y varios nodos esclavos que ejecutan tareas
y almacenan metadatos y resultados en el Blob Storage.

HDInsight ejecuta en un conjunto de méquinas virtuales de Azure que
son provisionadas cuando se crea el clister y utiliza una base de datos Azure
SQL Database para almacenar metadatos del clister. El cluster se encuentra
aislado del resto de los componentes de Azure y su acceso se da mediante
una puerta de acceso (gateway) segura que expone un endpoint nico y se
encarga de la autenticaciéon de los componentes para acceder al clister.
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Figura 4.5: Arquitectura general de HDInsight.

4.4.1. Arquitectura general y almacenamiento

Al momento de desplegar la aplicacién en el cloud, es importante tener
en cuenta que el clister se encuentre fisicamente en la misma ubicaciéon que
la cuenta de almacenamiento dentro del centro de datos de Azure, para no
generar un overhead por la transmisién de datos entre el clister y el acceso
a datos. Este punto es configurable a la hora de crear el cluster a través del
portal web de Azure.
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El clister creado para este proyecto cuenta con dos nodos maestros (Head
Nodes) encargados de la administraciéon de los datos y ejecuciones dentro
del cluster, asi como ocho nodos esclavos encargados de ejecutar las tareas
MapReduce. Las caracteristicas de estos componentes se pueden observar
en la Tabla 4.1. La cantidad de nodos esclavos (Data Nodes) existentes en
el cltster, limita la cantidad de tareas MapReduce que se pueden ejecutar
de manera paralela. Un aspecto importante de HDInsight y su integracion
con el resto de la plataforma Azure es el manejo del sistema de archivos de
Hadoop (HDFS), el cual se implementa como un contenedor de una cuenta
de almacenamiento utilizando blobs. Este punto facilita la cohesion entre los
distintos componentes de la arquitectura ya que poseen el acceso comun a
la Storage Account.

Cuadro 4.1: Componentes del clister HDInsight utilizado en el proyecto

Componente Cantidad | Tamano

Nodo maestro 2 A3 (4 cores, 7 GB RAM)
Nodo esclavo 8 A3 (4 cores, 7 GB RAM)
Contenedor (Blob Storage) 1 méx. 500 TB [41]

Nodo maestro

El nodo maestro se encarga de la administraciéon del cluster. Decide
cuando y en qué nodo se ejecutaran las distintas tareas MapReduce, y expone
servicios entre los que se encuentran:

» HiveServer. Es un software de almacén de datos construido sobre
Hadoop que permite realizar consultas y manejar grandes conjuntos
de datos en almacenamiento distribuido usando un lenguaje similar a
SQL llamado HiveQL.

= Pig. Es una plataforma de alto nivel que permite ejecutar tareas Ma-
pReduce complejas en un conjunto grande de datos utilizando un len-
guaje de scripting llamado Pig Latin.

s Sqoop. Es una herramienta que transfiere datos en masa desde Ha-
doop a una base de datos relacional como SQL.

= Qozie. Es un servicio de administracién de flujos de trabajo.

= Templeton. Es un servicio encargado del aprovisionamiento, admi-
nistracion y monitoreo del cluster.

= Ambari. Es un servicio encargado del aprovisionamiento, administra-
ciéon y monitoreo del clister.

Donde el tnico servicio altamente utilizado en el contexto de este pro-
yecto es Templeton. Este servicio es utilizado por la API de HDInsight para
obtener el estado de una tarea lanzada en el clister, permitiendo saber si la
misma se encuentra en ejecucién, si finalizé exitosamente o si fallo.
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Nodo esclavo

Los nodos esclavos ejecutan servicios que dan soporte a la coordinacién
y ejecucién de tareas asi como acceso a datos:

» TaskTracker
= DataNode
= Pig

Hive Client

Todos los nodos que conforman el clister HDInsight, poseen un compo-
nente interfaz entre lo que el nodo interpreta como HDFS y el Blob Storage
llamado HDSF API, como podemos observar en la Figura 4.6. Este hecho ha-
ce transparente el acceso al Blob Storage por parte de cada nodo del clister.
A su vez, cada nodo posee un almacenamiento local donde cada tarea Map o
Reduce puede copiar archivos hacia el Blob Storage; es importante destacar
que estos datos almacenados localmente son eliminados cuando se elimina
el claster, no siendo asi con los datos almacenados en el Blob Storage. Es
posible también aprovisionar a los nodos con archivos en caché local para
que su acceso sea directo, este punto es fundamental a la hora de brindar
bibliotecas para la ejecucién de la rutina Map, por ejemplo.

Nodo maestro Nodo esclavo Nodo esclavo

Windows Azure Blob Storage

-

Contenedor

Figura 4.6: Arquitectura de almacenamiento de HDInsight.

Cabe destacar que Azure permite el acceso por escritorio remoto a cual-
quier de los nodos del cluster, herramienta muy til a la hora de depurar la
implementacién de tareas MapReduce.

4.5. Almacenamiento

La cuenta de almacenamiento o Storage Account es uno de los componen-
tes centrales de la arquitectura y juega varios roles dentro de la aplicacién.
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Por un lado almacena los archivos que se generan a lo largo del flujo de la
aplicacién, desde las distintas entradas para MCell, la salida de FERnet y
el archivo comprimido con todos los resultados de la ejecucion de FERnet
que se entrega al usuario; a su vez, almacena metadatos que se utilizan para
monitorear las distintas tareas en ejecucién asi como archivos de control,
detallados en el capitulo 5. Todos estos datos son almacenados en forma de
blobs dentro de la cuenta, siendo el servicio de almacenamiento brindado
por Azure el servicio més utilizado en el proyecto. El tnico caso excepcio-
nal se da para la implementacion del balanceo de carga entre los distintos
roles del Cloud Service, donde se requieren métricas de rendimiento que son
almacenadas en tablas y no en blobs. En el algoritmo de balanceo de car-
ga se utiliza el servicio de Diagnostics de Microsoft Azure para monitorear
tanto maquinas virtuales como roles web y de trabajo y obtener métricas de
rendimiento, como se explicard con mas detalle en el capitulo 5.

Como se mencioné en la seccion 4.2.2; la comunicacién con la cuenta
de almacenamiento se realiza invocando servicios RESTful lo que la hace
altamente disponible y escalable. En caso de fallar la cuenta de almacena-
miento, se puede acceder a alguna de sus réplicas sin inconvenientes ya que
para acceder se utilizan protocolos sin estado, como HTTP.

4.6. Escalabilidad

La escalabilidad afecta directamente a la disponibilidad, en el caso en
que la aplicacién falle debido a una sobrecarga de pedidos, ejecuciones, etc.
Las aplicaciones escalables pueden adaptarse a los cambios en la demanda
sin dejar a todo el sistema inutilizable. Como se explico en el capitulo 2,
existen dos tipos de escalados: horizontal y vertical. Un escalado vertical
en la plataforma de Azure implica volver a desplegar los recursos, lo que
generalmente no es una opcion factible; es por ello que el escalado por exce-
lencia en el cloud es el escalado horizontal y es el que ayuda a implementar
sistemas flexibles.

4.6.1. Cloud Service

El escalado en los roles web y de trabajo de un Cloud Service se pueden
configurar facilmente a través del portal de administracion de Azure, el cual
presenta una interfaz amigable como se puede apreciar en la Figura 4.7.
Es posible programar los escalados sacando provecho del conocimiento de
la demanda del sistema en fechas u horarios especiales. Ademds, se puede
configurar el autoescalado horizontal especificando algunos parametros entre
los que se encuentran:

= Métricas a utilizar como disparadores del escalado, en este proyecto se
utilizé el porcentaje de uso de CPU.
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Figura 4.7: Autoescalado de rol de trabajo Job Creation en el portal Azure.

Rango permitido de instancias, definiendo un minimo y maximo. Este
punto sirve para adaptarse al tipo de cuenta de Microsoft Azure que se
esté utilizando y cumplir los criterios del contrato de servicio (SLA).

Porcentaje de CPU deseado, Azure agrega o elimina instancias para
mantener el porcentaje de CPU en el rango especificado.

Ntumero de instancias a agregar por vez al momento de escalar hacia
arriba.

Tiempo de espera desde el tltimo escalado hasta agregar una nueva
instancia.

Numero de instancias a eliminar por vez al realizar un escalado hacia
abajo.

Tiempo de espera desde el ultimo escalado hasta eliminar una instan-
cia.
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Una vez que las métricas indican que se debe escalar y particularmente
en el caso de escalar hacia arriba, existe un tiempo de espera en el cual se
pone en marcha la creacién de una nueva instancia para ese rol, donde la pla-
taforma de Azure crea la maquina virtual y configura el sistema operativo,
etc. Esto quiere decir que durante ese pequeno periodo de tiempo segura-
mente la utilizacion del sistema no sea éptimo y se noten ciertas demoras
en respuesta.

4.6.2. HDInsight

El cluster HDInsight permite escalado tanto vertical como horizontal,
pero en ambos casos el cluster debe ser reiniciado, o mas bien recreado. Al
momento de crear un clister se especifican la cantidad de nodos maestros
y esclavos, y el respectivo tamano de los mismos. Si por alguna razén se
debiera escalar, se debe dar de baja el clister y volverlo a crear con los
parametros deseados. En principio, esto implica un tiempo en el cual el
clister, y por tanto la aplicaciéon en general, no se encuentra disponible.
El tiempo aproximado de creacién del claster se encuentra entre 20 y 30
minutos, por lo que es el tiempo aproximado de baja del sistema.

Un aspecto no menor es que al recrear el clister, no necesariamente se
pierden los datos utilizados por el mismo, ya que si se vuelve a crear en el
mismo contenedor que existia previamente, puede seguir accediendo a los
mismos datos. Los archivos de configuracién del clister pasan a ser nuevos
y diferentes, pero todos los archivos de variables de control del sistema y
datos se mantienen intactos.

4.6.3. Storage Account

El componente que mas interaccion posee con el Blob Storage y que
mayor nivel de datos genera es el cliuster HDInsight. Las cuentas de almace-
namiento de Azure tienen limites en la velocidad de salida y entrada de da-
tos; por ejemplo, en una cuenta de almacenamiento con georedundancia nos
encontramos con los siguientes limites dentro de las regiones de EEUU [41]:

» Maxima velocidad de ingreso de datos: 10 Gbps.
= Mixima velocidad de salida de datos: 20 Gbps.

Lo que sucede cuando estos limites se sobrepasan es que Azure realiza
lo que se llama ahogamiento (throttling) de pedidos, lo que se proyecta en
el clister como una falla de tareas donde se ven errores de entrada/salida,
o errores en las conexiones al Blob Storage con respuesta HTTP 500 o 503,
por ejemplo [48].

Para mitigar este ahogamiento y aunque no se utilizé en este proyecto, es
posible escalar también el almacenamiento de la arquitectura utilizando mas
de una cuenta de almacenamiento. Este punto es posible de dos maneras,
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una de ellas es al momento de aprovisionar el clister HDInsight definiendo
cuentas de almacenamiento adicionales, donde el clister puede escribir y
leer informacién. Sin embargo, si el clister ya fue creado y se desea escalar
leyendo de otras cuentas de almacenamiento, se puede realizar en la defi-
niciéon de las distintas tareas, pero conlleva una falla de seguridad ya que
HDInsight almacena las claves de acceso a las cuentas de almacenamiento
encriptadas en archivos de configuracion, aspecto que no se realiza si estas
claves se asignan por codigo.

4.7. Tolerancia a fallos

En todo sistema distribuido debe tenerse diversas consideraciones para
poder brindarle al usuario la mayor disponibilidad y confiabilidad posible.
Uno de los grandes aspectos es la manipulacién de errores para lograr una
pronta recuperacién. A continuacion se analizan los puntos de la aplicacion
donde pueden surgir fallos y las respectivas acciones llevadas a cabo.

4.7.1. Almacenamiento

En la arquitectura disefiada para el proyecto actual se cuenta con un
espacio de almacenamiento central utilizado por todos los nodos de la apli-
cacién para obtencién, generacién y mantenimiento de datos y metadatos,
siendo incluso utilizado por el clister HDInsight para almacenar informacion
relativa a las tareas que ejecuta. Sin embargo, esto no representa un proble-
ma ya que la cuenta de almacenamiento utilizada es de tipo geo-redundante,
lo que significa que dentro de la regién de almacenamiento que esta siendo
utilizada en el momento, la informacién se encuentra replicada seis veces.
Tres réplicas se encuentran dentro de la regién primaria y otras tres en la
region secundaria a cientos de kilémetros de distancia de la primera, lo que
asegura un alto nivel de accesibilidad. En caso de un fallo en la region pri-
mara, el sistema de recuperacién de fallos procede a acceder a la region
secundaria. Gracias a esta georedundancia es practicamente imposible que
se genere un cuello de botella o dificultad a la hora de consultar los datos,
por lo tanto no representa un problema que todos los nodos de la aplicaciéon
hagan uso intensivo de la informaciéon guardada en dicha cuenta de almace-
namiento. Por otro lado, si ocurriera un fallo a nivel de hardware dentro de
la regién geografica primaria, el mismo sistema de recuperacion de fallos de
Azure se encarga de que la informacion continte siendo accesible en todo
momento; para esto es clave que el tipo de cuenta sea georedundante.

4.7.2. Comunicacion

Otro punto propenso a fallos es el sistema de comunicacién WCEF'. El
mismo se basa en el envio de pedidos asincronos desde un punto de acceso
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a otro, ubicados en diferentes roles del Cloud Service. Los fallos pueden
ocurrir al no poder enviar el pedido de forma exitosa de un extremo a otro,
ya sea por falta de respuesta o por problemas en la red. Para solucionar este
inconveniente el marco de trabajo WCF provee un servicio de mensajeria
confiable como se explicé en la seccion 4.2.2, donde se utilizan colas de
mensajes y se provee un mecanismo de reintentos. Si luego de un periodo
de tiempo no se logra establecer la conexion, significa que hay un problema
mayor de infraestructura donde alguno de los nodos del Cloud Service no
se encuentra disponible, lo cual es muy poco probable como se explicara a
continuacién. Adicionalmente en la comunicacién entre roles, no se tiene en
cuenta para el balanceo de carga las instancias de roles de trabajo que no
se encuentren saludables, este aspecto es manejado por el marco de trabajo
del Cloud Service de Azure.

4.7.3. Cloud Service

Ya que el Cloud Service es un servicio del tipo PaaS, la infraestructura
que se encuentra por debajo de la implementacion de cada rol, es completa-
mente manejada por el proveedor de servicio, en este caso Microsoft Azure.
En el contrato de servicio (SLA) se establece que para cada rol que cuente
con un minimo de dos instancias la disponibilidad del mismo serda mayor
al 99%. Por ello, cada rol del Cloud Service fue configurado para contar
inicialmente con dos instancias (eventualmente podrian ser més gracias a la
herramienta de escalado automaético) lo que asegura una tasa de disponibili-
dad muy alta. Azure también se encarga de monitorear y gestionar el estado
de las instancias de cada rol, si alguna de ellas no se encuentra saludable, el
administrador de recursos se encargard de reiniciarla.

4.7.4. Cluaster HDInsight

Otro elemento esencial de la aplicacion es el clister HDInsight, donde
se realiza el principal cémputo del proyecto: las simulaciones. Existen varios
puntos donde se pueden producir fallos dentro del clister. Como un servicio
propio de HDInsight el clister cuenta con dos Head-Nodes (nodos maestros)
lo que asegura que no existe un unico punto de fallo. Otro punto propenso
a fallos del cluster son las subtareas del algoritmo MapReduce, es decir los
mappers y reducers. Para prevenir la posible falla y también como parte del
servicio HDInsight, las tareas Map y Reduce que fallan se re-ejecutan hasta
una determinada cantidad de veces configurable. De esta manera se logran
mitigar los fallos esporadicos en la ejecucién de la aplicacién.
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4.8. Seguridad

La plataforma de Windows Azure cuenta con diversos servicios que son
utilizados para crear arquitecturas distribuidas en el cloud. Para poder uti-
lizar estos servicios se aplican distintos métodos de autenticacién, como una
cuenta de Microsoft si se accede mediante el portal web o la consola Po-
werShell y certificados en caso de acceder a los servicios mediante cédigo.
Azure provee algunos puntos con respecto a la seguridad entre los que se
encuentran:

= SSL. Se utiliza Secure Sockets Layer entre todas las comunicaciones
internas entre componentes de Azure.

» Manejo de certificados y clave privada. Azure provee una ar-
quitectura donde los certificados no se encuentran almacenados en el
mismo lugar que los componentes que los utilizan. Los certificados y las
claves privadas se agregan a la plataforma Azure utilizando el portal
web y las claves se almacenan de manera encriptada.

» Cuentas de almacenamiento. Cada cuenta de almacenamiento de
Azure posee su propia clave de acceso secreta donde es posible asignar
una cuenta de almacenamiento a cada aplicacién y as{ mantener los
datos protegidos. En el caso de los Cloud Services, la clave de acceso
se almacena encriptada en el archivo de configuracién.

4.8.1. HDInsight

El primer punto sobre seguridad en HDInsight a tener en cuenta es que
el sistema de archivos HDFS se implementa sobre un contenedor en el Blob
Storage y por tanto es critico generar un acceso seguro al contenedor para
que los datos generados por el clister no sean accedidos de manera maliciosa.
Para ello es necesario guardar las claves de acceso a la cuenta de almacena-
miento de manera encriptada como se menciond en el punto anterior.

Los contenedores dentro de una cuenta de almacenamiento poseen distin-
tos niveles de acceso. Es importante que toda la informaciéon que se quiera
mantener confidencial se encuentre dentro de la categoria apagado (off),
que implica que sélo el administrador puede acceder a la informacién del
contenedor utilizando las credenciales correspondientes.

Por otro lado, el cluster permite acceder a las maquinas virtuales utilizan-
do escritorio remoto. Por lo que es importante disponer de una contrasena
fuerte y segura que no sea facilmente descifrable [6].



Capitulo 5

Implementacion

En este capitulo se presentan aspectos generales de la implementacion
de la aplicacion, realizando especial énfasis en componentes esenciales y
describiendo los obstaculos que debieron superarse durante el desarrollo.
Asimismo, se detallan las tecnologias empleadas, las decisiones tomadas y
el proceso de desarrollo del sistema.

5.1. Instalacién de entorno y tecnologias

Durante el desarrollo del proyecto se utilizaron diversas herramientas
de software con diferentes propositos. Desde el comienzo, y debido a que
la plataforma de cloud seleccionada es Microsoft Azure, se trabajé sobre el
sistema operativo Windows (tanto Windows 7 como Windows 8).

Para interactuar con los servicios brindados por Azure es un requisito
contar con una cuenta de Microsoft, con la cual se ingresa al portal web
de manejo y configuracién [12]. Dependiendo del nivel de privilegio, costo
y tipo de cuenta, es posible acceder a diferentes caracteristicas y servicios.
A lo largo del proyecto se utilizaron tres tipos de cuentas. Inicialmente, se
opto por una cuenta de prueba gratuita durante un periodo de sesenta dias.
La cuenta gratuita permite un nivel de servicios muy limitado, especialmente
en el area de clister y computacion de alto desempefio. De todas maneras,
permitié obtener un entendimiento general del portal y un acercamiento
primario a los servicios brindados por la plataforma Azure. Luego, como se
menciond en el capitulo 4, a través de los cursos de capacitacion realizados
fue posible acceder a una cuenta de capacitacién con mayores niveles de
privilegio. La cuenta de capacitacién fue utilizada durante aproximadamente
la mitad del proyecto y permitié un mayor grado de accion y desarrollo en
comparacién con la cuenta gratuita.

Durante el transcurso del proyecto se aplic para una cuenta por con-
cepto de investigacion que brinda mayores capacidades que la cuenta de
capacitacion. Finalmente se logré acceder a la cuenta de investigacion que
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se continué utilizando hasta la finalizaciéon del proyecto. Para comenzar a
utilizar la cuenta de investigacion fue necesario realizar un proceso de mi-
gracién que involucré al portal web asi como al entorno de desarrollo que se
describe mas adelante.

A través del portal web de Azure es posible crear y gestionar cuentas de
almacenamiento, Cloud Services, clusters HDInsight, etc. Una vez configu-
rados estos servicios es posible desarrollar funcionalidades o ejecutar tareas
a través de otras herramientas. Se procedié a la instalacion de Microsoft
Web Platform Installer, una herramienta que permite descargar e instalar
programas vinculados al desarrollo y utilizacién de Windows Azure. A con-
tinuacion se describen los principales componentes de software utilizados.

Azure Powershell. Esta herramienta consiste de una interfaz de consola
(CLI) con posibilidad de escritura y unién de comandos por medio de ins-
trucciones. Azure Powershell permite establecer una conexién con la cuenta
de Azure, asi como consultar y hacer uso de los servicios en general. En el
proyecto, la herramienta fue el mecanismo primario para configurar y lan-
zar tareas en el clister HDInsight mientras atin no se habia desarrollado
el portal web. Posteriormente, Azure Powershell se utilizé6 para obtener el
identificador de suscripcién que luego fue almacenado en un archivo de con-
figuracion del proyecto web y para el manejo y descarga de certificados de
seguridad necesarios para desplegar el portal web en el cloud. Sus ventajas
incluyen la facilidad de instalacién y de uso. Su desventaja, es que Microsoft
realiza cambios en los comandos de Azure Powershell los cuales de forma
frecuente dejan de ser soportados en la versiéon inmediatamente anterior de
la herramienta.

NetBeans. Se instald y utilizé el entorno integrado de desarrollo NetBeans
junto con la edicion estdandar de Java 7 (SE JDK). Ya que Hadoop estéd desa-
rrollado originalmente en Java, se opté por desarrollar en este mismo len-
guaje el algoritmo MapReduce para la aplicacién. Utilizando NetBeans se
gener6 un proyecto conteniendo todas las clases y bibliotecas necesarias para
la ejecucién de una tarea MapReduce. La implementacién de dicho proyecto
se detalla mas adelante en este mismo capitulo.

Visual Studio. Como entorno principal de desarrollo se utilizé Microsoft
Visual Studio versién 2012. A través de esta plataforma fue posible el desa-
rrollo completo del portal web principal del proyecto. Se utilizé el lengua-
je C# nativo de .Net, con paginas web desarrolladas en asp.net y HTML
embebido. Fue necesario instalar el SDK para Visual Studio provisto por
Microsoft Azure, esto significa que se agregaron herramientas al entorno de
desarrollo que permitieron una integracién completa con los servicios en el
cloud brindados por Azure. Esto result6 en el desarrollo de un sitio web con
una completa conectividad e interaccion con las cuentas de almacenamiento,
servicios de recoleccién de métricas, clister HDInsight y otras funcionalida-
des del cloud.
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SVN. Tanto para la implementacion del algoritmo MapReduce como para
la implementacion del portal web se utilizé un sistema de versionado. Para
mantener las versiones de los proyectos utilizados se hizo uso de la herra-
mienta de Apache Tortoise SVN. Dicha herramienta requiere de la configu-
racién de un servidor para luego acceder a los datos del mismo a través de
un cliente instalado en el ambiente local al usuario. Dentro de la suscripcién
de Azure se cre6 un servidor que utiliza Windows Server como sistema ope-
rativo. En el mismo, se aloja el repositorio de datos de Tortoise SVN que
contiene tanto el c6digo del proyecto del portal web y como del proyecto que
contiene la implementacién del algoritmo MapReduce. Para la recuperacion
de dichos proyectos se instalo el cliente Tortoise. Tortoise SVN permite ope-
raciones concurrentes sobre el mismo archivo en diferentes clientes, control
de cambios e historial de versiones.

Azure Storage Explorer. Este componente de software permite la conec-
tividad y acceso a todos los blobs, tablas y colas pertenecientes a una cuenta
de almacenamiento Azure. La conexion a esta cuenta se realiza a través de
una clave de acceso que se puede obtener desde el portal web de Azure.
Azure Storage Fxplorer se utilizé durante el proyecto principalmente para
monitorear y acceder a los resultados de las tareas que ejecutan en el clister
HDInsight.

Versiones y Miscelanea. En la tabla 5.1 se pueden observar las versiones
de cada componente de software utilizadas en la aplicacion. Adicionalmente,
se utilizaron otras herramientas para el mantenimiento de archivos versio-
nados, en este caso Dropbox para compartir archivos y proyectos y Google
Drive para recoleccion de informacion, intercambio de dudas y archivos en
general. Se utilizé Latex para la elaboracién del informe.

5.2. MCell y FERnet

Para la implementacion de la aplicacion distribuida en el cloud, se uti-
lizaron dos componentes de software, MCell y FERnet, cuyo propésito y
utilidad general fueron detallados en el capitulo 3. Por un lado, ambos pro-
gramas fueron desarrollados originalmente en el lenguaje C y diseniados para
ejecutar sobre el sistema operativo Linux. Por otro lado, la aplicacién que se
desarrollé durante el proyecto de grado debe ejecutar en su totalidad sobre
la plataforma Windows. Esto se debe a que la tecnologia empleada es Mi-
crosoft Azure y tanto las méquinas virtuales de los Cloud Services como los
servidores maestro y esclavo del cluster HDInsight utilizan Windows Server.
Debido a estos dos factores fue necesario realizar cambios en la implementa-
cién en varios componentes de software para poder compilarlos y ejecutarlos
sobre el sistema operativo Windows. Se empled el ambiente integrado de
desarrollo CodeBlocks, en el que se creé un proyecto por programa y se
realiz6 la adaptacién a Windows. En la seccién de Anexos A se encuentra
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Cuadro 5.1: Versiones de Software

Componente Version
Microsoft Visual Studio Ultimate
2012
Microsoft .Net Framework 4.5
Microsoft .Net Framework SDK 4.5
NetBeans IDE 7.4
Java SE Development kit 7 1.7.0 (vb1)
Microsoft Web Platform Installer 5.0
Microsoft Azure Tools for Visual Studio 2.4
Microsoft HDInsight Emulator for Windows Azure 1.0.0
Microsoft Azure Storage Tools 2.5.1
Windows Azure Storage Emulator 3.3
Azure Storage Explorer 6.0
Windows Azure Libraries for .Net 2.3
Microsoft Azure Powershell 0.8.7
Microsoft ASP.Net Web Pages 1.0.2
Service Bus (Solo en pruebas iniciales) 1.0
TortoiseSVN 1.8
IIS Express 8.0
CodeBlocks 13.12

un tutorial detallado que contiene las acciones necesarias para llevar a cabo
la adaptacién de MCell y FERnet de Linux a Windows.

Luego de obtener ambas aplicaciones compiladas y en funcionamiento
sobre Windows, se generaron los archivos necesarios para poder ejecutarlas
de forma independiente al entorno de desarrollo. En este caso el funciona-
miento de ambas aplicaciones se fusiona y se utiliza en conjunto de forma

serial, donde la salida de una ejecucién de MCell se convierte en la entrada
de FERnet en el clister HDInsight.

5.2.1. MCell

Para el proyecto se utiliza la versiéon MCell3 del software, con ciertas
modificaciones realizadas por el equipo de trabajo de la UBA para que sea
posible comunicar la salida de MCell con FERnet utilizando un pipeline.
Esta funcionalidad no es utilizada en este proyecto al ser una arquitectura
distribuida. MCell realiza simulaciones del movimiento de ciertas molécu-
las dentro de un escenario definido y teniendo en cuenta las reacciones que
ocurrirdn entre dichas moléculas en caso de colisionar. Para cada paso de
tiempo, se genera una lista que contiene las posiciones de las moléculas. Di-
chas posiciones seran luego analizadas por FERnet para determinar cuantos
fotones se emitieron. Cada ejecuciéon de MCell tarda un tiempo considerable
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en comparacién al proceso en general, aproximadamente un 60 % del tiempo.
Para la ejecucion de simulaciones, MCell utiliza una especificacion defi-
nida en formato MDL (model description language). Este tipo de archivos
en general tienen extensién .mdl, pero esto no es un requisito obligatorio.
Un archivo MDL es un archivo de texto que contiene comandos separados
por espacios en blanco. Para la implementaciéon de MCell, los comandos del
archivo MDL de entrada se agrupan como se explica a continuacion.

s Inicializacion. Estos comandos permiten la configuracion de parame-
tros globales como el paso de tiempo, el particionamiento espacial y la
duracion de la simulacion.

= Definicién de moléculas. Especifican los nombres y constantes de
difusién de las moléculas para la simulacién.

s Definicién de reacciones. Permiten especificar las reacciones que
ocurren entre las diferentes moléculas y la tasa a la que ocurren dichas
reacciones.

» Geometria. Estos comandos describen las membranas y fronteras
dentro de las cuales se llevara a cabo la simulacién, ademas de la
configuracién inicial de las moléculas en dicho espacio.

= Salida. Se especifica que tipo de informacién se mostrara como salida
de la ejecucién. Es posible configurar la salida para que incluya el
progreso de la simulacion en consola y las listas de reacciones entre
moléculas para cada paso de tiempo.

5.2.2. FERnet

FERnet se encarga de analizar la salida generada por MCell. Cuenta
con varias modalidades de andlisis simulando el comportamiento real de
un microscopio. En el proyecto actual se trabajan con las siguientes dos
configuraciones posibles:

» Punto (Point) Se simula la posicién del microscopio en un punto
dado de la muestra y se toman los valores de fotones desde ese punto
fijo. Este modo genera un sélo archivo de salida.

» Multipunto (Multi) Con este modo se genera una grilla donde se
definen centros que se separan una distancia dzr y dy definidas en el
archivo de configuracion de FERnet, y donde cada uno de esos puntos
simula un microscopio. Se genera un archivo de salida por cada punto
donde se simula la existencia de un microscopio que capta los fotones
emitidos por las especies.

En todos los casos, FERnet se encarga de generar un conteo de fotones
por cada paso de tiempo, que luego es utilizado para realizar los mismos
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andlisis que se realizarian utilizando datos experimentales (por ejemplo, co-
rrelacién). Actualmente, este andlisis posterior debe ser llevado a cabo por
el propio usuario.

5.3. Clister HDInsight

El cliuster HDInsight representa el componente fundamental del proyec-
to. Se cred y utilizé para albergar un software que implementa el modelo
MapReduce, permitiendo realizar ejecuciones de simulaciones en forma pa-
ralela buscando optimizar los tiempos de cémputo. Estas simulaciones en
paralelo se aplican tanto para un usuario que ejecuta un numero determi-
nado de tareas, como para numerosos usuarios que se conectan al sistema
concurrentemente.

La configuracién y creacion del clister se realiza a través del portal web
de configuracién de Azure. En el portal se seleccionan el tipo de clister,
la ubicacion geografica, la cantidad de nodos, la cuenta de almacenamien-
to asociada, los nombres de usuario y las contrasenas correspondientes. El
claster puede ser de varios tipos: Hadoop para cargas de trabajo de consulta
y analisis, HBase para cargas de trabajo no SQL y Storm para cargas de
trabajo de procesamiento en tiempo real. Para la implementacion del pro-
yecto se utilizé un claster HDInsight de tipo Hadoop. Una vez configurado
el clister se puede monitorear el estado y métricas de utilizacion generales
a través del portal web de Azure. Ademads, es posible acceder de manera
remota a cualquiera de los servidores que conforman el clister, incluyendo
al nodo maestro.

El sistema de almacenamiento del cluster utilizado en el proyecto es
una cuenta de Azure granulada en blobs. Es por ello que para proporcionar
archivos de entrada y obtener resultados intermedios y salidas fue de vital
importancia la utilizacién del software Azure Storage FExplorer. Sin embargo,
también se realizaron accesos a través del portal web y a nivel del cédigo en
la solucién web desarrollada.

5.3.1. MapReduce

Para la implementacion del algoritmo MapReduce se generd un proyecto
Java. Este proyecto se denomina CienciaCelularMR. La figura 5.1 muestra
un diagrama de la estructura del algoritmo.

Main Es la clase principal del proyecto, donde se generan y lanzan las tareas
mapper y reducer requeridas. Como se puede observar en la Figura 5.2 se
utilizé una herramienta para la composicién de mappers provista por Apache
Hadoop denominada ChainMapper. ChainMapper permite la ejecucién de
varias tareas de tipo Map en cadena, es decir al finalizar la primer tarea
mapper se lanza la ejecuciéon de la segunda, utilizando como entrada para



5.3. CLUSTER HDINSIGHT 69

Mapper1 Mapper2

MCell FERnet

entrada .mdl salida .dat

salida1 .txt
salida2 txt

—_—
salida .zip

Figura 5.1: Estructura algoritmo utilizando MapReduce

ésta la salida de la anterior, y asi sucesivamente. Luego de que todas las
tareas mapper finalizan se procede a la ejecucion de la tarea reducer. En este
caso se utilizaron dos mappers concatenados correspondientes a la ejecucion
de MCell y FERnet respectivamente, y ademas se implementé una tarea
reducer.

En la clase Main también se realizan configuraciones del ambiente YARN
como se explica en la seccién 5.3.2 y se anaden archivos requeridos para la
ejecucién de las tareas mapper y reducer al cache distribuido de Hadoop.
Estos archivos necesariamente deben encontrarse almacenados en la Storage
Account y deben ser accesibles para cualquier nodo del cluster a través de su
URL. Los archivos se agregan al cache especificando su URL a través de la
clase para configuracién de tareas (JobConf). Una vez realizada esta accidn,
los archivos pueden ser accedidos desde el resto de las clases del proyecto, ya
que la plataforma se encarga de copiar aquellos que sean necesarios a cada
nodo esclavo antes de ejecutar la tarea. La eficiencia de este mecanismo
reside en el hecho de que cada archivo es copiado una dnica vez por tarea, y
que ademas son agregados al cache de cada nodo sin la necesidad de copiarlos
al disco duro. En este caso los archivos agregados a cache comprenden los
ejecutables de MCell y FERnet, sus respectivas bibliotecas utilizadas, y el
archivo de configuracién de FERnet [55].

File Input Format y Record Reader Como se explicé en el capitulo 2,
una de las primeras tareas que se realiza al ejecutar una tarea MapReduce
es tomar los datos de entrada y particionarlos en splits, donde cada split
serd entregado a una tarea map, la clase encargada de realizar este trabajo
es InputFormat dentro del framework Hadoop. Por defecto se realiza una
particién en splits segin la configuracién de la tarea (como tamano mini-
mo y maximo de split, o cantidad de nodos disponibles), pero también es
posible realizar una implementacién propia de la interfaz InputFormat para
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new Configuration();
conf. ap o, "l
conf.set ("o
conf.zet ("r
conf.set ("mapr
conf.set ("
conf.zec ("
conf.set ("
conf.zet ("
conf.set ("
conf.set ("mapr

Configuracion
memoria YARN

Job job = Job.getInstance(conf);
job.setInputFormatClass (WholeFileInputFormat.class) ; ’ Crea c‘l én J Ob
FileInputFormat.s=stInputPaths(job, new Path(args[5])):
FileQutputFormat.setOutputPath(job, new Path(args[6])):

MultipleOutputs.addNamedOutput (job,
MultipleCutputs.addNam=dCutput (job,

', TextOutputFormat.class, KeyMcell.class, Text.class);

, TextOutputFormat.class, KevMecell.class, Text.class):

job.addCacheFile (new ash: exe").tolri())

job.addCacheFile (new 0 : -toUri()):

job.addCacheFile (new : Ltolri()); Archivos Cop|ados en
job.addCacheFile (new B 117™).toUri()):

job.addCacheFile (new : JotaUzii)); Caché

job.addCacheFile (new -tolUxi());

job.addCacheFile (new "y .coUri()):
job.addCacheFile (new dll™).toUri()):
job.setJarByClass (Main.class) :

Configuration mapAConf = new Configuration(false);

ChainMapper.addMapper(job, McellMapper.class, KeyMcell.class, BytesWritable.class,
KeyMcell.class, Text.class, mapAConf):

’ Mappers

Configuration mapBConf = new Configuration(false);

ChainMapper. addMapper (job, FernetMapper.class, KeyMcell.class, Text.class, Concatenados
KeyMcell.class, FernetCutput.class, mapBConf);

job.setReducerClass (ResultReducer.class) ;
job.zsetOutputKeyClass (Text.class) ;
job.setOutputValueClass (BytesWritable.class) ;

job.submit () ;

Figura 5.2: Implementacién clase Main tarea MapReduce.

personalizar la division en splits. En el contexto de este proyecto no se desea
realizar una particiéon de los datos de entrada como se suele realizar en Big
Data, sino que se busca utilizar el clister HDInsight (y por tanto Hadoop)
como herramienta de paralelizacion de tareas. Por este motivo existe un
unico archivo de entrada, y no se permite su particién. Para hacer uso del
archivo de entrada sin particionar, se implementa la interfaz InputFormat
de forma que tome todo el archivo y genere un solo split con él. Para ello se
implementa una clase llamada WholeFileInputFormat.java extendiendo la
ya existente clase de Hadoop FileInputFormat (que gestiona los splits como
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archivos) y donde se sobreescriben dos métodos de suma importancia para
lograr el cometido:

= isSplitable. Especifica si el archivo se puede separar en splits. En la
implementacién realizada se retorna que no es posible separar en splits.

= createRecordReader. Devuelve una instancia de un RecordReader,
encargado de armar los pares clave-valor a partir de un split que se
enviaran al mapper para su procesamiento.

Es por tanto necesario definir una implementacién propia de la interfaz
RecordReader donde ademés de tomar todo el archivo como tnico valor a
enviar al mapper, se define la clave que se utilizard a lo largo de todo el
flujo MapReduce. Se crea la clase WholeFileRecordReader.java que procesa
el split generando un par clave-valor sobreescribiendo el método nextKey-
Value(), donde se asigna como clave una estructura (definida en la clase
KeyMecell.java) donde se almacena: el identificador del usuario, el identifi-
cador de la tarea y el modo de ejecucién de FERnet, y como valor los bytes
del archivo MDL. Los atributos de la clave se obtienen parseando el nombre
del archivo MDL que conforma el split y es importante por tanto no cam-
biar la nomenclatura de este archivo para el correcto funcionamiento de la
aplicacién.

Mappers. En la implementacion actual de la tarea MapReduce se incluye-
ron dos mappers.

= MCell mapper Esta tarea se encarga de la ejecucion de MCell para
cada una de las simulaciones de cada usuario. Se implementa una clase
MecellMapper.java que extiende la clase mapper de Hadoop sobreescri-
biendo el método map. Recibe como entrada una clave que contiene el
identificador de simulacion, el identificador de tarea y ademés el modo
de ejecucion de FERnet, asi como los bytes del archivo de extensién
MDL que requiere MCell para ser ejecutado. Los bytes que compo-
nen el archivo MDL son almacenados en un archivo con el nombre
entradaMCell.mdl, de forma local al nodo esclavo que se encuentra
ejecutando la tarea map. Con el archivo MDL (entradaMCell.mdl) y
el archivo ejecutable de MCell que se encuentra cargado en memoria
es posible lanzar la ejecucion de la simulacién.

Mientras se realiza la ejecucién se almacena la salida que se produce
en consola, ya que es de interés para el usuario y luego estard dispo-
nible para ser descargada desde la pagina de obtencién de resultados
del portal web. Esta salida se almacena en un archivo de tipo out en
un blob de la cuenta de almacenamiento cuyo nombre sigue el formato
«scicluster/test/output-Idsimulacion.IdJob /controloutput-m-00000», y
contiene identificadores tanto del usuario como de la tarea. Esta por-
cion de cédigo retorna la clave y el nombre del archivo resultado
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de la ejecucién de MCell con el formato «user/admin/salidaMCell-
Idsimulacion.IdJob.dat» para ser utilizados por el siguiente mapper.

= FERnet mapper En este caso, la funciéon del mapper es ejecutar el
programa FERnet. Se implementa una clase FernetMapper.java que
extiende la clase mapper de Hadoop sobreescribiendo el método map.
Como parametros de entrada se reciben una clave con el identificador
de la simulacién, el identificador de tarea y el modo de ejecucién de
FERnet, asi como una entrada con el nombre del archivo que contiene
la salida de la ejecucion de MCell (con formato «user/admin/salidaM Cell-
Idsimulacion.ldJob.dat»). Este archivo se encuentra almacenado como
blob en la cuenta principal de almacenamiento y se accede al mismo
de forma directa. Luego se procede a la ejecucion de FERnet. Ademas
del archivo ejecutable y la salida de MCell, se utiliza el archivo de
configuracién de FERnet que se encuentra almacenado en el cache
distribuido de Hadoop. La salida en este caso es una coleccién de pa-
res con la misma clave y como valor una estructura definida en la clase
FernetOutput.java donde se especifican: el nombre del archivo gene-
rado por FERnet (por ejemplo «out_point.txt»), el identificador de la
tarea para el usuario dado y los bytes del archivo de salida de FERnet.
Si el modo de ejecucion de FERnet es point, la salida se compone de un
unico archivo. Sin embargo, si se emplea el modo de ejecucién multi la
salida de FERnet se compone de dos o mas archivos. Por este motivo,
se puede obtener como salida una coleccién de pares clave-valor y no
solo uno.

Adicionalmente, para ambos mappers se realiza una actualizaciéon de
progreso constante durante la ejecucién. Esto se debe a que el marco de
trabajo cuenta con un mecanismo de timeout, es decir que si durante un
determinado periodo de tiempo la tarea en cuestion no reporta progreso, el
rastreador de tareas (JobTracker) matard dicha tarea asumiendo que no se
puede completar su ejecuciéon como se explicé en el capitulo de cloud. De esta
forma, reportando el progreso se asegura que la tarea continte ejecutando
aun cuando su tiempo de cémputo sea elevado.

Reducer. La funcién Reduce se encarga de agrupar todos los valores con la
misma clave para luego realizar algiin tipo de accién sobre ellos. Se imple-
menta una clase ResultReducer.java que extiende la clase reducer de Hadoop
sobreescribiendo el método reduce. ResultReducer recibe el identificador de
la simulacién y todos los pares (clave, valor) asociados a ese identificador. En
la implementacién de la funcién reduce del proyecto, la clave se compone del
identificador de simulacién junto con el identificador de tarea y el modo de
ejecucién de FERnet. Es decir, que para un usuario, se ejecutaran la misma
cantidad de reducers que de simulaciones. Se utiliza el mismo formato de
clave que reciben las funciones MCell mapper y FERnet mapper. Se recibe
como valor una coleccién de estructuras FernetQOutput.java donde se especi-
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fica la informacién de cada archivo de salida del FERnet para una simulacién
dada. Con la ayuda de la clase auxiliar ZipFileWriter.java, se crea un ZIP
con todos los archivos correspondientes y se almacena el archivo resultante
en un blob con nombre de la forma «data/Idsimulacion.IdJob-resultados. zip»,
dentro del contenedor de la cuenta de almacenamiento asociada al cluster.

Flujo En la Figura 5.3 se puede observar un ejemplo de flujo de ejecucion
de la tarea MapReduce donde participan todas las clases descritas, visua-
lizando las claves y valores utilizados para cada paso de la tarea asi como
los momentos donde se guardan archivos en el Blob Storage (sin tener en
cuenta la escritura y lectura de archivos que realiza Hadoop internamente
para ejecutar la tarea).

Modo Id. Id.
FERnet Simulacion Tarea

N

Scene.main.mdl-point-115.1

) {clave:
MDL »| WholeFilelnputFormat | — 5 MDL | — 5 WholeF|leRecordReader 115;point;1,
Jjava Java valor:
. — MDL
Scene.main.mdl-point Split }
-115.1
— user/admin/salidaMCell- .
n M5idat MCellMapper.java
i o R
LJ A Blob OJ
data/115.1—resultados.zll;3/ Storage  “_ userfadmin/salidaMCell-

’

’
/’
’
s
£

<+—— | ResultReducer.

TXT

N
» 115.1.dat

~
N

N

N

4

ZipFileWriterjava | 5 o <

ZIP

FERnetMapper.java
{clave: 115;point;1,

{clave: 115;point;1,
valor:
user/admin/salidaM
Cell-115.1.dat }

valor:
TXT
}

Figura 5.3: Ejemplo de flujo de implementacién MapReduce realizada.

5.3.2. Configuracién del clister

Apache Hadoop YARN ( Yet Another Resource Negotiator) es una tecno-
logia utilizada para administrar clisters. YARN es una de las caracteristicas
clave a partir de la versién 2 de Hadoop. Se cred para dividir las dos fun-
ciones principales del JobTracker (NameNode), separando e independizando
la gestién de recursos por un lado y la planificacion y el monitoreo de las
tareas por el otro. De esta separacién surgen dos elementos:
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» ResourceManager (RM): Este elemento es global y se encarga de toda
la gestién de los recursos.

= ApplicationMaster (AM): Este elemento existe por aplicacién y se en-
carga de la planificacién y el monitoreo de las tareas.

YARN le da un contexto a las tareas MapReduce indicando qué recur-
sos pueden utilizar. Cada tarea map y reduce se ejecuta en lo que se llama
contenedor (container), que béasicamente es un entorno con recursos asig-
nados. El ResourceManager administra estos contenedores y el contenedor
brinda permisos a las tareas sobre qué cantidad especifica de memoria y
procesador pueden utilizar. El ApplicationMaster se encarga de tomar ese
contenedor y presentarlo al NodeManager que administra un nodo, para que
use el contenedor como contexto de sus ejecuciones.

Debido a que las simulaciones pueden consumir muchos recursos depen-
diendo de las caracteristicas de sus parametros de entrada, se buscd una
configuracién de memoria para los contenedores que permita el uso eficiente
del clister. Para ello se siguié un tutorial brindado por Hortonworks (quien
brinda la implementacién de Hadoop y YARN para Azure) de cémo configu-
rar YARN para sacar mayor provecho de los recursos disponibles al ejecutar
tareas MapReduce [38].

Inicialmente, se deben conocer los recursos disponibles en cada nodo del
clister. En el caso del cluster creado para el proyecto, los detalles se pueden
observar en el Cuadro 5.2.

Cuadro 5.2: Recursos disponibles en cluster HDInsight

Nodo RAM Cores Discos
Nodo maestro 7 GB 4 2
Nodo esclavo 7 GB 4 2

Luego, se debe definir la memoria disponible, para la cual se debe tener
en cuenta la memoria reservada que necesita el sistema para ejecutar pro-
cesos del sistema y los procesos Hadoop. Utilizando una tabla presente en
el tutorial, se definié que la memoria disponible es de 5GB. Posteriormente,
se pasa a calcular la maxima cantidad de contenedores permitidos en cada
nodo utilizando la siguiente férmula:

RAMdisponible
minT amanioCont

numCont = min(2 x numCores, 1.8 x numDiscos,

Donde,

= numCont es la cantidad de contenedores a calcular.
= numCores es la cantidad de nticleos en cada nodo.
= numDiscos es la cantidad de discos duros en cada nodo.
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= RAM disponible es la memoria disponible en el nodo, dejando por
fuera la memoria reservada del sistema.

= minTamanioCont es el tamano minimo de contenedor que viene da-
do por una tabla del tutorial. Se calcula segtin la cantidad de memoria
RAM disponible, siendo el caso del clister con el cual se trabaja de
512MB.

El célculo final para determinar la memoria a asignar a cada contenedor
(RAMCont) surge de aplicar la siguiente férmula:

RAMdisponible

numCont

RAMCont = max(minTamanioCont,

)

En el Cuadro 5.3 se presentan los resultados para el caso especifico del
proyecto actual.

Cuadro 5.3: Pardmetros asignacion memoria contenedor YARN

Parametro Valor
numCont 3.6
minTamanioCont 512MB
RAMCont 1400MB

Cuadro 5.4: Configuracién de memoria para MapReduce

Archivo con- | Parametro configuracién Valor
figuracion
yarn-site.xml yarn.nodemanager.resource.memory-| numCont X
mb RAMCont
yarn-site.xml yarn.scheduler.minimum- RAMCont
allocation-mb
yarn-site.xml yarn.scheduler. maximum- numCont X
allocation-mb RAMCont
mapred- mapreduce.map.memory.mb RAMCont
site.xml
mapred- mapreduce.reduce.memory.mb 2 X
site.xml RAMCont
mapred- mapreduce.map.java.opts 0.8 X
site.xml RAMCont
mapred- mapreduce.reduce.java.opts 0.8 x 2 x
site.xml RAMCont
yarn-site.xml yarn.app.mapreduce.am.resource.mb| 2 X
RAMCont
yarn-site.xml yarn.app.mapreduce.am.command- | 0.8 x 2 X
opts RAMCont
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Luego, con los valores definidos en el cuadro 5.3 y la informacién del
Cuadro 5.4 se asigna la configuraciéon de memoria en el método Main de cada
tarea MapReduce, como se puede observar en la Figura 5.2. Estos valores
se pueden asignar al momento de crear el clister y se aplican globalmente a
todas las tareas, pero es necesario reiniciar el clister cada vez que se quieran
modificar, dejandolo inutilizable por ese periodo. Asignando los valores a las
variables definidas en el cuadro 5.4 mediante cddigo, cada tarea utiliza sus
pardmetros de memoria y no se deja inutilizado el cltster.

5.4. Almacenamiento

Uno de los componentes principales del proyecto es el espacio de alma-
cenamiento. Como ya se explicd en el capitulo 4, se utiliza una cuenta de
almacenamiento perteneciente a la suscripcién de Azure, estructurada en
blobs. Dicha cuenta de almacenamiento cuenta con un sistema de replica-
cién de datos que utiliza georedundancia provista por Microsoft Azure para
asegurar durabilidad y un alto indice de disponibilidad (ver Seccién 4.7).

En la arquitectura propuesta, todos los roles del Cloud Service acceden
a la cuenta de almacenamiento, con diferentes propdsitos, como ser almace-
namiento y recuperacién de informacion o creacién y actualizacién de me-
tadatos. El acceso a la cuenta de almacenamiento se realiza directamente
desde el cédigo. Para ello, primero se debe establecer un string de conexién
en la seccion de configuracién, dentro de las propiedades de cada rol; utili-
zando este string es posible acceder a la cuenta de almacenamiento mediante
la clase «CloudConfigurationManager». Una vez establecida la conexion, se
utiliza un cliente que permite la recuperacién de blobs dentro de un con-
tenedor, siendo accedido utilizando su nombre. En el sistema desarrollado
para el proyecto, el contenedor principal utilizado por la aplicacién web y
por el cluster HDInsight se denomina scicluster. Adicionalmente, se utiliza
un contenedor secundario denominado publicsci (destinado a la obtencién
de resultados por parte del usuario como se explicard mas adelante en es-
te capitulo). El contenedor publicsci cuenta con permisos de acceso menos
restrictivos que el contenedor principal.

Al recuperar un blob, el sistema devuelve una instancia de la clase Cloud-
BlockBlob que permite determinar si el mismo existe en el contenedor o no,
ademas de leer su contenido. Es posible realizar un manejo completo de los
blobs obteniendo la informacién que contiene, modificarlo cargando datos de
diferentes formatos (strings, bytes, datos numéricos, etc) o eliminarlo.

En la aplicacién también se utilizan las tablas de Azure, pertenecientes
a la misma cuenta de almacenamiento. Estas no son tablas relacionales de
tipo SQL, pero permiten almacenar informacién estructurada con campos
variables de informacién. En el proyecto se accede a una unica tabla de-
nominada « WADPerformanceCountersTable», utilizada en el algoritmo de
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balanceo de carga para almacenar las métricas de utilizacién de memoria y
de procesador. Para recuperar dichas métricas se realiza un proceso similar
al recién descrito para blobs, obteniendo un cliente de tablas a través del cual
se puede accedera la tabla buscada. Para la recuperacién de entradas de la
tabla se hace uso del objeto «TableQuery» de Azure, que permite realizar
una consulta similar a una consulta SQL.

5.4.1. Metadatos

Todos los metadatos de la aplicacién son generados y mantenidos en
blobs en la cuenta de almacenamiento principal, dentro del contenedor de-
nominado scicluster. A continuacién se describen los blobs utilizados como
metadatos y la informacién brindada por cada uno:

s userIncrement - Contiene el identificador de la ltima simulacién
ejecutada; cada vez que un usuario lanza una nueva simulacién este
blob es recuperado y actualizado.

» infoSimulation-IdSimulacién - Este blob contiene metadatos des-
criptivos acerca del estado de la simulacién. Se utiliza cuando ain
no se han lanzado las ejecuciones de sub-tareas en el cluster, contie-
ne unicamente el identificador de simulacién. Los dos posibles estados
que contiene son «Creando simulacién» e «Inicializando tareas en el
claster». Estos estados son actualizados por el rol web y el rol Job
Creation, respectivamente.

= «pruebaProgreso-IdSimulaciéon.IdJob» - Estos blobs contienen in-
formacién sobre el estado actual de la simulacién. Cada blob de este
tipo hace referencia a una sub-tarea especifica de la simulacién. Los
posibles mensajes de estado son «Ejecutandose», «Tarea finalizada con
éxito» y «Tarea fallida».

» «scicluster/test/output-IdSimulacién.IdJob/controloutput-m-
00000 - Este blob puede ser considerado como informacién en si mis-
ma, pero también es correcto clasificarlo como metadato, ya que con-
tiene informacion acerca de la ejecucion de MCell. El blob se genera con
la ejecucion del algoritmo MapReduce para cada sub-tarea y contiene
la salida en consola generada por MCell. Este metadato es particular-
mente Util para el usuario, ya que la aplicacién le brinda la opcién de
descargarlo y leer la salida en consola de MCell, pudiendo determinar
la causa de error en caso de ocurrir un fallo.

» «user/admin/errorMapper-IdSimulacién.IdJob.txt» - La exis-
tencia de este blob refleja una falla en las tareas MapReduce pero no
en la ejecucion de MCell o FERnet en si; se crea cuando se obtiene
una excepcioén en la ejecucién del mapper de MCell o en el de FERnet.
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5.5. Cloud Service

5.5.1. Configuracién

El Cloud Service implementado para la aplicaciéon cuenta con un com-
ponente de cédigo y un componente de configuracién, siendo este ultimo
muy importante para desplegar el servicio en la plataforma de Azure. Azure
se encarga de mantener la infraestructura del Cloud Service, realizar tareas
rutinarias de mantenimiento, realizar patchs del sistema operativo y brindar
recuperacion ante fallos del servicio o de hardware.

Para configurar y desplegar un Cloud Service, se deben seguir los siguien-
tes pasos:

1. Crear el Cloud Service desde el portal de administracién de Azure,
indicando la URL para el sitio web y la regién en la cual serd desple-
gado.

2. Cargar desde el portal de Azure un certificado especificando el archivo
.pfx y la clave del mismo, como se describe en la seccion 5.14, para el
acceso al servicio HDInsight por parte de los roles.

3. Desplegar los distintos roles que conforman al Cloud Service en el
cloud. Para realizar el despliegue se debe crear el paquete de servicio
(.cspkg) y el archivo de configuracion (.cscfg). Para la creacién de estos
archivos desde el IDE de Visual Studio se debe seleccionar la opcién
«Paquetes» desde el proyecto de Azure y luego, en el didlogo presente,
se debe informar si el servicio serd local o en el cloud, asi como definir
la configuracién de despliegue: desarrollo (staging) o produccién.

4. Realizar el despliegue en el cloud desde el portal de administracién de
Azure con los archivos generados en el punto anterior.

El SDK de Azure para .Net provee herramientas para preparar los archi-
vos de desarrollo requeridos, sin necesidad de definir elementos en archivos
XML, y realizando las minimas acciones indispensables. Una de estas he-
rramientas es Publish Wizard, que permite publicar la aplicacién desde el
propio proyecto Azure en Visual Studio haciendo clic en «Publicar» desde el
menu de atajos del proyecto. Una vez que comienza el despliegue es posible
monitorear el progreso y las acciones que se realizan en el proceso [7].

5.5.2. Configuracién de roles

Como ya se menciond, un proyecto Azure que conforma un Cloud Service
posee roles de tipo web o de trabajo que pertenecen a la solucién. Adem4s,
incluye archivos de definicién y configuracion del servicio. Los archivos de
definicién permiten establecer configuraciones de ejecucion de la aplicacion,
incluyendo los roles requeridos, puntos de acceso (endpoints), y tamanos de
las maquinas virtuales. Por su parte, los archivos de configuracién del servicio
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permiten definir la cantidad de instancias que se ejecutan y los valores de
configuracién de cada rol en particular.

Azure provee plantillas para la creacién de proyectos de ambos tipos
de roles. En el proyecto actual se optd por la creacién de un rol web de
tipo ASP.NET Web Role y se utilizaron roles de trabajo simples. Durante
la etapa inicial de desarrollo se utilizdé un rol de trabajo con Service Bus
Queue, que luego se descartd, como se explico en la seccién 4.2.2.

Agregar un rol al Cloud Service resulta muy simple; desde el ment de
atajos del proyecto Azure en Visual Studio se selecciona la opcién Nuevo
proyecto Web Role, o bien, Nuevo proyecto Worker Role, y desde la ventana
de creacién se selecciona la plantilla deseada.

Cada rol se compone de una clase principal WebRole.cs 6 WorkerRo-
le.cs, segun el tipo de rol, y ademas se crean una serie de archivos entre
los que se encuentran diagnostics.wadcfg, packages.config y app.config. Adi-
cionalmente, al agregar un nuevo proyecto en la configuracion del Cloud
Service, se modifica el archivo ServiceDefinition.csdef agregando el nuevo
rol y definiendo el tamano de la maquina virtual, los puntos de acceso y
demas configuraciones del rol.

Los archivos de configuracién (ServiceConfiguration.Local.cscfg y Ser-
vice Configuration. Cloud.cscfg) se modifican autométicamente y poseen la
configuraciéon de diversos strings de conexion e informacién sobre certifica-
dos. Para modificar las opciones de configuracién, Visual Studio provee una
interfaz amigable. Por detras de esta interfaz el ambiente se encarga de ac-
tualizar los archivos mencionados, acorde a las opciones ingresadas por el
desarrollador.

5.5.3. Diagnostics

Azure provee una herramienta denominada Diagnostics que permite re-
cuperar informacion de diagnodstico sobre servicios que se ejecutan en Win-
dows Azure. La herramienta puede ser utilizada como mecanismo de depu-
racion (debugging) y solucién de problemas, para medir rendimiento, para
monitorear la utilizaciéon de recursos, para andlisis de trafico y para audi-
toria. Una vez que se recolecta la informacién deseada, la misma puede ser
transferida y almacenada en una cuenta de almacenamiento de Azure. Esta
operacion puede planificarse o realizarse a demanda.

La herramienta Diagnostics puede ser incorporada directamente en un
Cloud Service y configurada en cada uno de sus roles para obtener infor-
macién sobre los recursos utilizados. Para su utilizaciéon se debe importar
el médulo Diagnostics en el modelo de servicios de cada rol en el que se
desee recuperar métricas. El médulo Diagnostics puede ser importado agre-
gando un elemento de tipo «Import» en el archivo ServiceDefinition.csdef.
Por defecto, la informacién no es persistida directamente en una cuenta de
almacenamiento, por lo que es necesario definir un string de conexién que
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contenga el nombre y clave de la cuenta en el archivo ServiceDefinition.csdef.

Una vez configurado el médulo, se deben configurar los recursos de infor-
macién, a partir de los cuales se obtienen las métricas para el diagndstico.
Estos se pueden especificar en el archivo ServiceDefinition.csdef o en las
propiedades de cada rol, accediendo a la seccién «Configuracién — > Diag-
nosticos».

En el proyecto se obtienen métricas de los roles Message Processing y
Job Creation, que son utilizadas por el algoritmo de balanceo de carga. Para
ambos roles se utilizé la misma configuracién: se seleccioné un plan perso-
nalizado de métricas y se anadieron métricas de utilizacién de procesador y
consumo de memoria. Se opté por un plan de persistencia planificado en el
que se recolectan y se almacenan métricas en la cuenta de almacenamien-
to cada 3 minutos, dado que el balanceador de carga verifica el historial
de los dltimos 10 minutos de utilizaciéon de recursos por parte del rol. Las
métricas son almacenadas en el contenedor de tablas denominado «wad-
control-container» de la cuenta de almacenamiento principal, y dentro del
mismo, en la tabla « WADPerformanceCountersTable».

5.6. Web Role

El proyecto Web Role forma parte de la implementacién del Cloud Servi-
ce y su funcién principal es la de albergar la interfaz web de la aplicacién (ver
figura 5.4), a la vez que gestionar la comunicacién primaria entre el usuario
y el resto de la aplicacién. El proyecto esta conformado por un componente
rol de trabajo WebRole.cs parte del Cloud Service y un .Net Web Form, este
ultimo se compone de una péagina web conducida por eventos, fusionando
HTML y controles del lado del servidor. Adicionalmente, se realizé el disefio
web de la aplicacién utilizando Bootstrap, un marco de trabajo de cédigo
abierto, que utiliza HTML junto con Jquery y CSS3 permitiendo crear inter-
faces y disefios web simples, claros e intuitivos para el usuario. En la Figura
5.5 se pueden observar las clases que componen al rol web.

La aplicacién web gestiona dos funcionalidades principales, tanto del lado
cliente como del servidor, que se explican a continuacion.

5.6.1. Simulacién

La seccion principal del portal web permite ingresar datos de entra-
da para la simulacién (ver Figura 5.6), contando con un mecanismo de
auto-completado con pardmetros béasicos predefinidos para un manejo mas
dindmico. El usuario puede optar por realizar la simulacién con los parame-
tros bésicos, o gestionar sus propios parametros de entrada a través de for-
mularios web y controles para la adicién y remocién de componentes. En
la tabla 5.5, se pueden observar los pardmetros configurables por el usuario
en la aplicacién para la ejecucién de MCell; el resto de la configuracién es
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[oud Computing

Windows Azure Development

Comienza tu propia
Simulacion

En esta seccion podras ingresar la serie de parametros
que mas se adapten a tus necesidades. SciCloud se
encarga de procesar y proteger tu informacion para que
luego puedas acceder a los resultados, estas a solo un
click.

Obtener resultados de la
Simulacion

Puedes monitorear el progreso de tus ejecuciones, asi
como los resultados de aquellas que han finalizado.

Figura 5.4: Previsualizacion aplicacion Web

establecida por defecto en base a los ejemplos de simulaciones brindados
junto al cédigo fuente de los componentes de software.

Para la ejecucién de FERnet es posible seleccionar el modo de ejecucion.
Las opciones disponibles actualmente por la aplicacion son point o multi.
Como se explicé en la seccién 5.2, tanto el sistema MCell como FERnet
se modificaron para su correcta ejecucién en Windows. La ejecucién de los
sistemas en Windows llevé a que los modos de ejecucion de FERnet line
e tmage no funcionen correctamente, por ello no estan disponibles en la
solucion del proyecto.

Posteriormente al ingreso de los parametros, el usuario presiona el boton
Simular y los datos son enviados para su procesamiento a un método web
del servidor a través de una funcién Jquery, que realiza un llamado ajax,
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-3 «C# classs
Web_Role::Reaccion

= Attributes
- nombreReaccion : String
- rateFin : Integer
- ratelnicio : Integer
- rateStep : Integer
- reaccion : 5tring
= Operations
+ getNombreReaccion(): String
+ getRateFin{): Integer
+ getRatelnicio() : Integer
+ getRateStep() : Integer
+ getReaccion() : String
+ Reaccion{nombre : String, reaccion : String, inicio : Integer, fin : Integer, step : Integer)

A «C# class» A «C# class»
Web_Role::JobResult Web_Role::AzurelLocalStorageTraceListener
= Attributes = Attributes
+ estado : String = Operations
+Idlob: string ) + AzurelocalStorageTraceListener)
+IdUsuario : String + Getl oaDirectory() : DirectoryConfiquration
+ meellMessagelrl : String

+ resultsUrl : String

+showMcellOutput : Boolean A «C# class»
+showMdl: Boolean Web_Role::WebRole
+showResults : Boolean

[= Operations [= Attributes
+JobResult() = Operations

+ Onstart(): Boolean
+ SendClientInput{ms g : String, id : Strin
+ WebRole()

P-3 «C# class»
Web_Role::ClientInputEvent

= Attributes
= Operations
+ ClientInputEvent()

A «C# class»
Web_Role::Molecula

= Attributes
- cantidad : Integer
- constanteDifusion: String
- constanteDifusion2d : String
- nomMolecula : String
=] Operations
+ getCantidad(): Integer
+ getConstanteDifusion2D{) : String
+ getConstanteDifusion3D() : String
+ getNombreMolecula(): String
+ Molecula(nombre: String, difusion: String, difusion2d: String, cantidad: Integer)

Figura 5.5: Diagrama de clases Web Role

como se puede observar en la Figura 5.7. En este llamado se envian los datos
simples ingresados por el usuario, mientras que las moléculas y reacciones
son mantenidas en listas a nivel de servidor. Una vez en el servidor, se genera
un archivo en formato Json con todos los datos ingresados por el usuario y se
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Cuadro 5.5: Pardmetros de entrada MCell

Parametro Descripcion

ITERATIONS Numero de iteraciones

TIME_STEP Paso de tiempo en la simulacién, en segun-
dos.

COORDENADAS Se ingresan dos pares de coordenadas en
tres dimensiones que definen la superficie
de accién de la simulacién de MCell, se
define la llamada caja

ASPECT_RATIO Asegura que la relacion del lado largo con
lado corto de cada tridngulo en la caja no
es mas que este ratio.

MOLECULAS Permite ingresar una lista de moléculas de-
finiendo para cada una de ellas el nombre,
las constantes de difusién en 2D y en 3D
y la cantidad

REACCIONES Permite incluir una lista de reacciones
que representan las interacciones entre las
moléculas definidas en el punto anterior in-
dicando para cada una nombre de la reac-
cion, la reaccién en si y las tasas de inicio,
fin y salto

NAME_LIST Define la informaciéon de salida de MCell
como cudles moléculas se desean estudiar

envia a la clase WebRole.cs en un nuevo hilo del sistema, para no interrumpir
la ejecucién del portal web.

Como se muestra en la Figura 5.7, el cédigo del servidor (SciCloud.aspz.cs)
accede a la cuenta de almacenamiento y obtiene el blob userIncrement don-
de se lee e incrementa el identificador global de usuarios del sistema. Una
vez enviado el Json a la clase WebRole.cs, se le devuelve el identificador al
usuario, para monitorear el estado de sus ejecuciones y obtener los resulta-
dos. Ademas, se crea el blob infoSimulation-Idsimulacion en el que se carga
el estado inicial de la simulacion, que se almacena en el Blob Storage como
metadato. Una vez que el usuario obtiene su identificador, queda liberado
para lanzar otra simulacién.

La clase WebRole.cs se encarga de la comunicacién con el resto del Cloud
Service. Cuando la clase recibe el archivo Json, comienza el establecimiento
de la comunicaciéon con el rol Message Processing utilizando los servicios
de comunicacion y aplicando el algoritmo de balanceo de carga que se des-
cribe en la seccién 5.11, enviando el archivo a la instancia del rol Message
Processing seleccionada por el balanceador de carga (ver Figura 5.7).
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Inicio Simular  Obtener resultados

Inicializacion
ITERATIONS 1000

TIME_STEP 1e05

Geometria

Coordenadas A:

x115 |yl4s |zil4s

Coordenadas B:

x2[1.5 y2[.5 215
ASPECT_RATIO

MOLECULAS A IMPRIMIR EN RESULTADOS A

.

Moléculas

Nombre Constante de Difusién Constante de Difusicn 2d Cantidad

A 55e08 200 b 4
B 30e08 200 x

Agregar Molecula

Reacciones

Nombre Reaccion Reaccion Rate Inicio Rate Fin Raie Siep

Agregar Reaccion

Parametros de Fernet

point v

Simular

Figura 5.6: Aplicacion web - Formulario de ingreso de parametros

5.6.2. Obtencion de resultados

La seccion de obtencion de resultados permite al usuario consultar el
progreso de sus simulaciones, asi como obtener los resultados de las mismas.
Para poder consultar por resultados, el usuario debe haber realizado una
simulacién previamente. Como se observa en la Figura 5.8, cuando el usuario
ingresa el identificador que le fue proporcionado al momento de completar
los pardmetros y enviar la peticién, el sistema consulta el Blob Storage y
despliega una tabla con informacién sobre sus simulaciones y resultados, en
caso de existir los mismos.

Existen varios estados de salidas para las simulaciones, como se puede
observar en la Figura 5.9. En las primeras etapas se muestra una unica
entrada en la tabla que indica que ain se estan preparando los datos en
la aplicacién para ser enviados al clister HDInsight (mientras se realiza el
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AJAX
—_—

Envio de parametros

SciCloud.aspx.cs

-
Actualizacion Metadatos
Identificador de
simulacion
Usuario
Envio JSON Recuperacion de
generado identificador

ank

WorkerRole.cs WeF
(Message +-— WebRole.cs
Processing) Envio JSON

N

Load Balancer

Figura 5.7: Diagrama comunicacién - Simulacién

AJAX
_..

Envio identificador i I

de simulacion —_—
SciCloud.aspx.cs Recuperacion y i I
—JR WY -+ actualizacion de '
\ Recuperacion de Metadatos I

resultados

Usuario

Figura 5.8: Diagrama comunicacién - Obtencién Resultados

barrido paramétrico, crean los archivos de entrada para MCell y las tareas a
ser ejecutadas por el clister). Durante esta etapa no es posible la descarga
de ningun archivo resultado. Como se observa en la Figura 5.9, los primeros

estados son:

= (Creando simulacion - metadato asignado por el rol de trabajo Web

Role.

= Creando simulacidn - metadato asignado por el rol de trabajo Message
Processing.

= Inicializando jobs en el clister - metadato asignado por el rol de tra-

bajo Job Creation.
Las siguientes etapas muestran mas informacién en la tabla de resulta-

dos, desplegédndose una entrada por cada sub-tarea (simulacién) que se haya
lanzado al cluster (dependiendo de los datos de entrada y del algoritmo de
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Ingreso datos

simulacién
_—— \

EICEREIGE /

CLUSTER
HDINSIGHT

Figura 5.9: Diagrama de estados - Ejecucién simulacion

barrido paramétrico). Para cada sub-tarea se indica si atin se encuentra en
ejecucion, si finalizé con éxito o si fallé. En cualquiera de estos tres estados
es posible descargar el archivo con extensién MDL generado para la ejecu-
cién de la simulaciéon. Cuando la tarea se encuentra finalizada es posible
descargar el archivo conteniendo la salida en consola de MCell. Sélo en caso
de éxito, al finalizar la ejecucién de cada simulacién, es posible descargar
los resultados de la ejecuciéon de FERnet en forma de archivo comprimido
correspondiente a cada simulacién.

Una vez que el usuario ingresa el identificador de simulacién y realiza
un pedido de resultados, el sistema se encarga de obtener los datos para
esa simulacion y generar la salida en el portal web. Esta accién se gestiona
a través de la cuenta de almacenamiento, donde se encuentran guardados
diferentes blobs que permiten determinar el estado en el que se encuentra la
simulacién. El comportamiento realizado por la clase SciCloud.aspzx.cs para,
la obtencién de metadatos y resultados se detalla a continuacién.

» Kl servidor chequea la existencia del blob pruebaProgreso-1D, este blob
es creado por el rol web a la hora de crear la tarea, el mismo indica
el progreso de la simulacién. Consultando la existencia de este blob el
servidor logra verificar si el identificador ingresado por el usuario existe
en el sistema o no. El blob pruebaProgreso-ID contiene un mensaje de
estado y se actualiza en una serie de puntos clave de la aplicacién para
que el usuario pueda determinar el progreso con claridad.
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= Si se verifica la existencia del blob pruebaProgreso-1D, se pasa a verifi-
car la cantidad de simulaciones existentes para ese usuario. Cuando las
simulaciones son lanzadas al cluster, se crea para cada una de ellas un
blob llamado «scicluster/test/status-ID.1dSubTarea». Estos blobs con-
tienen un mensaje de estado que puede tomar los siguientes valores:
Ejecutandose, Tarea finalizada con éxito o Tarea fallida (ver Figura
5.9). A partir de este blob se gestionan los diferentes links de descarga
a mostrar para cada simulacién. Se contemplaron tres casos limite:

1. Si la ejecuciéon de MCell falla mostrando un mensaje en conso-
la, no necesariamente la tarea mapper es fallida. Por lo que el
metadato indica una ejecucién exitosa cuando no lo es realmente.
Para solucionar este problema, se almacena la salida de errores en
consola de MCell en el Blob Storage y se consulta para verificar
la existencia de los mismos. En caso de encontrarse un error en el
archivo se genera un blob llamado errormcell. Si la clase SciClo-
ud.aspz.cs verifica la existencia de este blob, indica que la tarea
es fallida en la entrada correspondiente de la tabla de resultados.

2. Cuando una instancia del rol Job Creation falla mientras se en-
cuentra monitoreando una simulacién, provoca que el estado de
la tarea no sea actualizado y permanezca en Fjecutindose de for-
ma indeterminada, cuando en realidad las simulaciones finalizan
su ejecucioén en el clister HDInsight. Para mitigar este problema,
en el momento de obtener los resultados, si el estado actual es
Ejecutandose, se verifica la existencia de blobs correspondientes a
resultados de tareas o errores. Si dichos blobs no existen el estado
Ejecutdndose es correcto, caso contrario, se indica al usuario que
la simulacién se encuentra en estado Tarea finalizada con éxito o
Tarea fallida, segin corresponda.

3. Cuando la ejecucién de las tareas mapper lanza una excepcién,
no se genera la salida estandar de las tareas MapReduce y tam-
poco por tanto los archivos de existencia de errores, por lo que
el sistema no es capaz de percibir el error. Para mitigar este pro-
blema, al capturar una excepcién en la ejecucién de la funcion
map, se genera un blob errorMapper-I1dSimulacion.IdJob.txt, que
indica un fallo en la tarea MapReduce y no en la ejecucion de
MCell o FERnet en si. El sistema muestra en la tabla el estado
Tarea fallida en caso de corroborar la existencia de este blob.

Cuando existen archivos para descargar se genera en la tabla de resulta-
dos en el portal web, el icono de descarga correspondiente (ver Figura 5.10).
Si el usuario desea descargar uno de estos archivos, el sistema procede a bus-
car el contenido del mismo en el blob almacenado en contenedor principal
del almacenamiento. Por motivos de seguridad, el nivel de acceso a dicho
contenedor es restringido a usuarios que posean la clave de seguridad o el
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Obtener Resultados

Ingrese el ID de su simulacion: 225 Obtener Resultados

1D Job Estado MDL Salida Mcell Resultados
2251 Tarea finalizada con éxito R2 R2 3
225.2 Tarea finalizada con éxito & & 3
2253 Tarea finalizada con éxito R2 R2 4
2254 Tarea finalizada con éxito & & 3
2255 Tarea finalizada con éxito R2 R2 4
225.6 Tarea finalizada con éxito & & 3
2257 Tarea finalizada con éxito R2 R2 4
225.8 Tarea finalizada con éxito & & 3
2259 Tarea finalizada con éxito R2 R2 3

Figura 5.10: Aplicacién web - Tabla de resultados para el ID 225

nombre de usuario y contrasena del administrador de Azure asociados. Por
ello, para que el usuario pueda acceder al contenido del blob y descargarlo en
su computadora, el sistema crea un nuevo blob con contenido idéntico en un
contenedor en la misma cuenta de almacenamiento con permisos de acceso
menos restrictivos, de esta forma con una simple direccién web (URL) el
usuario puede realizar la descarga.

5.7. Message Processing

El rol de trabajo Message Processing es el componente de procesamiento
de mensajes perteneciente al Cloud Service. El rol se conforma principalmen-
te por tres clases: ClientInputServiceHost.cs, utilizada para la comunicaciéon
con otros roles que serd explicada en la seccién 5.10, MDLParametros.cs y
WorkerRole.cs. En la Figura 5.12 se puede observar el diagrama de clases
del rol.

La clase WorkerRole.cs es la encargada de inicializar y ejecutar el rol
dentro del Cloud Service. Como se observa en la Figura 5.11, una de las
tareas del rol es exponer un servicio WCF en un punto de acceso definido,
para recibir mensajes del Web Role con la informacién ingresada por el
usuario en formato Json.

El método de ejecucién del rol, llamado Run(), cuenta con una particula-
ridad: éste inicia el servicio y luego queda en un loop continuo; este aspecto
se da ya que si se sobreescribe el método especificado y el mismo retorna (es
decir, termina su ejecucion), el rol es reiniciado por el framework de Azure,
por lo que el servicio quedaria inicidndose una y otra vez [10].

Cuando la clase WorkerRole.cs recibe un pedido, se procede a deseria-
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Generacion de archivos e ——
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deserializados

SimulacionParameters.cs
(InterroleCommons)

Figura 5.11: Diagrama comunicacion - Message Processing

lizar el Json entrante en un objeto utilizando el marco de trabajo New-
tonsoft. Json. Luego, se procede a la ejecucién del algoritmo de barrido pa-
ramétrico detallado en la seccién 5.11 sobre las reacciones definidas, en caso
que hubiera alguna. Durante la ejecucién de este algoritmo se generan y
guardan en la cuenta principal de almacenamiento los archivos con exten-
sibn MDL correspondientes a las entradas para la ejecuciéon de MCell (ver
Figura 5.11).

Para la generacién del archivo MDL se utiliza una biblioteca de genera-
cién de texto a partir de plantillas (templates) llamada Mustache, concreta-
mente su versién para .Net. Se parte de un archivo base MDL en el proyecto,
el mismo cuenta con una notacién que indica los valores que deben ser com-
pletados programéaticamente; los campos faltantes son completados por la
biblioteca con un objeto que posee los mismos nombres de atributos que los
solicitados en el template (ver Figura 5.13) [36].

El nombre de los archivos MDL generados sigue el siguiente formato:
Scene-main-Modo-IdSimulacion.IdJob. MDL, donde Modo es la configura-
cion de ejecucién de FERnet, IdSimulacion es el identificador del usuario
e IdJob es la sub-tarea dentro de la ejecucion del usuario, es decir uno de
los archivos generados a partir del barrido paramétrico. En caso de no exis-
tir reacciones y, por tanto, no existir ejecucién del barrido paramétrico, se
genera solamente un tnico archivo MDL y solo existe un valor para IdJob.

Dado que la creacién de los archivos MDL toma algunos segundos, se
genera un nuevo hilo para la creacién de cada uno de ellos en el sistema vy,
de esta forma, es posible continuar con la creacién de las entradas para las
siguientes tareas MapReduce.

Al finalizar la creacién de cada archivo de entrada para MCell se procede
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A «C# class»
MessageProcessing: :MDLParameiros

B Attributes A «C# class»
+box : BoxParametros M Pr i Parametros
+ hayReacciones: Boolean
+ it i :Doubl = Attribut:
iteraciones: Double MDLParamsios box ributes
+ moleculas ¢ LinkedList <MaleculasPararmet, .. + aspeckRatio : Mullable <Double =
+ nameList : String = 1 + corners : 5tring
+ reacciones : LinkedList <ReacParametros> + nombre : String
+timeStep : Double = Operations
E Operations +BoxParametros()
+ MDLParametros()

A =C# class»

= Attributes
+blobClient : CloudBloblient
+ container : CloudBlobContainer
+ ServiceHost : ServiceHost
+storageAccount : Cloud Storagefocount
- CompletedEvent : ManualResetEvent
=] Operations
+ OnStart(): Boolean
+ OnStop()
+ Run{)
+ ServiceHost_ClientInputRecieved(sender: Object, e : ClientInputMessage)
+WoaorkerRale()
- CrearMDL{e : ClientInputMessage, subid : Int64, valores : Double[*], parametros : SimulacionParameters, generatorMDL : Generator)
- RoleEnvironmentChanging({sender : Object, e : RoleEnvironmentChangingEventfngs)
- StartServiceHost()

A «C# class» A «C# class»
MessageProcessing: :ClientInputServiceHost MessageProcessing::MoleculasParametros
= Attributes = Attributes
+ ClientInputRecieved : ClientInputRecievedEventHandler + cantidad : Integer
[=l Operations + diffusionzD ¢ Mullable <Doubles
+ ClientInputServiceHost]) +diff”5i°”3D:_D°”ble
+ReceiveClientlnputMessage(sender : ClientInputMessage) +nombre : String
# OnClientInputRecieved(e : ClientInputM essage) = Operations
+ MoleculasParametros()
A «C# delegates
M Pri ing::ClientInputRecieved fandle
= Attributes
=] Operations

+ Invoke({sender: Object, e : ClientInputMessage)

Figura 5.12: Diagrama de clases Message Processing

a realizar la comunicacién con el siguiente nodo del Cloud Service denomi-
nado Job Creation. Para ello se utiliza el servicio de comunicaciéon WCF
descrito en la seccion 5.10, con su correspondiente algoritmo de balanceo de
carga (ver seccién 5.12), y se envia el nombre del blob conteniendo el MDL
a procesar.
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Obj[r:A + B — C] +' La reaccién: {{r}} ' —' La reaccién: A+ B — C’
Figura 5.13: Ejemplo de accién de template Mustache

5.8. Job Creation

El proyecto denominado Job Creation es un rol de trabajo pertenecien-
te al Cloud Service desarrollado. Su objetivo principal consiste en recibir
peticiones para la creaciéon de tareas MapReduce y lanzar su ejecucién en
el clister HDInsight. El proyecto contiene un componente para el estableci-
miento de la comunicacién a través del servicio WCF que serd explicado en la
seccién 5.10 y una clase principal WorkerRole.cs. Las clases que conforman
el rol se pueden observar en la Figura 5.14.

P3 «C# class»

JobCreation::WorkerRole

= Attributes
+ ServiceHast : ServiceHost
-cancellationTokenSource : CancellationTokenSource
-runCompleteEvent : ManualResetEvent
[=l Operations
+ Onstart(): Boolean
+ OnStop()
+ Run{)
+ ServiceHost_JobSubmissionRecieved(sender : Object, e : JobSubmissionMessage)
+WorkerRole()
- FindCertificate(storeLocation : StoreLocation, storeMame : StoreName, findType : X509FindType, searchCriteria : Object) : X509Certificate2
- StartServiceHost()

A «C# class»
A R JobCreation::JobSubmissionServiceHost
JobCreation::JobSubmissionRecievedEventHandler
= Attributes
= Attributes + JobsubmissionRecieved : JobSubmissionRedevedEventHandler
= Operations = Operations
+ Invoke(sender: Object, e : JobSubmissionMessage) + JobSubmissionServicsHost{)

+ ReceivelobsubmitionMessage(sender : JobSubmissionMessage)
# OnlobSubmissionRecieved(e : JobSubmissionMessage)

Figura 5.14: Diagrama de clases Job Creation

La clase WorkerRole.cs es la encargada de inicializar y ejecutar el rol
dentro del Cloud Service, y una de sus tareas es exponer el servicio WCF
en un punto de acceso definido para poder recibir mensajes del rol Messa-
ge Processing con la informacion de la tarea a ejecutar. En el método de
ejecucion del rol, llamado Run(), se inicia el servicio y luego el rol queda
en un loop continuo de la misma forma que sucede con el método Run()
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del rol Message Processing. En esta misma clase, y como se ilustra en la
figura 5.15, se encuentra desarrollada la funcionalidad principal del rol de
trabajo en el que se procesan los pedidos entrantes, los cuales contienen los
identificadores de simulaciéon y de tarea, y el nombre del blob que alberga
el archivo MDL necesario para la ejecucién de cada simulacién. Una vez
extraidos estos datos del pedido se procede al envio de la tarea al clister
HDInsight y se actualizan los metadatos en los archivos correspondientes a
la configuracién de estados que se mostraran en la pagina de resultados.

Monitoreo

/N

WCF Conexion Azure
» WorkerRole..cs —
MDL entrante Certificados
Message Actualizacion de
Processing metadatos Cluster HDInsight

———

|
|
J

_{'_

Figura 5.15: Diagrama comunicacién - Job Creation

Para poder ejecutar una tarea MapReduce en el clister, inicialmente de-
ben configurarse los parametros de ejecucién y variables para dicha tarea.
La configuracién inicial incluye la ubicacion en la cuenta de almacenamiento
del blob que contiene el algoritmo MapReduce y la clase principal del algo-
ritmo, para luego proceder al establecimiento de la conexién con el clister
HDInsight. En las siguientes sub-secciones se explica la configuracién nece-
saria para el lanzamiento de la tarea MapReduce y la conexién segura con
el cluster HDInsight.

5.8.1. Configuraciéon de tarea MapReduce

Para la creacién de una tarea MapReduce en el cluster se estudiaron dos
estrategias diferentes como se detalla a continuacion.

Hadoop en Streaming. Inicialmente se pensé en una configuracién para la
ejecucién de cada tarea MapReduce con un formato en streaming. El mismo
consiste en una modalidad para la ejecucién de tareas provista por Hadoop
que permite lanzar directamente cualquier archivo ejecutable o script como
mapper o reducer. Esta configuracién parecia adaptarse correctamente a los
requerimientos del proyecto, donde se contaba con dos archivos ejecutables
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con extension .exe, que podian obrar como mappers. El problema surge a la
hora de agregar los parametros para el lanzamiento de cada tarea, sobre todo
el nombre del archivo a procesar, pero estando fuera del alcance manejar el
nombre de la particién del split a tan alto nivel. Luego de una exhaustiva
investigacion se llegd a la conclusion de que este mecanismo tiene la limitante
de no poder configurar correctamente el pasaje de pardmetros para lanzar
los archivos ejecutables, y por tanto fue descartado.

Hadoop clasico. Ya que la opcién anterior fue inviable, se continué con
la investigacion de posibles alternativas. Finalmente se decidié por la utili-
zacién del mecanismo de ejecucion de tareas tradicional o cldsico. El mismo
consiste en la ejecucién de un algoritmo MapReduce desarrollado en Java,
el lenguaje nativo de Apache Hadoop, a través de un archivo con extensién
.Jjar. Para ello fue necesaria la implementaciéon de un proyecto desarrollado
en Java, conteniendo el algoritmo deseado. En el mismo se incluyeron dos
mappers y un reducer. Las funciones map se encargan de lanzar las eje-
cuciones de cada uno de los componentes de software bioldgicos, con sus
respectivos pardmetros y el reducer se encarga de agrupar las salidas gene-
radas en un unico archivo comprimido, como se explicé en la seccién 5.3.1.
Este mecanismo de ejecucion de tareas MapReduce tiene la desventaja de
ser mas dificil de implementar, especialmente en el escenario del proyecto
donde el resto del cédigo esta escrito en C# utilizando .Net. Se debid uti-
lizar un ambiente de desarrollo independiente con su respectiva instalacién
y configuracién. Un aspecto positivo de Hadoop clésico es que el proyecto
Java cuenta con un nivel de personalizacién y flexibilidad mucho més alto
respecto al mecanismo en streaming, lo que permite realizar mas acciones de
control y monitoreo dentro del propio algoritmo. A continuacién se muestra
una porcion del script requerido para la creacion de la tarea utilizando este
mecanismo.

$HadoopJob = New-AzureHDInsightMapReduceJobDefinition -JarFile
"wasb:///example/Hadoop.jarClassName ”MainArguments
"wasb:///Scene.main. MDL-1.1. MDL”, "wasb:///scicluster/output”

En el script presentado se crea una tarea, a modo de ejemplo, utilizando
el mecanismo cldsico de Hadoop, estableciendo la ubicacién dentro del con-
tenedor de la cuenta de almacenamiento del archivo .jar para la ejecucion.
Ademds, se configuran el nombre de la clase principal del proyecto que con-
tiene el algoritmo MapReduce y los parametros. Estos tltimos representan
el nombre del archivo MDL necesario para la ejecucion de MCell y el nombre
del blob que contendra la salida de la tarea.
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5.8.2. Comunicacién con el cliaster HDInsight

Continuando con el lanzamiento de la tarea en el cluster HDInsight, luego
de crear la tarea desde el cédigo se procede al establecimiento de la conexién
con el cluster. Inicialmente se optd por una configuracién utilizando HCata-
log, una herramienta propia de Hadoop, que permite el acceso al clister y la
manipulacién del sistema de archivos de Hadoop (HDFS). Se implementé un
proyecto utilizando HCatalog y se logré establecer la conexién con el clister
de manera exitosa. Pero, como contrapartida, se encontré una gran limitante
a la hora de acceder a los blobs albergados en el contenedor de almacena-
miento, como consecuencia de que HCatalog no se encuentra especificamente
diseniado para HDInsight de Azure. Con la utilizacién de HCatalog, por tan-
to, surgieron inconvenientes a la hora de realizar operaciones sobre la cuenta
de almacenamiento de Azure, como por ejemplo: obtenciéon de resultados,
monitoreo de progresos, etc.; es por este motivo que se decidié migrar y
comenzar con la utilizacién de un mecanismo alternativo.

Azure provee un sistema de comunicacion propio del SDK para el fra-
mework .NET, que permite la conexién con el cliuster HDInsight. Para el
uso de este sistema de comunicacion se debe instalar la libreria Manage-
ment. HDInsight a través de la consola de instalaciéon de paquetes Nuget de
Visual Studio; esta libreria permite llevar a cabo la accién de conexién con
el cluster. Luego de instalada la libreria, para continuar con el proceso de
conexién se deben proporcionar los siguientes parametros:

= Identificador de la subscripciéon de Azure, obtenido a través de Azure
Powershell.

= Huella digital, es decir, una clave que permite el acceso a través de un
certificado que garantiza seguridad y confiabilidad (también puede ser
gestionada a través de Azure Powershell).

= Nombre del clister HDInsight con el que se desea establecer la cone-
Xion.

= Nombre y clave de acceso a la cuenta de almacenamiento de Azure
asociada al clister.

= Nombre del contenedor vinculado al cluster HDInsight y que funciona
como sistema de archivos HDFS.

Respecto al acceso seguro, es necesario crear y configurar un certificado
de administracién para la comunicacién con el clister a partir del codigo,
este aspecto se detalla en la Seccién 5.14. Finalmente, se procede a la ins-
tanciaciéon de un cliente Hadoop, con el cual se lanza la ejecucién de la tarea
recién descripta en el clister HDInsight como tarea MapReduce.
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5.8.3. Monitoreo

Mientras la tarea MapReduce se ejecuta en el claster, el hilo del rol
de trabajo Job Creation, que se encargd de lanzar la ejecucién, queda a la
espera de su finalizacion realizando un continuo monitoreo del estado de
la tarea, a la vez que actualiza los metadatos en los blobs de estado para
la tarea en cuestion. En esta porciéon de codigo se determina si la tarea se
encuentra en ejecucion o si ya ha finalizado, y de ser asi es posible determinar
si finalizé exitosamente o no. Una vez finalizada la ejecucién de la tarea en
el cltster, el hilo queda liberado.

5.9. Interrole Commons

El proyecto Interrole Commons fue creado con la intencién de albergar
todas las estructuras de datos, funciones, constantes y demas elementos co-
munes a todo el Cloud Service. Se compone de un rol de trabajo que se
encuentra ejecutando continuamente para proporcionar accesibilidad a los
elementos compartidos durante todo el ciclo de ejecucion de la aplicacion.
Adicionalmente, el proyecto Interrole Commons cuenta con diversas clases
utilizadas con propdsitos variados que se describen a continuacién (ver Fi-
guras 5.16 y 5.17).

» ClientInputMessage - Esta clase define los datos (Data Contract de
WCF) utilizados para establecer la comunicacién entre el rol web y el
rol de trabajo Message Processing. La clase consta de un identificador
de usuario y el mensaje enviado, el cual estd formado por el Json con
los pardmetros especificados por el usuario.

» IReceiveMessageFromClient - Interfaz que define el contrato de
servicio WCF expuesto por el rol Message Processing, donde se espe-
cifica una operacion ReceiveClientInputMessage que recibe un objeto
de la clase ClientInputMessage. Esta funcién serd llamada por el Web
Role para enviarle los parametros del usuario para armar las entradas
a las simulaciones.

» JobSubmissionMessage - Esta clase define los datos (Data Con-
tract de WCF) utilizados para establecer la comunicacién entre el rol
Message Processing, y el rol Job Creation. Estos datos son el identifi-
cador de simulacion, el identificador de tarea y el nombre del archivo
de entrada con extensién MDL.

= IReceiveJobSubmission - Interfaz que define el contrato de servicio
WCF expuesto por el rol Job Creation donde se especifica una ope-
racién ReceiveJobSubmitionMessage, que recibe un objeto de la clase
JobSubmissionMessage.

» LoadBalancerCommons - Esta clase alberga constantes de configu-
racion del algoritmo de balanceo de carga y constantes utiles para la
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Figura 5.16: Diagrama de clases Interrole Commons A

obtencién de métricas. A su vez, la clase contiene una funcién genéri-
ca utilizada por el algoritmo para obtener el promedio de una de las
métricas para una instancia dada, los detalles especificos se presentan

en la Seccién 5.12.

= LoadBalancerEntry - Esta clase contiene las entradas necesarias
para almacenar las métricas promedio de utilizaciéon de procesador y
memoria para una instancia de rol, en un instante dado de la simula-

cién.

= PerformanceCountersEntity - Esta clase representa una entrada
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en la tabla WADPerformanceCountersTable de la cuenta principal de
almacenamiento, que es utilizada para guardar cada una de las métri-
cas de utilizacion de recursos configuradas en la aplicaciéon. Cada va-
riable de la clase coincide con un atributo de dicha tabla, y se utiliza
para obtener registros de la misma en el algoritmo de balanceo de
carga.

» SimulacionParameters - En este archivo estan contenidas todas las
estructuras de datos necesarias para almacenar la informacién ingre-
sada por el usuario en el sistema para las diferentes configuraciones de
MCell y FERnet.

= VariablesConfiguracion - El objetivo de este archivo es el de alma-
cenar constantes generales de la aplicacién como el nombre del clister
HDInsight, los nombres de los blobs, la informacién sobre los certifica-
dos utilizados, etc. El archivo también se utiliza para albergar varia-
bles utilizadas en otros roles del sistema, como el modo de ejecucién
de FERnet, por ejemplo.

5.10. Servicios de comunicacion

Las instancias de los roles en un Cloud Service de Azure se comunican
a través de conexiones internas y externas, dependiendo del tipo de comu-
nicacién. Una conexién externa que sirve para comunicar al rol con clientes
externos se llama punto de acceso de entrada (input endpoint), y una cone-
xién interna que se utiliza para comunicar a los roles internamente se llama
punto de acceso interno (internal endpoint). Se puede utilizar los protocolos
HTTP, HT'TPS o TCP para establecer una conexién con un punto de acceso
de entrada, mientras que para el establecimiento de la conexién un punto
de acceso interno se permite la utilizacion de los protocolos HT'TP o TCP.

Los puntos de acceso se asocian a direcciones IP y nimeros de puerto,
donde los puertos de los puntos de acceso de entrada pueden ser especificados
por el administrador y los puertos de los puntos de acceso internos son
asignados por la plataforma Azure.

Cada punto de acceso de entrada para un rol define un tnico puerto
donde el rol escucha llamados. Este puerto definido para la comunicacion
del rol con el mundo exterior es utilizado por el componente de balanceo de
carga de Azure, de manera que el servicio queda expuesto y disponible en
Internet.

En un Cloud Service se pueden desplegar un méaximo de 25 roles de
trabajo o roles web y un maximo de 25 puntos de acceso de entrada que se
distribuyen entre los posibles roles. Es decir, se puede incluir en un Cloud
Service 25 roles de trabajo o roles web con un punto de acceso de entrada
cada uno o un solo rol web o rol de trabajo con 25 puntos de acceso de
entrada.
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Figura 5.17: Diagrama de clases Interrole Commons B

Cabe destacar que las conexiones internas entre roles se deben generar
entre los componentes del rol que forman parte del Cloud Service (las clases
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que implementan el rol web o el rol de trabajo). Por ejemplo, el c6digo que
implementa el cliente web en el rol web no puede comunicarse con otro rol,
sino que debe hacerlo a través del componente Web Role ( WebRole.cs).

5.10.1. Puntos de acceso de entrada

De todos los roles que conforman el Cloud Service, el rol web es el tinico
que posee un punto de acceso de entrada, donde se escuchan llamados HTTP
en el puerto 80, y que hace disponible para su acceso a través de Internet al
sitio web accedido por el usuario para iniciar las simulaciones. Este punto de
acceso de entrada se crea por defecto al crear un rol de tipo web en Visual
Studio.

5.10.2. Puntos de acceso internos

Para la comunicacién interna entre roles se definen puntos de acceso
internos en los cuales se enlazan servicios WCF que escuchan en ese puerto.
Cuando un rol desea realizar un llamado a un servicio WCF expuesto por
otro rol, obtiene mediante una clase denominada RoleEnvironment (clase
provista por el SDK de Azure para obtener parametros de configuracion,
recursos locales e informacién de puntos de acceso) las diferentes instancias
de los roles. Posteriormente, el rol aplica el algoritmo de balanceo de carga
implementado y realiza el llamado WCF a la instancia seleccionada.

El Cloud Service implementado para el proyecto cuenta con dos puntos
de acceso internos:

= ClientInputServiceEndPoint - Es el punto de acceso interno ex-
puesto por el rol de trabajo Message Processing. En este punto de
acceso se exhibe un servicio WCF oneway (un solo sentido), donde se
reciben los parametros ingresados por el usuario para correr la simu-
lacién.

= JobSubmissionServiceEndPoint - Es el punto de acceso interno
expuesto por el rol de trabajo Job Creation. En este punto de acceso se
exhibe un servicio WCF en un solo sentido (oneway) donde se reciben
el nombre del archivo MDL generado, el identificador de simulacion
(usuario) y el identificador de tarea para crear y ejecutar la tarea
MapReduce en el cluster HDInsight.

Creacion de punto de acceso en un rol de trabajo

Para la creacién de un punto de acceso en un rol de trabajo se debe
acceder desde Visual Studio a las propiedades del proyecto y particularmente
a la seccién de puntos de acceso. Como se puede observar en la Figura 5.18,
se crea un nuevo punto de acceso de tipo interno con soporte de protocolo
TCP y se brinda un nombre. El nombre, ClientInputServiceEndPoint en el
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caso de la Figura 5.18, es utilizado posteriormente para realizar el llamado
WCF por el rol emisor. El puerto se configura como dindmico ya que es
asignado por la plataforma de Azure.

MessageProcessing [Role] ® X [HdldlILEDT]

Configuration

Service Configuration: | All Configurations v |
Settings
m ity Add Endpeint X Remove Endpoint
Local Storage Configure the endpaoints for this role. Select the certificate to use for each HTTPS endpoint when the Microsoft Azure Cloud Service project is d
Microsoft Azure (not applicable when running on the local Microsoft Azure compute emulator).
Certificates
. Tuoe Pratocal _Public Port_Private Port SS5L Certificate Na
Caching
ClientinputServiceEndPoint Internal ~|[tep > | (dynamic) Ifput value(s) like * 8080, or/and B000-80E0. (not applicable

Figura 5.18: Creacién de punto de acceso en rol de trabajo con Visual Studio.

5.10.3. Servicios WCF

Para la definicién de los servicios WCF se utilizé un enfoque basado en
eventos. Se definen en el rol Interrole Commons los contratos de servicio y
de datos para WCF, ya que se utilizan tanto por el rol que envia el mensaje
como por el rol que lo recibe.

Servicio WCF Recibir mensaje de usuario

Se define en el proyecto del rol Interrole Commons el contrato de servicio
en la clase [ReceiveMessageFromClient.cs, donde se especifica el método que
se podra llamar mediante WCF. En el proyecto Interrole Commons, se defi-
ne también el Data Contract especificado en la clase ClientInputMessage.cs,
que define la estructura del mensaje a enviar. En el rol Message Proces-
sing se implementa la interfaz IReceiveMessageFromClient.cs mediante la
clase ClientInputServiceHost.cs, donde se define el evento disparar cuando
se recibe un mensaje.

En la clase WorkerRole.cs del rol se define una instancia del Clientin-
putServiceHost y se mapea al punto de acceso interno definido para es-
te servicio (ClientInputServiceEndPoint), dejando asi al servicio disponible
para la comunicacion con otros roles. Se define también el handler Servi-
ceHost_ClientInputRecieved (manejador de eventos) que serd llamado cuan-
do se reciba un mensaje en el servicio expuesto. En la Figura 5.19 se pueden
apreciar las clases mencionadas.

Se define en el proyecto del rol Interrole Commons el contrato de servicio
en la clase IReceiveJobSubmission.cs, donde se especifica el método que se
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- RoleEnvironmentChanging(sender : Object, e...
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MessageProcessing::ClientInputRecievedEventHandler

= Attributes
= Operations
+ Invoke(sender : Object, e : ClientInputMessage)

Figura 5.19: Diagramas de clase para la definicién del servicio WCF para
recepcién del mensaje del usuario.

podra llamar mediante WCF'. El Data Contract especificado en la clase Job-
SubmissionMessage.cs del proyecto Interrole Contracts, define la estructura
del mensaje a enviar. En el proyecto del rol Job Creation se implementa
la interfaz IReceiveJobSubmission.cs mediante la clase JobSubmissionServi-
ceHost.cs, donde se define un evento el cual se dispara cuando se recibe un
mensaje.

En la clase WorkerRole.cs del rol, se define una instancia del JobSub-
missionServiceHost y se mapea al punto de acceso interno definido para
este servicio (JobSubmissionServiceEndPoint), dejando asi el servicio dis-
ponible para la comunicacién con otros roles. Se define también el handler
ServiceHost_JobSubmissionRecieved (manejador de eventos) que sera llama-
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Figura 5.20: Diagramas de clase para la definicién del servicio WCF envio
de tarea.

do cuando se reciba un mensaje en el servicio expuesto. En la Figura 5.20
se pueden apreciar las clases mencionadas.

Envio de mensajes utilizando WCF

Los dos llamados a WCF que se realizan en el sistema se dan cuando
el Web Role invoca al servicio WCF expuesto por el rol de trabajo Mes-
sage Processing para el envio de pardmetros brindados por el usuario, y
posteriormente cuando el rol Message Processing invoca al servicio expuesto
por el rol de trabajo Job Creation para enviarle la informacién de la tarea
que debe lanzar en el clister HDInsight. Ambos llamados se manejan de la
misma manera, tal como se explica genéricamente a continuacién:

1. Se elige una instancia del rol al cual se desea realizar el llamado WCF
aplicando el algoritmo de balanceo de carga especificado en la Seccién
5.11.
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2. Se obtiene la informacién del punto de acceso a partir de su nombre y
se crea un canal que se conecta a la direccion del punto de acceso.

3. Se llama a la funcién que envia el mensaje utilizando la estructura
definida en el Data Contract correspondiente mediante el canal.

Servicio WCF Recibir envio de tarea

Por llamado

. Nueva Instancia
Pedidos

Nueva Instancia

Cliente Nueva Instancia

Nueva Instancia

Figura 5.21: Modelo de envio por llamado

Para el envio de mensajes se utilizé la configuracién de WCF denominada
por llamado («PerCall»). Como se muestra en la Figura 5.21, cada vez que
se requiere el envio de un mensaje se crea una nueva instancia del servicio
ClientInputServiceHost. Una vez que el pedido es enviado, dicha instancia se
elimina automaéaticamente. Este tipo de llamado permite un envio de men-
sajes donde no se requiere un servicio con preservacién de estado, como
es el caso del sistema desarrollado. Adicionalmente, cuando la informacién
que se envia requiere de elevado tiempo de transferencia, este mecanismo
resulta apropiado ya que permite el envio concurrente sin generar overhead
por la espera de la instancia singleton Unica y central, como seria el caso
al utilizar envios de tipo «Single». Utilizando servicios «PerCall» se logra
una arquitectura ampliamente escalable al aumentar la cantidad de pedidos
entrantes.

5.11. Barrido paramétrico

Dentro de los pardmetros que el usuario puede definir a la hora de lanzar
una simulacion MCell se encuentra la definicién de las distintas reacciones,
es decir cédmo actian las moléculas o especies cuando se acercan entre si.
Cada reaccién tiene una probabilidad de suceder (rate), es decir, una reac-
cibn A+ B — C no implica que el %100 de las veces que una molécula
A se acerque a una B, ambas reaccionan para formar una molécula C. El
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parametro rate podria no ser bien conocido. Es por tanto de interés brin-
darle al usuario la posibilidad de definir un rango de valores y el paso para
ir del valor inferior al superior para estos parametros rate dentro de una de-
finicién de reaccion. Para ello es necesario brindar un algoritmo de barrido
paramétrico que obtenga distintas combinaciones de los rangos de valores
para asi ejecutar las posibles simulaciones en paralelo corriendo en el clister
HDInsight.

El algoritmo de barrido paramétrico sélo se ejecuta en caso que el usuario
haya definido al menos una reaccién, y que esta reaccién o reacciones defi-
nidas sean unidireccionales, como el ejemplo brindado al comienzo de esta
seccién. Al ser las reacciones unidireccionales, existe solamente un parame-
tro a barrer (el rate) por cada una de ellas. En caso de definir una reaccién
bidireccional para la ejecucion de MCell se brindan dos valores de rate, pero
esta funcionalidad no es soportada en la version actual del proyecto.

5.11.1. Algoritmo desarrollado

Se realiz6 un relevamiento de trabajos donde se plantean problemas re-
sueltos utilizando barrido paramétrico, pero fue de especial interés una tesis
de doctorado realizada en la Universidad Politécnica de Cataluna [39], don-
de se busca definir un workflow genérico para el modelado de problemas de
barrido paramétrico en sistemas distribuidos. En el trabajo de doctorado
se definen ciertas variables para describir y resolver el problema de barrido
paramétrico para modelos cientificos:

= v - define un vector de resultado de aplicar una determinada funcién
a una seleccién de pardametros. En el caso de la implementacién actual
representa el resultado de la ejecucion de MCell utilizando una cierta
combinacién de pardmetros.

= n - es el nimero de parametros a los que se desea aplicar el barrido.

= D - es un vector cuyos componentes son los valores de los n pardme-
tros que producen los resultados en v. En la implementacién actual,
corresponde a la especificacion de los distintos valores de rate para cada
reaccién que desencadenan el resultado v al ejecutar MCell. v = v(p)

= j - Un determinado parametro sélo puede adquirir uno de varios valo-
res. Cada pardmetro se corresponde con una serie de m valores que se
pueden considerar identificados por un indice, con 0 para el valor mini-
mo y m—1 para el valor maximo. Se define por tanto j como un vector
que especifica el valor del indice para cada uno de los n parametros.
p = p(j) y por tanto v = v(p(j)), es decir que v queda determinado
por el vector de indices de los posibles valores que pueden tomar los
parametros. Este vector de indices se puede utilizar para definir las
distintas combinaciones de valores de pardametros.
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Se define por otro lado una matriz P de nxm que especifica todos los
posibles valores que puede tomar cada parametro, donde n es el niimero de
parametros y m es el nimero de valores de cada parametro por cada indice

j-
Poo Po(n-1)

P = ..
Pn-10 - Pn—1)(m-1)

Es importante mencionar que el valor de m no tiene porqué ser igual
para cada pardmetro, ya que el valor de m dependera del rango de valores
y el paso especificado por el usuario. P es por tanto un array (arreglo)
multidimensional.

Algorithm 1 Utilizacién del vector 16gico L

if (Ly # ji,Vk =0,(n —1)) then

P, barrido paramétrico total
else

subconjunto de P, barrido paramétrico parcial
end if

Dependiendo de la cantidad de reacciones definidas y del rango de valores
brindado, la cantidad de posibles combinaciones de estos valores puede llegar
a ser muy grande. Por lo tanto, en el trabajo relevado se presenta una manera
de realizar una seleccion parcial utilizando un vector légico L que especifica,
para cada parametro n, un indice de los posibles valores de n a no tener en
cuenta para armar las distintas combinaciones. Si j presenta algin valor de n
que coincide con el valor de L para ese parametro n, ese vector j se descarta.
El Algoritmo 1 muestra el uso del vector 16gico L en la implementacién del
barrido paramétrico.

Se implementa entonces el barrido paramétrico sugerido por la tesis [39]
adaptandolo al problema del proyecto actual, mediante el procedimiento
descrito en el Algoritmo 2.

En las lineas 1 — 3 se inicializan los vectores de valores iniciales, finales y
pasos que definen los posibles valores para cada parametro, iterando sobre
estos valores se obtiene la matriz P mencionada anteriormente. En la linea 4
se define el vector légico L que filtra combinaciones para realizar un barrido
selectivo. En las lineas 5 — 11 se inicializa el vector j con los valores iniciales
de cada parametro y se realiza el filtrado con el vector l6gico L, implemen-
tando en estas lineas el Algoritmo 1.
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Algorithm 2 Barrido paramétrico

Se inicializa vector con el valor inicial de cada reaccién
Se inicializa vector con el valor final de cada reaccién
Se inicializa vector con los pasos (steps) de cada reaccién
Se define el vector l6gico L
j [
fork=0ton—1do
if k = vectorLogico[k| then
iniciosArray k| < iniciosArray|k] + stepsArray|[k]
9: end if
10: jlk] = iniciosArray|k]
11: end for
12: subid =1
13: z=n-—1
14: while z >= 0 do

15: if (j[z] — finesArray[z]) x stepsArray[z] > 0 then
16: jlz] = iniciosArraylz]

17: z=z—-1

18: else

19: NuevoHilo(CrearMDL(subid, parametros))

20: z=n—1

21: subid = subid + 1

22: end if
23: if z >=0 then

24: jlz] = jlz] + stepsArray|z] +
25: if z = vector Logico[z] then
26: jlz] = jlz] + stepsArray(z]
27: end if

28: end if
29: end while
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Figura 5.22: Iteraciones en el algoritmo de barrido paramétrico.

La modalidad seguida es iterar sobre un parametro con indice z (donde
z varfa entre 0 y n — 1), dejando todos los parametros z — 1 anteriores fijos,
como se puede observar en la Figura 5.22 - diagrama a), donde z es el iltimo
parametro. Cuando se finaliza la iteracién sobre el pardmetro z, se incremen-
ta el pardmetro z-1 con el paso definido y se procede a realizar nuevamente
la iteracién sobre z (ver Figura 5.22 - diagrama b)). Se decrementa de igual
manera z hasta abarcar todos los pardmetros (Figura 5.22 - diagrama c¢) y
d)).

Para implementar esta modalidad se realiza un loop (linea 14) comen-
zando a iterar sobre el tltimo pardmetro, z = n — 1 (linea 13), donde se van
procesando las distintas combinaciones de la siguiente manera:

» En las lineas 15— 17 se verifica que el valor de j para el pardmetro z no
haya sobrepasado el valor final especificado en el arreglo definido en la
linea 2, es decir, verifica si se procesaron todos los valores posibles para
el parametro z. Si se sobrepasa el valor final, se reinicia la variable j
con el valor inicial del pardmetro z definido en el arreglo de valores
iniciales especificado en la linea 1. Se decrementa z para trabajar sobre
el pardametro anterior.

= En caso de no sobrepasarse el valor final, en las lineas 18 — 22, se lanza
la ejecucion de la creacién del archivo MDL en un nuevo hilo con los
valores del vector j, asigndandole un subid que identificard a la tarea.
Luego, se reinicia el valor de z al dltimo pardmetro para comenzar una
nueva iteracion.

= Dado cualquiera de los dos puntos anteriores, si el valor de z es mayor
que cero, es decir, si quedan parametros para procesar, se incrementa
el valor de j para ese valor z, utilizando el valor de paso definido en el
arreglo especificado en la linea 3, como se puede observar en las lineas
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23 — 28. En este incremento se toma en cuenta el vector l6gico L para
realizar el filtrado (lineas 25 — 27).

Se muestra a continuacién un ejemplo simple de ejecucion del algoritmo.

Cuadro 5.6: Ejemplo de barrido paramétrico

Reaccién Inicio Fin Paso
A+B— AB 0.4 0.5 0.1
AB+B — A 0.6 0.7 0.1

En el caso de ejemplo definido en el Cuadro 5.6, se tienen dos reacciones
y un vector légico con valores lo suficientemente altos para no filtrar ninguno
de los valores especificados.

1. Inicialmente el vector j se inicializa como j = [0.4,0.6] y se comienza
a iterar sobre la segunda reaccién.

2. Se crea el MDL para el vector j inicial y se pasa a incrementar el se-
gundo parametro utilizando el paso definido, obteniendo j = [0.4,0.7].

3. Se crea el MDL para el nuevo vector j, y como se llega al final de
los valores posibles para el ultimo parametro, se vuelve a setear en
su valor inicial y se incrementa el primero utilizando el paso definido,
obteniendo j = [0.5,0.6].

4. Se crea el MDL para el nuevo vector j y se pasa a incrementar el se-
gundo parametro utilizando el paso definido, obteniendo j = [0.5,0.7].

5. Se crea el MDL para el nuevo vector j y debido a que se llega al final
de los valores posibles para el primer parametro, el algoritmo finaliza.

La creacién del archivo MDL para cada combinacién de parametros se
realiza concurrentemente utilizando hilos, ya que el procesamiento de cada
archivo es independiente de los demés (trivialmente paralelo). Cada hilo se
encarga de crear el archivo MDL y enviarlo mediante un mensaje WCF al
rol Job Creation para la configuracién y creacion de la tarea en el clister
HDInsight.

5.12. Balance de carga

Cuando los sistemas distribuidos se vuelven mas complejos, los desafios
de estructurar una aplicacién que utiliza servicios WCF se vuelven mayores.
Existen muchos aspectos a tener en cuenta en este sentido. Algunos de ellos
involucran: como distribuir el trafico de la red, como balancear la carga de los
servidores, cémo realizar un correcto manejo de fallos y como implementar
un sistema seguro.

Si muchos clientes se conectan de forma simultdnea, la carga que se
genera sobre los servicios WCF comienza a crecer, y més ain en el caso
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de la aplicacién implementada en este proyecto, donde para cada cliente
se efectian diversas comunicaciones WCF. A raiz de esto, se plantea una
pregunta clave: ” jcémo manejar aquellas circunstancias donde la demanda
es muy alta?”. Una solucién comin consiste en agregar a la infraestructura
la implementacion de un balanceador de carga. La tarea de un balanceador
de carga consiste en tomar los pedidos entrantes y distribuirlos a través de
un ndmero de servidores que ejecutan un mismo servicio. Esto permite evitar
que un servidor especifico se vea sobrecargado con pedidos, lo que podria
afectar de forma significativa el rendimiento de un servicio WCF. De esta
forma se busca distribuir el trafico entre los distintos servidores de forma
equitativa.

A la hora de implementar un balanceador de carga para servicios WCF
se deben tener en cuenta diversas consideraciones, entre las cuales se inclu-
yen: requerimientos de desempeno, aspectos de seguridad y utilizacién de
sesiones [13]. A continuacién se describe el algoritmo de balanceo de carga
empleado en la aplicacion.

5.12.1. Investigaciéon

Se procedio a investigar diferentes algoritmos de balanceo de carga y se
identificaron tres grandes categorias.

» Algoritmos estaticos Los algoritmos estaticos realizan su decisién
de seleccién de servidor de forma previa a la ejecucion del algoritmo.
Se basan en informacion sobre el comportamiento general del sistema
y la seleccién del servidor es independiente del estado actual y de
las posibles fluctuaciones en tréafico y carga. Esto podria llevar a que
en determinados momentos la carga en algunos servidores se vuelva
muy alta, mientras que en otros se mantenga cercana al minimo. Los
algoritmos estaticos utilizan de forma estricta un conjunto de reglas
fijas y pre-configuradas. Ejemplos de este algoritmo incluyen andlisis
por caracteristicas generales del trafico en la red, asignacion aleatoria
y Round Robin.

= Algoritmos dinamicos Los algoritmos dindmicos distribuyen en tiem-
po de ejecucion la carga de trabajo entre los servidores. Realizan deci-
siones de transferencia en base al estado actual del sistema a través de
la obtencién y el monitoreo de métricas dindmicas, como ser: niveles de
carga en canales de salida o consumo de recursos. Luego realizan una
distribucion de pedidos en tiempo real en base a dichas métricas con
el objetivo de equilibrar la carga. Es por ello que la implementacién
de un algoritmo dindmico se vuelve naturalmente méas compleja. Algu-
nos ejemplos de este tipo de algoritmo son grafos de particionamiento
paralelo y el método de seleccién del més veloz [24].
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» Algoritmos hibridos Los algoritmos hibridos utilizan estrategias que
combinan caracteristicas genéricas del sistema con métricas dependien-
tes de la ejecucion actual. Un ejemplo de algoritmo hibrido es Round
Robin con asignacién de peso.

Al realizar el relevamiento de las tecnologias Microsoft disponibles, se
encontré que Azure provee al usuario de una implementacién de balanceador
de carga para gestionar el trafico entre las instancias de sus roles. EI mismo
se denomina ILB (siglas en inglés para 'Balanceador de Carga Interno’) y
consiste en un algoritmo de tipo Round Robin. Este tipo de algoritmo se
encarga de obtener todos los servidores que se encuentran ejecutando un
mismo servicio y distribuir los pedidos entrantes de forma circular entre
dichos servidores. Ademas, el algoritmo de balanceo de carga Round Robin
es estatico. En el caso del proyecto, se consideré que la utilizacién del ILB
no era la solucién apropiada. Esto se debe a que en el caso del problema
abordado las simulaciones pueden requerir tiempos de cémputo disimiles,
dependiendo de los parametros de entrada brindados por el usuario. Es por
ello que ante una alta carga de simulaciones, la eficiencia del algoritmo puede
ser limitada, al asignar los pedidos de forma secuencial a cada instancia de
servidor sin tener en cuenta el consumo o utilizacién de recursos.

5.12.2. Algoritmo desarrollado

Dadas las caracteristicas del problema, con tiempos de ejecucion varia-
bles, alto consumo de procesamiento y ambiente homogéneo (es decir, todos
los servidores que ejecutan un determinado tipo de servicio poseen igual po-
der de cémputo) se opté por la implementacién de un algoritmo dindmico.
Cada rol de trabajo tiene una o més instancias de s{ mismo, donde cada una
de ellas cuenta con su propio procesador y memoria. Para cada instancia del
rol que se quiere balancear se obtienen y almacenan las métricas de consumo
de procesador y de utilizacién de memoria, para determinar la carga de cada
instancia. Se considera que el andlisis del recurso procesador (proc,) y de
la utilizacién de la memoria (mem,,) es fundamental para que el algoritmo
de balanceo de carga pueda determinar el estado actual de cada instancia
en cada momento de la ejecucion en que sea requerido. Se considerd que el
trafico en la red no resulta representativo, ni permite al algoritmo de balan-
ceo de carga realizar una adecuada seleccién de instancia, ya que todos los
nodos se encuentran dentro de la misma red, por lo que el trafico entrante es
homogéneo para todas las instancias. Se puede dividir la implementacion del
algoritmo en dos grandes secciones, la determinacién de la carga de trabajo
actual en cada nodo y el algoritmo que realiza la asignacién de instancia
para cada pedido [54].

Obtencién de métricas Para lograr estimar la carga de trabajo de un
nodo es necesario recolectar y analizar métricas de consumo de recursos que
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se consideren representativas. Como ya se menciond, en este caso se opto por
estudiar el consumo del recurso procesador y la utilizacién de la memoria.
Para la obtencién de dichas métricas se utiliza una herramienta provista
por Microsoft Azure que se denomina Diagnostics. La configuracién de esta
herramienta se describe con detalle en la Seccion 5.5.3. Cabe destacar que
para el correcto funcionamiento y convergencia del algoritmo se requiere de
un consumo de espacio de almacenamiento extra para guardar las métricas
en cuestién. De todas formas, dada la mejora de desempeno que produce el
algoritmo de balanceo de carga dindmico, aun con este consumo adicional,
el algoritmo contintda resultando beneficio para el sistema.

Algoritmo El algoritmo propuesto utiliza un periodo de diez minutos para
calcular el promedio de las métricas obtenidas. Para obtener este valor en
cada recurso y cada instancia de rol se aplica la ecuacién

m1+ma + ...+ my
t

En la ecuaciéon 5.1, ¢, representa la carga promedio para la métrica
especificada, en una instancia dada, durante los ultimos ¢ segundos. par es
el parametro de carga que se quiere medir, puede tomar el valor de proc,
0 mem,. mi...my es el valor para un parametro dado en algin instante
dentro del intervalo de tiempo. t representa el intervalo de tiempo, en el
caso de este proyecto esta configurado con el valor de diez minutos. n es el
identificador de cada una de las instancias de rol.

cn(par) = (5.1)

El algoritmo de balanceo de carga utiliza dichos promedios para deter-
minar el nivel de carga de cada instancia. En base a esto se toma la decision
de determinar a qué instancia sera dirigido cada pedido entrante. Como pri-
mer paso se realiza una clasificacién por nivel de carga y se asigna cada
instancia a unas de las cuatro siguientes categorias: ociosa, baja, normal y
alta. Dentro del primer paso, se utilizan dos umbrales para medir el consumo
general del procesador. Estos dos umbrales permiten obtener un algoritmo
de balanceo de carga mas estable, ya que evita que una instancia cambie
constantemente su clasificacion de carga alta a baja y viceversa. Para reali-
zar el célculo de estos umbrales primero debe calcularse la carga promedio
de consumo de procesador sobre todas las instancias. Para ello se utiliza
la ecuacién Cppom(CPU) = W, en la que Cprom(CPU) es la carga
promedio del recurso procesador sobre todas las instancias, c; ... c, repre-
sentan la carga promedio para cada instancia calculadas segin la ecuacion
5.1 y n es el identificador de cada instancia.

Determinacion de umbrales Para calcular los umbrales alto y bajo del
consumo de procesador se debe multiplicar el promedio general explicado en
el parrafo anterior por una constante.

Ua = Cprom(CPU) x A (5.2)
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Uy = Cyprom(CPU) x B (5.3)

En las ecuaciones 5.2 y 5.3, U, v Uy representan los umbrales para el
consumo de procesador alto y bajo respectivamente y A y B son constantes.
A debe ser mayor a uno y B menor que uno. En el algoritmo desarrollado,
A toma el valor de 1.3 y B de 0.7 como se sugiere en el articulo referenciado
en [54]. Esto significa que cuando el consumo de procesador en una instancia
se encuentra 30 % por encima del promedio general, esta instancia se consi-
dera como altamente cargada en cuanto a este recurso. Si por el contrario
el consumo del procesador en la instancia es del 70 % o menor, se consi-
dera que la instancia estd poco cargada. Si no se cumple ninguna de estas
dos condiciones se considera que la instancia estd realizando un consumo
de procesador normal. Cabe destacar que esta clasificacién es para el uso
de procesador y no para la instancia en general. También se debe tener en
cuenta el consumo de memoria, pero en este caso no se utilizaron umbrales,
sino que directamente se emplea el promedio de diez minutos calculado en
la ecuacién 5.1.

Una vez determinados los umbrales alto y bajo, se procede a clasificar
la instancia en una de las cuatro clases de categorias. Usando los umbrales
para el consumo de procesador y el promedio de utilizacién de memoria se
categoriza el nivel de carga de la instancia en ociosa, baja, normal y alta,
segun corresponda, de acuerdo a las siguientes condiciones.

» Ociosa proc, < 30%. En cualquier servidor existen tareas que se
encuentran ejecutando de forma permanente o por cortos periodos de
tiempo (como ser servicios de monitoreo, rutinas propias del sistema
operativo y procesos del Cloud Service). Dado este hecho, se utiliza un
30 % como margen para contemplar la ejecucién de este tipo de tareas
y concluir que la instancia no estd ejecutando ningtin pedido. A raiz
de este razonamiento es que se utiliza el consumo de procesador para
determinar si la instancia se encuentra ociosa o no.

» Baja proc, < U, and mem,, < 85%. Se clasificard una instancia con
carga baja si se cumplen simultdneamente las siguientes dos condicio-
nes.

1. El consumo de procesador esté por debajo del umbral bajo (Up).

2. La utilizaciéon de memoria no alcanza el 85% de consumo. Se
considera que si una instancia tiene menos del 15% de memo-
ria disponible corre el riesgo de comenzar un sistema de pagina-
do, lo cual disminuiria la velocidad de procesamiento de forma
dramatica. Es por ello que si no se alcanza este nivel de consumo
no habra riesgo de paginado, por lo que no se vera afectada la
velocidad de procesamiento.
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s Normal mem, < 85 % and proc, < U,. La instancia est4 considerada
dentro de un estado normal si la utilizacién de memoria no alcanza el
nivel de riesgo mencionado en el punto anterior y ademas el consumo
de procesador no supera el umbral alto (U,).

= Alta Si la instancia no cumple con ninguna de las clasificaciones an-
teriores serd clasificada como de alta carga.

Por 1ltimo se procede a la decisién de seleccion de instancia. El algoritmo
de balanceo de carga, fue implementado teniendo en cuenta las métricas que
se utilizan para el escalado automatico del sistema. Esto permite asumir que
siempre existirda al menos una instancia cuya carga no sea alta, es decir, que
se encuentra categorizada como ociosa, con baja carga o con carga normal.
Es por ello que se descartan automaticamente las instancias cuya carga es
alta.

Algorithm 3 Pseudo-cdodigo de seleccion de instancia en algoritmo de ba-
lance de carga

1: if hay instancias ociosas then
Enviar pedido a instancia ociosa
else if hay instancias con carga baja then
Enviar pedido a instancia con baja carga
else
Enviar pedido a instancia con carga normal

end if

Como se explica en el pseudo-codigo descrito en el algoritmo 3, el ba-
lanceador de carga brinda preferencia a aquellas instancias ociosas. Si se
encuentra alguna instancia en estado ocioso, el pedido entrante serd dirigido
a la misma. En caso de que no encuentre instancias ociosas, el algoritmo
verificard si existe alguna cuya carga sea baja y de ser asi enviara el pedido
a una de estas. Por ultimo, si no hay instancias ociosas, ni tampoco instan-
cias con baja carga se procede a enviar el pedido a una instancia con carga
normal. Esto es posible si se tiene en cuenta la afirmacién que establece que
siempre debe existir al menos una instancia cuya carga no sea alta.

5.13. Tolerancia a fallos

En el proyecto se implement6 una aplicacién distribuida en el cloud en
comunicacién con un clister HDInsight. En un desarrollo de este tipo, la
implementacién de mecanismos para mitigar y recuperarse ante fallos se
vuelve fundamental, ya que es imprescindible para proporcionar al usuario
un servicio confiable, disponible y que proporcione informacion legible y cla-
ra sobre errores. Como se explicé en el capitulo 4, la aplicacién provee varios
mecanismos de tolerancia a fallos, algunos provistos por el framework o por
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herramientas utilizadas para el desarrollo como WCF y otros implementados
especificamente.

Uno de los principales aspectos del proyecto es el clister HDInsight,
que ejecuta todas las simulaciones de la aplicacién y es de donde se obtie-
nen las salidas que se le proporcionan al usuario. En las tareas que ejecuta
el algoritmo de MapReduce pueden ocurrir fallos esporadicos, ya sea por
fallos en instancias del clister o por problemas internos, pero estos fallos
son manejados y resueltos por el mismo framework Azure HDInsight. Sin
embargo, los errores en los mappers también podrian deberse a una confi-
guracién errénea en los parametros ingresados por el usuario. Para el caso
de MCell, el mapper que lo ejecuta se encarga de obtener la salida que se
produce en consola durante la ejecucién, luego, en caso de que el algoritmo
no pueda finalizar de forma exitosa, el usuario podra descargar la salida y
asi comprender el motivo del fallo. En el caso de FERnet, también se alma-
cena la salida en consola, pero la aplicacién no permite descargarla. Esta
decisién se tomé considerando que en la aplicacién se puede configurar un
Unico parametro para la ejecuciéon de FERnet y el tiempo y la complejidad
de cémputo de FERnet son mucho menores en comparaciéon a MCell.

5.14. Seguridad y Certificados

En el proyecto se utilizan certificados para la conexiéon segura con el
cluster HDInsight. Un certificado de administracién de Azure es un certifi-
cado X.509 utilizado para autenticar un agente, como Visual Studio Tools
para Windows Azure o una aplicacién cliente que utilice la API de adminis-
tracion de servicios, y que actiia en nombre del propietario de la suscripcién
para administrar los recursos de ésta. Los certificados de administracién
se cargan en Azure y se almacenan en el nivel de suscripcion. El almacén
de certificados de administracién puede contener hasta cien certificados por
suscripcion. Estos certificados se utilizan para autenticar la implementacion
de Windows Azure.

Los certificados de administracién deben tener una longitud de clave de
2.048 bits como minimo, y deben residir en el almacén personal de certi-
ficados. Cuando el certificado se instala en el cliente, debe incluir la clave
privada del mismo. Para cargarlo en el portal de administracion de Win-
dows Azure es necesario exportarlo como un archivo con formato .cer que
no contiene la clave privada [4].

En el caso del proyecto fue necesario obtener la huella digital (o thumb-
print) para un certificado. La huella digital es utilizada para identificar el
certificado para autenticar operaciones realizadas en un servicio en el cloud.
En el caso del proyecto, mediante la huella digital es posible obtener el certi-
ficado X.509 que permite la conexién con el cluster HDInsight, y a partir de
ese momento es posible la realizacion de acciones sobre el mismo, como subir
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y ejecutar tareas MapReduce. Para obtener la huella digital de un certificado
se accede al administrador de certificados del sistema (local), ingresando en
el cuadro de texto del ment inicio de Windows el comando «certmgr.msc».
Desde el administrador, se importa el certificado y luego se abre haciendo
clic derecho sobre el mismo; luego se accede a la seccién «Detalles» y en la
misma se puede obtener la propiedad huella digital deseada [5].

5.14.1. Certificados X.509 para acceder a HDInsight

Para que el rol de trabajo Job Creation pueda acceder al servicio HDIn-
sight brindado por Azure, es necesario configurar los certificados correspon-
dientes. Primero se debe obtener un certificado SSL que se puede descargar
desde la plataforma Azure utilizando la herramienta Powershell, mediante
el comando «Get- AzurePublishSettingsFile». Este comando descarga en el
sistema dos archivos con extensiones .cer y .pfx respectivamente. Otra op-
cién es crear un certificado auto-firmado en la méquina local utilizando IIS.
Para crear el certificado auto-firmado se deben realizar los siguientes pasos
utilizando Windows (en inglés):

1. Start — Run — escribir «inetmgr» y Ok (Este paso abre el adminis-
trador de IIS) — Seleccionar el nodo raiz en el panel de la izquierda —
doble clic en «Server Certificate» — «Create Self-Signed Certificate»
en el extremo derecho del panel lateral — Completar el formulario y
obtener el certificado auto-firmado

2. Para generar el archivo .pfx del certificado: en el administrador IIS,
doble clic en el certificado creado — En la ventana de propiedades
del certificado, ir a la pestana de detalles — Clic en «Copy to File»
— Next — Seleccionar «Yes, export the Private key» (exportar clave
privada) — Next — Seleccionar «Personal Information Exchange.» —
Next — Ingresar una contrasena — Next — Elegir la ubicacién del
archivo — Next — Finish

3. Para generar el archivo .cer del certificado: se realizan los mismos pasos
que en el punto anterior pero esta vez seleccionando el punto «Export
without private key».

El paso siguiente es subir al portal de Azure el certificado creado. Para
ello hay que tener en cuenta ciertos puntos:

» Kl archivo .cer creado se debe subir en la seccidon «managment certifi-
cates» del portal de Azure. Se accede a la misma en el menu izquierdo
del portal bajo el nombre de «settings».

» Kl archivo .pfx creado debe ser subido en la seccion «certificates» en la
plataforma de administracion del Cloud Service en el portal de Azure.
Una vez copiado el archivo se puede obtener el valor de la huella digital
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que debe ser utilizado por el rol de trabajo para obtener el certificado
al momento de llamar un servicio Azure (HDInsight en este caso).

Luego se debe configurar el rol de trabajo para que utilice el certificado
creado, para ello se deben abrir las propiedades del rol en el Cloud Service y
bajo la pestana de Certificates se debe agregar una nueva entrada donde se
especifica el nombre amigable (friendly name) y huella digital del certificado
obtenido en el portal de Azure en el paso anterior. Finalmente, desde el
c6digo del rol de trabajo se obtiene el certificado utilizando como filtro la
huella digital y se llama al servicio requerido utilizando el mismo [28].

5.15. Despliegue en el cloud

Con la creacién de un Cloud Service, Azure ofrece dos entornos de des-
pliegue de servicio en el cloud: un entorno de prueba y ensayo (staging) en
el que el desarrollador puede probar su implementaciéon antes de liberar el
producto al entorno de produccion y el ambiente de produccién que contiene
la aplicacion final que serd utilizada por los usuarios. Los dos ambientes se
distinguen sélo por las direcciones IP virtuales (VIP) a través de las cua-
les se accede al servicio en el cloud. El entorno de prueba es identificado a
través del identificador tnico y global del servicio en el cloud (GUID) que
se encuentra en las URLs de la forma «GUID.cloudapp.net». En el entorno
de produccién, la URL estd basada en el prefijo «DNS amigable» asignado
al servicio en el cloud (por ejemplo, myservice.cloudapp.net).

Para intercambiar una implementacién desde el entorno de prueba Azure
al entorno de produccién, se realiza una conmutacién de los VIPs a través
de las cuales se accede a las dos implementaciones. Después del intercambio,
el nombre DNS para el ambiente de produccién apunta a la direccién que
solia representar el ambiente de prueba.

Visual Studio 2012 junto con el SDK de .Net para Azure permiten una
integracion directa y sencilla de la aplicacion desarrollada de forma local a
los ambientes de ensayo y produccion. Una vez que se asocia el Cloud Service
desarrollado en Visual Studio con una suscripcion de Azure, es posible reali-
zar el despliegue en la nube. Para ello hay dos opciones, la primera es crear
un paquete de configuracién de servicio conteniendo el cédigo de aplicacion
y la configuracion. Este paquete es utilizado desde el portal de administra-
ciéon de Azure para realizar el despliegue. La segunda opcion consiste en
seleccionar la opcion «Publicar» desde el mentd de atajos del proyecto web
y tras seleccionar la configuracién de servicio y el ambiente de despliegue
comenzaran a realizarse las acciones necesarias para desplegar el sistema en
el cloud. De todas formas, para el correcto funcionamiento de la aplicacion
en todos los entornos es necesario contar con una correcta configuracién de
los servicios de comunicacion, de los accesos al espacio central de almacena-
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miento y del acceso al clister a través de certificados como se explicé en la
seccién 5.14.

Una vez desplegada la aplicacién en el cloud, es posible acceder a través
del portal web de administraciéon de Azure a cada entorno de ejecucién y
realizar diversas acciones. Entre las més utilizadas en el proyecto se destacan
la obtenciéon de la URL para acceder al sitio, el monitoreo de diferentes
métricas de uso, como ser el consumo de cada instancia de cada rol o resumen
de utilizacion, y la configuracién del sistema de autoescalado.
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Capitulo 6

Analisis experimental

El objetivo de este capitulo consiste en la descripcién detallada y andlisis
de las pruebas que se realizaron durante el desarrollo del proyecto, explicando
en cada caso los métodos y herramientas empleados.

6.1. Plataforma de ejecucién

A lo largo de este capitulo se plantean pruebas realizadas sobre la pla-
taforma Azure con las tecnologias definidas en el capitulo 4. Los andlisis
experimentales se ejecutaron en un Cloud Service desplegado en el cloud con-
formado por 4 instancias de maquinas virtuales de tamano pequeno (small,
CPU con 1 ntcleo, 1,75 GB de RAM), 2 para el Web Role y 2 para el rol
Interrole Commons, 4 instancias de maquinas virtuales de tamano mediano
(medium, 2 nucleos y 3,5GB de RAM), 2 para el rol de trabajo Message
Processing y 2 para el rol de trabajo Job Creation. Para los casos de prueba
que no utilizan esta configuracién, se especifican los tamafnos y nimero de
instancias utilizados en cada caso.

Por otro lado, el cluster HDInsight utilizado para las pruebas esta con-
formado por 2 nodos maestros (head nodes) y 8 nodos esclavos, donde cada
uno de estos nodos se instancia mediante una méaquina virtual de clase A3
que cuenta con una CPU de 2.20GHz con 4 ntcleos y 7TGB de memoria
RAM. Como sistema de archivos HDFS se utilizé6 un contenedor de blobs
con una capacidad maxima de 500TB.

6.2. Analisis experimental de las simulaciones

La principal funcionalidad de la aplicacidon es la ejecucion de simulaciones
utilizando MCell y FERnet en un claster HDInsight. Por este motivo, la
ejecucién de tareas en un clister HDInsight fue lo primero en ser desarrollado
y testeado.

119
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Desde el portal de administracién de Azure se creé un clister HDInsight
con las caracteristicas especificadas sobre el que se ejecutaron las prime-
ras pruebas. Inicialmente se hizo uso de la herramienta Azure Powershell,
utilizada para aprender las configuraciones y manejo basico de tareas en el
clister. Se ejecutaron varias tareas de ejemplo brindadas por Azure, como
ser Contador de palabras o Estimador del niumero pi. Azure proporciona la
implementacién de los algoritmos de ejemplo que utilizan Hadoop, y provee
de todos los archivos necesarios para la ejecucién almacenados en forma de
blobs en la cuenta de almacenamiento de Azure. Luego, desde la consola de
comandos de Azure Powershell es posible lanzar dichas ejecuciones.

Una vez que se pusieron en funcionamiento las tareas de ejemplo con
cada pardmetro y configuracion, se procedié a ejecutar la simulacién. Para
la ejecucion de MCell se utilizé Azure Powershell en forma de una tarea en
streaming, que recibe como entrada el archivo .exe ejecutable de MCell. Sin
embargo, como ya se describié en el capitulo 5, este mecanismo de ejecu-
cion debié ser descartado por la incapacidad de proporcionar los parametros
necesarios y en el formato esperado para ser ejecutados por MCell.exe y
FERnet.eze.

Al no poder utilizar los archivos ejecutables de forma directa, se de-
bié implementar una tarea en Java que utilice MapReduce de Hadoop para
ejecutar los programas MCell y FERnet, cuya implementacién se descri-
bi6 en el capitulo 5. Para llevar a cabo la implementacién utilizando Java,
se construyé el proyecto de forma progresiva y modular, siguiendo los pasos
que se describen a continuacion.

1. Se implementé un proyecto donde FERnet era ejecutado en un (y
tnico) mapper y no contaba con una implementacién de reducer. Se
opté por probar FERnet en primera instancia ya que su ejecucion es
mas simple e insume menor tiempo de cémputo.

2. Se ejecuté MCell localmente desde consola y se obtuvo la salida de
dicha ejecucién para utilizarla como entrada de FERnet en el cluster
HDInsight.

3. Se subieron a la cuenta de almacenamiento de Azure asociada al clister
el ejecutable de FERnet, las bibliotecas requeridas, la salida de MCell
con extensién .dat y el .jar conteniendo la implementacién del algorit-
mo que utiliza MapReduce para la ejecucién de FERnet.

4. Desde Azure Powershell se realizé la ejecucion de la tarea MapReduce,
logrando el correcto funcionamiento de la tarea y almacenando en
forma de blob el resultado de la ejecucion.

De forma andloga a los puntos descritos, se creé un algoritmo MapRe-
duce en Java, donde el método mapper se encarga de ejecutar MCell, y de
igual manera se subieron los archivos al clister y se probé su correcto fun-
cionamiento utilizando Azure Powershell. Para la ejecucién de dichas simu-
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laciones de prueba se utilizé uno de los ejemplos provisto junto con el cédigo
de ambos componentes de software. La entrada de dicho ejemplo se compo-
ne de cinco archivos .mdl: «Scene.geometry.mdly, «Scene.initialization.mdl»,
«Scene.main.mdl», «Scene.molecules.mdl» y «Scene.viz_output.mdl» que por
simpleza fueron fusionados en un tnico archivo «Scene.main.mdl». El cuadro
6.1 resume los pardmetros de entrada de MCell utilizados y de relevancia
para el proyecto, en el caso de FERnet se utilizé el modo de ejecuciéon punto

(point).

Cuadro 6.1: Pardametros de entrada

Parametro Valor
ITERATIONS 5000
TIME_STEP 1E — 05
COORDENADAS [1.5,—1.5,—1.5] y [L.5, 1.5, 1.5]
ASPECT_RATIO -

A (constante de difusiéon = 5.5F —07) y B
MOLECULAS (constante de difusién= 3E — 07)
REACCIONES Sin reacciones

Una vez que se pusieron ambos proyectos en funcionamiento, se proce-
di6 a testear la integracion del cluster HDInsight desde el codigo en C#.
Para ello se cred un proyecto de tipo «Cloud» en Visual Studio, el cual tiene
como proposito la ejecucion de una simulacién en el clister que recibe la
salida de MCell «joined.dat>» y ejecuta la simulaciéon de FERnet explicada
en el punto anterior. Luego de implementado el cédigo para la conexion
(primero utilizando HCatalog y luego el mecanismo de conexién intrinseco
de Azure) se realizaron pruebas de integracién para verificar la ejecucién de
la simulacién en el cloud. Para ello se ejecuté el programa y se verificaron
los resultados a través de la cuenta de almacenamiento de Azure. Adicional-
mente, se realizé una prueba similar utilizando el mismo proyecto, pero en
este caso se utilizé como entrada el archivo .mdl y se lanzé en el cluster una
ejecucién de MCell.

Una vez que la conexién desde el cédigo con el clister se establecié de
forma exitosa se procedié a integrar ambas tareas Hadoop en una sola. En
este caso la integracién se probd directamente en el programa desarrollado
en Visual Studio. Nuevamente se probd la ejecucién de la simulacion en el
cloud, verificando los resultados en la cuenta de almacenamiento de Azure.
La ultima etapa de integracién consistid en incorporar a la aplicaciéon web
el proyecto dedicado a la conexién y lanzamiento de tareas en el clister.
Para ello se agregé a la implementacion del Cloud Service un proyecto de
tipo rol de trabajo conteniendo el cédigo a integrar (Job Creation), ya que
posteriormente se adiciond el lanzamiento de simulaciones para los distintos
archivos .mdl entrantes. Para la evaluacion experimental de la simulacién se
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utilizaron dos casos de pruebas. El primero de ellos utilizando la ejecucién
bésica ya descrita, el segundo utilizando una ejecucion intensiva en computo
que se describe en la seccién 6.6.

6.3. Meétodos de depuraciéon

Durante el desarrollo de la aplicaciéon se emplearon diversas técnicas de
depuracién. Para el testeo de la aplicacion web, se empled la herramienta
de depuracién (o debugger) propia de Visual Studio, que es muy completa y
permite un manejo de flujo de ejecuciéon muy practico. Al ejecutar la aplica-
cion web de forma local se utiliza un emulador de instancias que representa
el entorno de cada rol de forma virtual en el ambiente local de ejecucion
y se utiliza la verdadera cuenta de almacenamiento y el clister HDInsight
desplegado en la nube.

La aplicacion alojada en la nube, ademas de hacer uso de la cuenta de
almacenamiento y el clister, ejecuta instancias reales (aunque contintdan
siendo virtualizaciones) de cada rol. En algunas ocasiones fue necesaria la
depuracién del ambiente desplegado en la nube, ante la ocurrencia de erro-
res que no sucedian localmente. En este caso el ambiente de Visual Studio
permite ser configurado para ejecutar desde el propio entorno la aplicacion
real en la nube y de esta forma se puede depurar el entorno al igual que se
haria de forma local; la diferencia radica en el tiempo requerido para realizar
la depuracién, el cual puede llegar a ser muy elevado.

Para la depuracién y monitoreo del algoritmo de simulacién ejecutado
en el claster HDInsight se utilizan los blobs de datos y metadatos generados
durante la ejecucion. Ademads, el clister cuenta con un mecanismo de cone-
xi6n remota que permite acceder mediante la herramienta de «Conexién a
escritorio remoto» de Windows al head node del clister. Para ello se accede
a la configuracién del clister desde el portal de administracion de Azure, se
solicita una ejecuciéon remota para la cual es necesario configurar un usuario
y contrasena que tiene un cierto periodo de caducidad; y con las credenciales
creadas y la herramienta antes mencionada es posible acceder remotamente
al head node. La configuracién de dicho usuario y contrasena tiene una vali-
dez de una semana para prevenir fallas de seguridad, por lo que después de
dicho periodo es necesario repetir la operaciéon para crear un nuevo usuario
para el acceso remoto. Con la ejecucién de cada simulacién en el cluster se
genera un blob de nombre «sciclister/test/status—115.0/stderr» que contiene
mensajes de informacion, advertencias y errores relacionados a la ejecucion
y su URL correspondiente. Al acceder al head node es posible introducir la
URL de la tarea en ejecucion en un navegador local y acceder a los logs e
informacién general de cada mapper y reducer, para consultar el progreso o
la salida producida, por ejemplo.
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6.4. Desempeno del balanceador de carga

Con el objetivo de evaluar el rendimiento del balanceador de carga se
realizaron pruebas en el ambiente de produccién. La idea fue sobrecargar la
primera de ellas con una rafaga de simulaciones obligando al rol de trabajo
Job Creation a monitorear las simulaciones y consumir recursos, logrando
asi que el balanceador de carga tenga que elegir la segunda instancia pa-
ra ejecutar una nueva simulaciéon. La ejecucién de simulaciones se realizé de
forma manual. Se ejecutaron cerca de 45 simulaciones separadas en un inter-
valo de tiempo suficiente para que se generen métricas de uso de recursos y
as{ sobrecargar al rol, pero solo se consiguié aumentar el uso de CPU de 50 %
a 56 %, no entrando en la categorfa de Alta brindada por el balanceador.

En las 45 simulaciones realizadas se encontraron tiempos variables de
ejecucién del algoritmo de balanceo de carga. El tiempo promedio con es-
ta configuracién de ejecucién se encuentra en los 572ms, siendo el minimo
76ms y el maximo 998ms. Es decir, el resultado del andlisis del algoritmo
de balanceo de carga muestra que no genera un overhead considerable si se
evalia el tiempo total de simulacién que varia entre varios minutos y horas.

6.5. Analisis de simulaciones de barrido paramétri-
co

Para estudiar el desempeno del barrido paramétrico se realizaron pruebas
en un ambiente local (CPU con 2 nicleos de 3 GHz, 12GB RAM) ejecutando
diferentes combinaciones de reacciones. Se observaron los resultados obte-
nidos y se evaluaron los tiempos que se consumen al armar las distintas
combinaciones de parametros.

Se realizaron varias pruebas para verificar el correcto funcionamiento del
barrido paramétrico creando diversas reacciones, definiendo rangos de rate
para cada una de ellas y observando el resultado obtenido por el algoritmo.
Se presenta en la tabla 6.2 las reacciones definidas y los rangos de rate para
cada una de ellas.

Cuadro 6.2: Definicién de reacciones

Reaccion Rate inicial Rate final Paso
A+B—> A 1.1e — 6 1.2e — 6 0.1e—6
B+B—>A 0.3 0.4 0.1

A+ A—>B 0.06 0.08 0.01

Como se puede apreciar en la tabla 6.3, el algoritmo genera las distintas
combinaciones de rates para las reacciones dadas.
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Cuadro 6.3: Resultados barrido paramétrico para valores de tabla 6.2.

Rate reaccion | Rate reaccion | Rate reaccion

Combinacion 1 9 3

1 1.1e—6 0.3 0.06
2 1.1e—6 0.3 0.07
3 1l.1e—6 0.3 0.08
4 1.1e—6 0.4 0.06
5 1.le—6 0.4 0.07
6 1.1e—6 0.4 0.08
7 1.2¢ — 6 0.3 0.06
8 1.2e — 6 0.3 0.07
9 1.2¢ — 6 0.3 0.08
10 1.2e — 6 0.4 0.06
11 1.2 —6 0.4 0.07
12 1.2e — 6 0.4 0.08

Para estudiar los tiempos de ejecucién del algoritmo de barrido pa-
ramétrico se toman diferentes vectores de rangos de rate, variando los indices
de inicio y fin de manera de aumentar la cantidad de posibles combinaciones.

Cuadro 6.4: Tiempos de ejecucién del barrido paramétrico (en milisegundos)

# reacciones/ # combinaciones | 4 9 920 200 10000
2 102 120 720 14400 | 49380
6 - 72 660 12000 | 62400
10 - - 660 1020 | 61200
20 - - 900 1020 | 57000

Los resultados expuestos en la tabla 6.4 muestran que el factor que altera
mas significativamente los tiempos de realizacion del barrido es el niimero de
combinaciones posibles de parametros y no el nimero de reacciones, ya que
los tiempos se mantienen aproximadamente iguales al variar la cantidad de
reacciones. Al momento de realizar la prueba se pudo apreciar que el algorit-
mo es mas sensible a la cantidad de posibles valores dentro de una reaccién
que a la cantidad de reacciones, es decir, una simulacién demorara mas si hay
una reaccién que posee 1000 posibles combinaciones que una combinacién de
varias reacciones que se interpretan en 1000 combinaciones de pardametros
posibles.

Por otro lado, se puede apreciar en los resultados que los tiempos de
ejecucién del algoritmo no generan un gran overhead en relaciéon al tiempo
total entre que el usuario lanza la simulacién hasta que obtiene los resultados,
ya que en el caso de generar 10000 combinaciones (caso poco probable), se
genera un overhead de 1 minuto aproximadamente.
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6.6. Analisis experimental de una gran simulacion

Dada las caracteristicas del sistema implementado y el propésito de po-
der ejecutar grandes simulaciones, se realizé una prueba donde se ejecuté una
unica simulacién de gran porte con un millén de iteraciones de MCell. Los
parametros utilizados se presentan en la tabla 6.5. Este caso de prueba se
ejecuté en un ambiente local y se pudo observar que el archivo generado por
MCell y correspondiente entrada de FERnet es de un tamanio de més de
10GB, por lo que fue de sumo interés comprobar el comportamiento de su
ejecucién en el cloud.

Cuadro 6.5: Pardametros de entrada

Parametro Valor

ITERATIONS 1E06

TIME_STEP 1E —05

COORDENADAS [—1.5,—1.5,—1.5] y [1.5,1.5,1.5]

ASPECT_RATIO

A {Constante de difusiéon = 5.5E —

MOLECULAS 07} y B {Constante de difusién=
3E —07}

REACCIONES Sin reacciones

NAME_LIST AB

El primer resultado obtenido no fue el esperado, ya que la tarea mapper
encargada de ejecutar MCell y enviar al segundo mapper el archivo de salida
generado lanzé una excepcién de exceso de tamainio de archivo en memoria.
La estrategia utilizada al momento era leer todo el archivo de salida de
MCell y enviarlo a la salida estandar de las tareas mappers en Hadoop. Este
enfoque es erréneo, ya que no se tiene en cuenta la necesidad de mantener
todo el archivo en memoria para poder enviarlo a través de la salida estandar,
ocasionando problemas de memoria al manejar archivos mas grandes.

Para resolver el problema se decidié utilizar otra estrategia, en la cual
se almacena el archivo de salida en un blob en el contenedor asociado al
clister HDInsight, de manera que todas las tareas que componen el trabajo
MapReduce puedan acceder a él. Por tanto, se realiza una lectura del archivo
de salida de MCell almacenado localmente al nodo, utilizando un buffer y
copiando su contenido al blob. Asi, se evita generar un exceso de memoria
utilizada por la aplicacién. Luego, en vez de enviar los bytes del archivo
al siguiente mapper, se le envia el nombre del blob que debe obtener de la
cuenta de almacenamiento.

Se ejecuté tres veces la misma simulaciéon y se obtuvo un tiempo pro-
medio de ejecucién total de 5 horas y 25 minutos. La misma ejecucién en
el ambiente local tomé 1 hora y 23 minutos. El tiempo obtenido con la eje-
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cucion en el cloud es relativamente mayor que la ejecucién en un ambiente
local, ya que el archivo creado por la ejecuciéon de MCell, con un tamano
de 13.94GB, es leido dos veces en el flujo. En primera instancia el archivo
es leido en el mapper de MCell para almacenarlo en el blob, y en segunda
instancia es leido por el segundo mapper para copiarlo al ambiente local y
realizar la ejecucién de FERnet.

El overhead generado por la lectura de datos ocasiona un tiempo de
ejecucién mayor para grandes simulaciones. Sin embargo, este overhead se
contrarresta con el tiempo ahorrado al realizar la ejecuciéon de una gran
cantidad de simulaciones en paralelo en comparacién a la ejecucion serial
de las mismas en un ambiente local; al menos en lo que respecta a un gran
nimero de simulaciones y contando con los recursos suficientes. Si se desea
ejecutar la misma simulacién descrita en la tabla 6.5 10 veces, en el ambiente
local de manera serial demoraria casi 14 horas, mientras que en el ambiente
cloud seguird demorando 5 horas y 25 minutos promedio, ya que se ejecutan
las 10 simulaciones en paralelo.

Los resultados muestran que es posible liberar el entorno local del usuario
utilizando el portal desarrollado en el proyecto para ejecutar la simulacién en
el cloud, atin cuando se trata de simulaciones de gran porte. Esto es de vital
relevancia ya que este tipo de simulaciones son las que insumen mayor tiempo
de cémputo. Ademas, si bien la simulacién en el cloud requiere mayor tiempo
que la simulacion local debido a la lectura de archivos de gran tamano, se
logra compensar este tiempo mediante la paralelizacién de las simulaciones.

6.7. Escalado de la infraestructura

Al completar la implementacién del Cloud Service y cuando se desplegé el
servicio en el cloud, los roles Message Processing y Job Creation tenian asig-
nados maquinas virtuales del tipo A1l. Dichas maquinas virtuales poseen una
CPU de un nitcleo y 1.75BG de memoria RAM. Este factor es importante
ya que el rol por el simple hecho de estar activo y esperando posibles llama-
dos consume recursos de CPU. La CPU brindada por esta maquina virtual
no era suficiente para mantener al rol activo y a su vez procesar pedidos
del usuario y es por ello que se pudo observar al desplegar el Cloud Service
en el cloud que unos instantes después de encontrarse en estado estable, el
framework de Azure comenzaba a iniciar una nueva instancia para el rol ya
que su uso de CPU excedia el porcentaje definido en la configuracion del
escalado automatico.

Se procedié a aumentar el tamafio de las maquinas virtuales a A3 (CPU
con 4 nicleos y 7TGB de RAM), para las cuales se observé un decremento
en el uso de CPU en estado de espera del rol (sin pedidos de usuario) a un
25 % promedio. Para cumplir con los requisitos expuestos en el SLA sobre la
disponibilidad de los roles en linea, se crearon dos instancias de cada rol en el
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Cloud Service. Al tiempo de haber desplegado esta nueva configuracion en el
cloud, el sistema contaba con tan solo una instancia de cada rol; este hecho
se debié al bajo uso de CPU y la configuracion de escalado definida, la cual
apaga instancias de roles hasta dejar tan solo una si las mismas se encuentran
utilizando un bajo porcentaje de CPU. Luego de observar este hecho se
modificé la regla de escalado automatico para que el minimo de instancias
de un rol en el Cloud Service sea dos. Utilizando como métrica el uso de
CPU vy utilizando el portal de administracion de Azure para monitorear la
carga en cada rol, fue posible observar el comportamiento configurado del
autoescalado.

6.8. Estudio de la tolerancia a fallos

Para las pruebas de tolerancia a fallos se buscé crear fallas en los dife-
rentes roles y observar el comportamiento de la aplicacion.

Inicialmente existen dos instancias de cada rol ejecutando en el Cloud
Service; Azure garantiza un 99,95 % de accesibilidad, ya que en caso de fa-
lla mientras una instancia se reinicia todo el flujo se redirige a la segunda
instancia, y en caso de sobrecarga del procesador se inicia una nueva ins-
tancia por la configuracién de autoescalado del Cloud Service. Aun asi se
decidié experimentar la reaccién del sistema frente a una falla general de
cada rol. Para simular esta falla se desplegé en el cloud toda la infraestruc-
tura del Cloud Service y se accedié desde un navegador al portal web que
permite ingresar parametros y ejecutar las simulaciones. Los cuatro casos
de fallo estudiados se describen a continuacién.

6.8.1. Falla del rol Message Proccesing

Para generar la falla se dejé temporalmente el rol Message Proccesing
deshabilitado, forzando el reinicio de las méquinas virtuales para ambas ins-
tancias. En este estado, se envid una simulacién desde el sitio web. En pri-
mera instancia se recibié un mensaje de “’Error interno del servidor’, ya que
ninguna de las dos instancias se encontraba disponible para atender el pedi-
do. Inmediatamente después de cerrar el mensaje de error, se Al re-lanzo la
tarea y la aplicaciéon devolvié un identificador de usuario y continué ejecu-
tando de manera normal. Las instancias se reinician en pocos segundos; es
por esta razén que el sistema se recupera rapidamente y continta su eje-
cucién. Ya que las instancias no mantienen estado, no es necesario realizar
ninguna tarea una vez que finaliza de reiniciar, sélo exponer el servicio que
atiende pedidos del usuario. Cabe destacar que la probabilidad que ambas
instancias sean reiniciadas es muy pequena, dado el contrato de servicio de
Azure.
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6.8.2. Falla del rol Job Creation

Para estudiar los fallos del rol Job Creation se procedié de manera analo-
ga al caso descrito para el rol Message Processing. Al lanzar la ejecucién el
sistema devolvié un ID para corroborar el estado de tareas y resultados.
Al verificar los resultados con el ID, se encontré que el sistema devuelve
todas las tareas en estado “Ejecutdndose”. Aunque en el momento exacto
del lanzamiento de las simulaciones el rol Job Creation no se encontraba
disponible, el rol Message Processing consiguié comunicarse con el mismo
en un periodo corto de tiempo.

Los resultados muestran que el periodo de tiempo que tardan las instan-
cias en ser reiniciadas en la plataforma Azure es muy breve. Por esta razén
la comunicacién fue posible, por més que la simulacién se lanz6 apenas un
segundo después de reiniciar las instancias en el caso de Job Creation, y que
el segundo intento de ejecucién de simulacion fue exitoso en el caso de la
falla en el rol Message Processing.

Otra posible falla del rol se puede dar cuando estd verificando el estado
de ejecucion de la tarea y actualizando la variable de estado utilizada co-
mo metadato “pruebaProgreso-IDsimulacion.IDjob”. Se realizé una prueba
local en la cual se lanz6 una simulacién y se obtuvo el estado de las tareas
hasta que todas se encontraron en estado “Ejecutdndose”. Al llegar a ese
estado se mato al proceso local de ejecucion del Cloud Service, por lo que el
metadato quedd para siempre con el valor “Ejecutdndose”. Al corroborar los
resultados se encontrd que el sistema devolvia siempre el mismo estado por
més que se pudo observar en el Azure Storage Explorer que la tarea habia
finalizado con éxito. Se procedié por tanto a verificar la finalizacién de una
tarea no solo por el metadato especificado, sino también corroborando tan-
to la existencia de archivos de salida como archivos utilizados para indicar
errores en la ejecucién, como se explicé en el capitulo 5. Una vez realizado el
cambio en la implementacién, se procedié a realizar los mismos pasos recién
descritos. El resultado de esta ejecucién fue satisfactorio, ya que el sistema,
devolvié los resultados una vez finalizadas las ejecuciones, por mas que el
rol que las monitoreaba no se encontraba activo y actualizando el metadato
correspondiente.

6.8.3. Ejecucion de MCell fallida

Para lograr una ejecucion fallida de MCell se utilizaron los datos expues-
tos en la tabla 6.6, donde se puede observar la definicién de varias reacciones
A+ B— > C, pero sin una definicién de la molécula C.

Para esta simulacion el sistema realiza el barrido paramétrico generando
ocho combinaciones con los rangos brindados, obteniendo por tanto ocho
subtareas MapReduce como se muestra en la Figura 6.1.

Al descargar la salida de MCell se observa que la razén de la falla es la



6.8. ESTUDIO DE LA TOLERANCIA A FALLOS 129

Cuadro 6.6: Pardametros de entrada para una simulacién fallida

Parametro Valor

ITERATIONS 1000

TIME_STEP 1E — 05

COORDENADAS [—1.5,—1.5,—1.5] y [1.5,1.5,1.5]
ASPECT_RATIO

A {Constante de difusién = 5.5 — 07} y B

MOLECULAS {Constante de difusién= 3E — 07}
Reaccion Rate
A+B—>C de 0.1 a 0.2 con paso 0.1
REACCIONES A+B-—>C de0.3a0.5 con paso 0.1

A+B—>C de 0.5 a 0.6 con paso 0.1

MODO FERNET POINT

falta de definicién de la molécula C en la configuracién inicial, como se puede
apreciar en la captura de imagen de la salida en la Figura 6.2. Al observar
la salida de la ejecucion de MCell el usuario puede corregir los errores en la
definicién de parametros y volver a lanzar la simulacién en el sistema.

Obtencion de Resultados

Ingrese el ID de su simulacion: 139 Obtener Resultados

139.1 Ejecutindose &
139.2 Tarea fallida 3 3
139.3 Tarea fallida & &
139.4 Tarea fallida 3 3
139.5 Tarea fallida & &
139.6 Ejecutindose k3
139.7 Ejecutindose 3
139.8 Tarea fallida 3 R

Figura 6.1: Resultados al ejecutar una simulacién errénea.

6.8.4. Falla de la tarea MapReduce

Para generar una falla en la ejecucién de la tarea MapReduce se altero el
codigo para que lance una excepcién en el primero de los dos mappers y
posteriormente se subié al cloud el nuevo .jar por medio del Azure Storage
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point-139.3 MCell initializing simulation...
MCell[0]: random sequence 1
MCell 2.2.1 [unofficial revision]
Running on workernode3 at KW
Copyright (C) 2006 - 2013 by
The National Center for Multiscale Modeling of Biological Systems,
The Salk Institute for Biological Studies, and
Pittsburgh Supercomputing Center, Carnegie Mellon Uniwversity,

EE R S e e T

MCell development is supported by the NIGMS-funded (P41GM103712)
National Center for Multiscale Modeling of Biological Systems (MMBioS)

Please acknowledge MCell in your publications.
KRR R R R K R R R A R A A R A R R A R Rk R R A R A A AR R R A R R A RN A AR AR AR RN AR A AN KRN R RN AR K RN

Defining molecules with the following theoretical average diffusion distances:
1 r bar=0.0529256743 um for A
1 r bar=0.039088201 um for B

Fatal error: On line: 50 of file entradaMap.mdl
Undefined molecule: C

Figura 6.2: Salida de Mcell al ejecutar una simulacién erréonea.

Explorer, sin existir la necesidad de desplegar nuevamente el Cloud Servi-
ce. Para la ejecucién de la prueba se utilizaron los valores descritos en la
Tabla 6.6, existiendo una unica diferencia: no se define ninguna reaccion,
provocando la generacién de una tunica tarea MapReduce. Al terminar la
ejecucién se pudo observar en la tabla de resultados como la tarea fue cata-
logada como “Tarea fallida”, sin existir la posibilidad de descargar el MDL,
ya que el mismo no fue generado por el mapper. Esto significa que el map-
per y sus reintentos lanzados por el clister HDInsight fallaron y es posible
que exista una falla en la infraestructura o en la configuracion de las tareas
MapReduce, por ejemplo.

6.9. Resumen

Se realizaron pruebas sobre los algoritmos desarrollados y la integra-
cién de los distintos componentes que conforman la solucién implementada,
asi como de los servicios de autoescalado y de disponibilidad brindados por
Azure.

Los resultados muestran que los tiempos de ejecucion de los algoritmos
de barrido paramétrico y balanceo de carga no presentan un overhead con-
siderable si se evaltia el tiempo total de simulacién que varia entre varios
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minutos y horas. Por otro lado, se verificé la gran escalabilidad obtenida al
utilizar los servicios de autoescalado de Azure, asi como la disponibilidad
de los componentes desplegados en el cloud siguiendo las condiciones del
contrato de servicio del proveedor. Se realizaron ejecuciones de simulaciones
de gran porte obteniendo resultados satisfactorios, y demostrando asi que es
posible liberar el entorno local del usuario, utilizando el portal desarrollado
en el proyecto para ejecutar grandes simulaciones en el cloud.

Se realizaron pruebas exhaustivas en los diferentes roles para generar fa-
llas y observar la reaccién del sistema frente a éstas. Fue necesario modificar
la estrategia de mitigacién de fallos en algunos escenarios, pero las pruebas
realizadas mostraron finalmente una buena respuesta del sistema frente a la
falla de los distintos roles que lo conforman. En caso de finalizar la ejecucion
de la simulacién se le brinda al usuario los resultados correspondientes, y
en caso de generarse errores en las ejecuciones se le brinda herramientas al
usuario para lograr localizar el punto de fallo y la razén del mismo.
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Capitulo 7

Conclusiones y trabajo
futuro

7.1. Conclusiones

Este proyecto de grado presenté una solucion para la ejecucion de siste-
mas bioldgicos que permiten develar el complejo proceso de desarrollo em-
brionario empleando fluorescencia por microscopia aplicando el paradigma
de Cloud Computing.

Se utilizaron tecnologias de computacién distribuida sobre la plataforma
Microsoft Azure para implementar una arquitectura altamente escalable y
accesible para las simulaciones bioldgicas. Se integraron los sistemas de si-
mulacion MCell y FERnet a la arquitectura distribuida mediante el modelo
de programacién MapReduce, utilizando el servicio HDInsight de Microsoft
Azure.

Como principales contribuciones del proyecto se encuentran brindar una
interfaz amigable en un portal web para el ingreso de pardmetros y lanza-
miento de ejecuciones de MCell y FERnet, asi como una secciéon dentro del
portal para el monitoreo de tareas y obtenciéon de resultados de las ejecu-
ciones de las simulaciones biolégicas. Se brinda también la funcionalidad de
realizar barridos paramétricos para la exploracién de parametros en las si-
mulaciones. Ademads, la implementacién cuenta con algoritmos de balanceo
de carga de servidores segtin métricas de utilizaciéon de recursos. La imple-
mentacion del algoritmo de barrido paramétrico y balanceo de carga son un
aporte fundamental para la resolucién de problemas de computacion de alto
desempeiio en el paradigma de Cloud Computing.

Se logrd construir una arquitectura distribuida altamente escalable y
con un alto nivel de tolerancia a fallos en los distintos roles. Ademas, esta
arquitectura presenta un gran indice de disponibilidad de sus componentes
gracias al contrato de nivel de servicio brindado por Microsoft Azure. La
arquitectura construida y las pruebas realizadas sobre la misma muestran
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resultados alentadores en la ejecuciéon de grandes simulaciones y sistemas
cientificos de manera paralela en el cloud.

La evaluacién experimental del proyecto se llevé a cabo en un ambiente
de desarrollo de Microsoft Azure. Los resultados obtenidos muestran que es
posible adaptar sistemas cientificos como simulaciones bioldgicas en una ar-
quitectura distribuida en el cloud, logrando una paralelizacién de ejecuciones
mediante el modelo de programacién MapReduce.

Como aporte general del proyecto se destaca la ejecucién de simula-
ciones en paralelo desplegadas en una infraestructura distribuida de alto
desempeiio, la facilitacién de la configuracién y usabilidad de los sistemas
de simulacion MCell y FERnet, y la innovacion en el area cientifica bajo el
paradigma de Cloud Computing. Un aporte relevante del proyecto consis-
te en la propuesta de una arquitectura de software flexible, que puede ser
utilizada para adaptar distintos tipos de sistemas al paradigma de Cloud
Computing. El modelo abstracto que se presenta permite el desarrollo y
la adaptacion de sistemas biolégicos que realicen simulaciones estocéasticas,
como en el caso de estudio planteado, pero también es aplicable a otros sis-
temas de computacion cientifica que demandan un gran poder de cémputo
y que posean caracteristicas que permitan la aplicacion de técnicas de pa-
ralelismo y computaciéon de alto desempefio para mejorar sus tiempos de
ejecucioén.

7.2. Trabajo futuro

Las principales lineas de trabajo futuro incluyen mejorar la usabilidad
de la aplicacién, aumentar el niimero de modelos y escenarios a simular,
asi como realizar experimentos mas realistas. Estas lineas de trabajo futuro
se describen brevemente a continuacion.

Mejorar ejecucion y configuracion de FERnet. Una posible mejora se
puede realizar brindando al usuario la salida producida en consola al reali-
zarse una ejecucion de FERnet, mejorando la visibilidad de este componente.
Por otro lado, resta realizar la configuracién correspondiente para permitir
la ejecucién de FERnet en los modos line y frame. Para ello, se sugieren dos
posibles soluciones:

1. Optimizar la adaptaciéon de MCell y FERnet para permitir su ejecucion
en el sistema operativo Windows.

2. Utilizar el servicio de HDInsight con Linux como sistema operativo
huésped, que Windows Azure lanzé en forma preliminar en febrero de
2015. Con esta herramimenta se permitiria ejecutar las aplicaciones
MCell y FERnet en su implementacién nativa, permitiendo la ejecu-
cién de todos los modos de FERnet.
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Mejoras en el modelo biolégico y simulacién. Un requerimiento desea-
ble de la aplicacion, consiste en la posibilidad de lanzar ejecuciones de simu-
laciones partiendo de su estado de equilibrio (conocido como steady state).
Para ello, se deberia comenzar la ejecucion y localizar el momento en el
que se llega al estado equilibrio, almacenando la informacién necesaria para
poder lanzar simulaciones futuras partiendo de ese escenario.

Por otro lado, interesa brindar herramientas para realizar un modelado
mas cercano a la realidad. Para ello, el sistema deberia aceptar reacciones
bidireccionales. Esta mejora implica realizar un ajuste en el algoritmo de ba-
rrido paramétrico, permitiendo la definicién de dos rates por cada reaccion.
Este nuevo algoritmo podria crear las posibles combinaciones de rate dentro
de una reaccion, para luego combinarla con las demas reacciones obteniendo
el barrido paramétrico global. También se puede realizar en este algoritmo
un refinamiento en el filtrado en los rangos de valores que se barren. Esta
mejora se realizaria brindando una implementacién precisa y dindmica del
vector logico que forma parte del algoritmo de barrido paramétrico.

Mayor seguridad. Un aspecto esencial para mejorar la seguridad de la
aplicacién consiste en la implementacién de un sistema de registro de usua-
rios, con la utilizacién de contrasenas. De esta manera, solamente usua-
rios registrados pueden lanzar la ejecucién de simulaciones y cada usuario
podra acceder solamente a los resultados de las ejecuciones que él mismo
lanzé.

Optimizacién de pruebas. Si bien en la aplicacién actual se realizaron
diversas pruebas de rendimiento como se describié en el capitulo 6, atn
resta la realizaciéon de pruebas de carga y estrés. En el primer caso, seria
conveniente evaluar la aplicacion bajo el escenario en el cual un gran niimero
de usuarios utilicen la aplicacién de manera concurrente. En el segundo
caso, se sugiere realizar varias pruebas de carga intensivas en relacién al
porte de las simulaciones, permitiendo evaluar el rendimiento real. Ambas
evaluaciones se pueden realizar utilizando un tipo de proyecto de pruebas
brindado por Visual Studio denominado “proyecto de pruebas de carga y
rendimiento web”, donde se graba una serie de pasos utilizando el portal
web y se indica la cantidad de usuarios concurrentes que se desea simular.
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Apéndice A

Anexo I: Compilar MCell y
FERnet en Windows

A.1. Compilar MCell en Windows

Para compilar MCell en Windows se deben seguir los pasos que se deta-
llan a continuacion.

1. Instalar MinGW y cygwin.

2. Instalar librerfas necesarias para Mcell en MinGW: flex, gawk, bison,
byacc.

3. Con todas las clases de Mcell generar un proyecto en codeblocks.

4. Desde el terminal cygwin ejecutar el archivo version.sh (que es parte
del proyecto), este genera un archivo wversion.h, renombrarlo a ver-
sion2.h y agregarlo al proyecto de Codeblocks.

A.1.1. Configuracion del compilador

En CodeBlocks ir al ment Configuracion seleccionar la opcién Compila-
dor y en la pestana Configuraciones del compilador seleccionar las opciones
que se muestran en la figura A.1.

Hacer clic con el botén derecho sobre el proyecto y seleccionar Opcio-
nes de Compilacion y en la pestana Banderas del compilador seleccionar la
opcién Producir simbolos de debug [-g] como se muestra en la figura A.2

Realizar los siguientes cambios en el cédigo:

Cambios a realizar en el cédigo

Nombre de | Codigo nuevo | Codigo ante- | Linea
Archivo rior
argparse.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
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bootstrap #! /bin/perl #! /bin/sh 1
chkpt.c #include #include 30
«config-win.h» «config.h»
config-win.h #include {Win- | #include jwin- | 60
dows.h;, dows.h;,
config-win.h #include jcty- | - 66
pe.h;
config-win.h #include  7"li- | - linea
mits.h” 66
config-win.h typedef int | typedef int int | 71
errno_t
config-win.h todas las ocu- | por int -
rrencias de
errno_t
config-win.h errno-t err = | int err =0 114
_ctime32_s(buf,
buflen, timep)
config-win.h #define - 120
ARRAYSI-
ZE(a) si-
zeof(a) /sizeof(a[d])
config-win.h en método | new2 495
_win_rename
new
count_util.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
diffuse.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
diffuse_util.c #include #include 32
«config-win.h» «config.h»
grid_util.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
init.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
init.c mover #include | - 62
”mdlpar-
se_aux.h.? la
seccion su-
perior de las
inclusiones
isaac64.c #include #include 29

«config-win.h»

«config.h»
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libmcell.h #include #include 27
«config-win.h» «config.h»
logging.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
macromolecule.¢ #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
mecell_engine.c | #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
mcell_engine.h | #include #include 26
«config-win.h» «config.h»
mecell_structs.h | #include #include 26
«config-win.h» «config.h»
mdlparse.y #include #include 2
«config-win.h» «config.h»
mdlparse_util.c | #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
mem_util.c #include #include 32
«config-win.h» «config.h»
minrng.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
react_cond.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
react_outc.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
react_output.c | Finclude #include 23
«config-win.h» «config.h»
react_trig.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
react_util.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
rng.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
sched _util.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»
strfunc.c #include #include 25
«config-win.h» «config.h»
sym_table.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
util.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»
vector.c #include #include 48
«config-win.h» «config.h»
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version_info.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»

version_info.c #include ”ver- | #include ”ver- | 25

sion2.h” sion.h”

version_info.c #include "win- | - 26
ver.h”

viz_output.c #include #include 23
«config-win.h» «config.h»

viz_output.c comentar - 7389
" mkfi-
fo(fname,0666)”

vol_util.c #include #include 31
«config-win.h» «config.h»

volume_output.¢ #Finclude #include 23
«config-win.h» «config.h»

wall_util.c #include #include 31

«config-win.h» «config.h»

A.2. Compilar FERnet en Windows

Para compilar FERnet en Windows se deben seguir los pasos que se
detallan a continuacion.

1. Crear proyecto en CodeBlocks con los archivos fuente.
2. Obtener las librerias libconfig, libtiff y argtables.

3. Agregar las librerias al proyecto.
4

A.2.1. Configuracion del compilador

En la seccion “Configuracién” seleccionar la opcién “Compilador” y lue-
go marcar las opciones que se muestran en la figura A.1 como se muestra en
la pestana “Configuracién del Compilador”

En la pestana “Directorios de bisqueda” agregar las ubicaciones donde
se encuentran las carpetas denominadas “include” y “Debug Win32” de de
GnuWin32 y de la libreria “libconfig” respectivamente.

Haciendo clic derecho en el proyecto, seleccionar “Propiedades” y lue-
go “Opciones del compilador”. En la pestana “banderas del compilador”
seleccionar la opcidn que se muestra en la figura A.3.

Luego, en la pestana “Configuracion de Link” agregar las ubicaciones
donde se encuentran las carpetas denominadas “include” y “Debug Win32”
de de GnuWin32 y de la libreria “libconfig” respectivamente.

Modificar el cédigo del archivo fernet.h de la siguiente forma.



A.2. COMPILAR

FERNET EN WINDOWS

Global compiler settings

Global compler settings Commpier settinge | Linker settings | Search drectonies | Tooldhai

r Compler Fiags | Other options | =defines

Selected compiler
| GMU GOC Compier

[ Custom variabies | Buid options | Ot < 12|

Polcy: |

Categories:

[ a8 categories>

]

Profier settings Produce debugging symbals [g]

Frofil code vihen executed [95]

Enable all comman compier warnings (overrides many other settings) [-Wall]
Enable extra compler warmings [-Wextra]

<

Have g++ falow the coming €+ 40 150 C-++ language standard [-std=c440x]
Have g++ folow the C++11 150 C++ language standard [-std=c++11]
Wam if 0" i used as a rul pointer constant. [-zero-as-nul pointerconstant]
Enable wamings demanded by strict 150 C and 150 C++ [-pedantic]
. IEA S o 6A £ 4k Tmadd
|

Stop compiing after frsterror [Wfatal-ermors]

Inhibit all warning messages: [-w]

Have g++ folow the 1958 150 C++ language standard [stdsc++38]
Batch buids

In C mode, support all 150 C90 programs. [n C-++ mode, remove G extensions that confict with IS0 C++

I

NOTE: Right-chek to seup er echt compier ags.

[ox J(omd ]

Figura A.1: Opciones del compilador

Sedected compiler

[ Gec Compler

Compier settings | Linker settings | Search directories | Prejpost buld steps [ Custom variables | Make™

Policy: [Append target aptions to project options

Compiler Flags ohuopmlsdefus

5

|| Produce debugging symbals [-g]
Profile code when executed [-pg]

Enable all commen compiler warnings (overmides many other settings) [-Wal]
Enable extra compler warnings [-Wextra]

Stop compiling after first error [-Watal-errors]

Inhibit 2l warning messages [-w]

Have g++ folow the 1998 ISO C++ language standard [-std=c4428]

Have g++ follow the coming C+-+0x 150 €++ language standard [-std=c+-+0x]
Have g++ follow the C++11 150 C++ language standard [-std=c++11]

Warnif '0’ is used as a null pointer constant [-Wzero-as-null-pointer-constant]
Enable warnings demanded by strict ISO C and ISO C++ [-pedantic]
Teant warri s eirich IO -

Lradnebinarnos]

In C mode, support all 1SO €90 programs. In C++ mode, remove GNU extensions that conflict with ISO Cilﬂ

a

NOTE: Right-cick to setup or edit compiler flags.

Figura A.2: Opciones del compilador

145

= Modificar #include “argtable2.h” por #include jargtable2.h; Linea 28
= Modificar #include “libconfig.h” por #include jlibconfig.h; Linea 29
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== Selected compiler

Compier settings | Linker settings | Search drectories | Pre,fpost buid steps [ Custom variables | Make” commands |
Poicy: [ Append target options to project options -]

Compier Flegs | Other optons | sdefines) |

Catigories
3 E -)
| Produce debuaging symbols [l =

Profie code when executed [-pg] E
In C mode, support all 150 C90 programs. In C+4 made, mu@umh:mﬁdﬁmmc-«a
Enable all OmpIer wanmings other settngs) [-wall]
Enable extra compiler warnings [-Wextra)
|| Stop compiding after firsterror [-Wiatal-errors]
Inhibit all warming messages [-w]
Have g++ follow the 1998 IS0 C++ language standard [-std=c+498] I
.| Have g++ follow the coming C++0x IO C++ language standard [-std=c++0x]
Have g4+ follow the C4+411 IS0 € ++ language standard [-std=c++11] I
Warn if '0" i used a5 a null pointer constant [Weero-as-ml-pointer-constant]
Enable wamings demanded by strict IS0 € and IS0 C4+ [-padantic] W
Trant ae arense Hha wiasminns damandad by sbvics 1A £ 1nd T67 £t Fnaduntis_amears]
a [ m | » I
NOTE: Right-click to setup or edit compier fags.

o ][ enm ] |

Figura A.3: Opciones del compilador



