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Agenda 

•  Einstein@Home im Grid 
–  Voraussetzungen und Deployment 
–  Ablauf und Fehlermonitoring 
–  Statistiken 

•  System Biologie Genom Analysen im Grid  
–  Project/Job/Applikations Typen 
–  Sicherheit 
–  Statistiken 

•  Auswirkungen des Produktionsbetriebs auf 
das D-Grid 

•  Produktionsbetrieb für Genom- und LISA-
Grid 
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Einstein@Home  

•  Für Einstein@Home sind Executables für 
nahezu alle Architekturen verfügbar. 

•  Einstein@Home basiert auf BOINC-Framework. 
–  Zu analysierender Datensatz wird von 

Einstein@Home-Server geholt, Ergebnisse werden 
zurück übertragen. 

•  Vor Ausführung auf execution Host muss 
Einstein@Home Client (BOINC-Client) installiert 
werden 
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e@h – Deployment (1) 

•  Deployment ist weitestgehend 
automatisiert. 

•  Zum Laufen der e@h im Grid wird 
benötigt: 
– Das GEO600-Framework (Perl) 
– Ein BOINC-Client für e@h 
– Ein MySQL-Client (Statistik) 
– Entsprechende Perl-Module.  
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e@h – Deployment (2) 

•  Deployment wird über globusrun-ws 
gestartet. 

•  Manche Ressourcen erfordern 
unterschiedliche Softwareversionen auf 
Head- und Workernode -> Deployment mit 
Ft Fork und Ft PBS (SGE) erforderlich. 
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e@h – Ablauf 

•  Jeweils ein Einstein@Home wird auf worker 
nodes gestartet. 

•  Zur Kennung eines Einstein@Home Jobs gibt es 
eine eindeutige Task-ID. 

•  Einstein@Home Client fordert Datensatz von 
Einstein@Home Server an. 

•  Analysenergebnisse werden an Server zurück 
übertragen. 

•  Beim Erreichen des Walltime-Limits werden 
Checkpoints auf Execution Host gespeichert; 
Startpunkt für nächsten Job. 
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e@h Ablauf  

Exec 
Head 

Submit 
Host 

e@h 
Server 

Exec 
Cluster 

exe 
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e@h Ablauf  

Exec 
Head 

Submit 
Host 

e@h 
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Exec 
Cluster 

exe 

Ask for new Dataset 

Deliver status informations 
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e@h – Fehlerbehebung  

•  Parallel zu den Start-Skripten werden 
“Inspect”-Skripte durchlaufen. 

•  Überprüfung der Status aller 
Einstein@Home Tasks auf einem 
Gridhost. 

•  Bei behebbaren Fehlern werden 
bestimmte Aktionen durchgeführt, so dass 
neue Jobs starten können. 
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e@h – Produktionsbetrieb 

•  Regelmäßiger Neustart von e@h-Jobs 
und Inspect-Jobs via cron.  

•  Konfigurationsdateien legen Walltime, 
Anzahl der Jobs auf einer Ressource, 
Speicherort Checkpoints fest. 

•  Statistikportal ermöglicht schnellen 
Überblick, ob größere Probleme 
aufgetreten sind; Details über Emails mit 
Output der Inspect-Jobs (cron-Feature). 
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e@h Statistiken 

Rechenzeit GEO600 September 2009 
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e@h Statistiken 

Rechenzeit GEO600 September 2009 

Einstein@Home:  
Die erste von zwei 

 Erfolgsgeschichten  
im D-Grid! 
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Agenda 

•  Einstein@Home im Grid 
–  Voraussetzungen und Deployment 
–  Ablauf und Fehlermonitoring 
–  Statistiken 

•  System Biologie Genom Analysen im 
Grid  

–  Project/Job/Applikations Typen 
–  Sicherheit 
–  Statistiken 

•  Auswirkungen des Produktionsbetriebs 
auf das D-Grid 

•  Produktionsbetrieb für Genom- und 
LISA-Grid 
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Genom & System Biologie Project/Job/
Applikations Typen 

•  Projekt Typen: 
–  Online Visualisierung 
–  Pipelines im (Near-)Online Bereich 
–  Backfilling Super-Large andauerndes Data-Mining  
–  Large-scale parallele Analyse und Simulation 

<= alles über mehrere Gridinfrastrukturen hinweg => 
 
•  Performance Requirements: 

–  Instantan höchste Leistung. 
–  Höchste Zuverlässigkeit der Abläufe. 
–  Höchste Trackability, Stabilität und Fehlermanagement. 
–  Höchste instantane Verfügbarkeit und Zuverlässigkeit. 

 

Extreme Bedingungen unter Real Life Conditions ! 
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Genom & System Biologie 
Sicherheit & Statistiken 

•  Sicherheitsarchitekturen: 
–  Datentransfer immer verschlüsselt und komprimiert. 
–  Produktionsumgebung immer abgesichert. 
–  Im Fehlerfall immer Rückstandsfrei. 
–  Controlling und Fehlermanagment immer notwendig. 
–  Grid-Prozesse, Accounting, Billing immer „TOP SECRET“ ! 
 

<= Erfolg durch nachhaltige Produktion => 
 

•  Statistiken: 
–  Weltweit ca. ~100 Nutzer (Korrelationen, Vergleiche, Association Studies, Struktursimulationen). 
–  Gridübergreifend >300000 CPUh per DAY. 
–  Pro Jahr > 20 Publikationen. 
–  Wissenschaftlicher & Industrieller Kooperationsbedarf wächst stark 

 

+++ … +++ … +++ … +++ Rauch et al., Differentiation 76(1), 66-82, 2008 +++ Jhunjhunwala et al., Cell 133(2), 265-279, 2008 
+++ Knoch et al., Stud. Health. Technol. Inform. 147, 105-116, 2009 +++ Knoch et al., Stud. Health. Technol. Inform. 147, 
269-276, 2009 +++ Knoch et al., Eur. Biophys. J. 38(6), 757-779, 2009 +++ Estrada et al.,  Bioinformatics 25(20), 
2750-2752, 2009 +++ de Wit et al., Mol. Cell. Biol. 30(1), 2009 +++ Kepper et al., Stud. Health. Technol. Inform. 159, 
171-180, 2010 +++ Kepper et al., Stud. Health. Technol. Inform. 159, 264-271, 2010 +++ … +++ … +++ 
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Genom & System Biologie 
Sicherheit & Statistiken 

•  Sicherheitsarchitekturen: 
–  Datentransfer immer verschlüsselt und komprimiert. 
–  Produktionsumgebung immer abgesichert. 
–  Im Fehlerfall immer Rückstandsfrei. 
–  Controlling und Fehlermanagment immer notwendig. 
–  Grid-Prozesse, Accounting, Billing immer „TOP SECRET“ ! 
 

<= Erfolg durch nachhaltige Produktion => 
 

•  Statistiken: 
–  Weltweit ca. ~100 Nutzer (Korrelationen, Vergleiche, Association Studies, Struktursimulationen). 
–  Gridübergreifend >300000 CPUh per DAY. 
–  Pro Jahr > 20 Publikationen. 
–  Wissenschaftlicher & Industrieller Kooperationsbedarf wächst stark 

 

+++ … +++ … +++ … +++ Rauch et al., Differentiation 76(1), 66-82, 2008 +++ Jhunjhunwala et al., Cell 133(2), 265-279, 2008 
+++ Knoch et al., Stud. Health. Technol. Inform. 147, 105-116, 2009 +++ Knoch et al., Stud. Health. Technol. Inform. 147, 
269-276, 2009 +++ Knoch et al., Eur. Biophys. J. 38(6), 757-779, 2009 +++ Estrada et al.,  Bioinformatics 25(20), 
2750-2752, 2009 +++ de Wit et al., Mol. Cell. Biol. 30(1), 2009 +++ Kepper et al., Stud. Health. Technol. Inform. 159, 
171-180, 2010 +++ Kepper et al., Stud. Health. Technol. Inform. 159, 264-271, 2010 +++ … +++ … +++ 

 
 
 

Genom & System Biologie:  
Die zweite von zwei 
 Erfolgsgeschichten  

im D-Grid! 
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Entdeckte D-Grid Probleme (1) 

•  Automatisches Löschen von gLite 
(Sammelaccounts) können Nutzerdaten 
von Globus-Usern löschen 

•  Queue Overflow: Queues vertragen hohe 
Jobanzahl nicht 

•  Verwendung zentraler Speicherressourcen 
ist ein Perfomancekiller; hier besteht 
Nachbesserungsbedarf 
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Entdeckte D-Grid Probleme (1) 

•  Automatisches Löschen von gLite 
(Sammelaccounts) können Nutzerdaten 
von Globus-Usern löschen 

•  Queue Overflow: Queues vertragen hohe 
Jobanzahl nicht 

•  Verwendung zentraler Speicherressourcen 
ist ein Perfomancekiller; hier besteht 
Nachbesserungsbedarf 

Limits einstellbarer Jobs 
zwischen 1000 und 2000. 
Bei gLite nur 20000 bis 

30000 pro Tag 
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Entdeckte D-Grid Probleme (2) 

•  Dokumentation der D-Grid-Ressourcen ist 
nicht einheitlich; man erhält nicht immer 
die gewünschten Informationen 

•  Die Behebung von Fehlern im D-Grid 
teilweise zu langsam. 

•  Übergeordnete Sicherheit und Monitoring 
fehlt D-Grid-weit oder ist unzureichend 
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Agenda 

•  Einstein@Home im Grid 
–  Voraussetzungen und Deployment 
–  Ablauf und Fehlermonitoring 
–  Statistiken 

•  System Biologie Genom Analysen im 
Grid  

–  Project/Job/Applikations Typen 
–  Sicherheit 
–  Statistiken 

•  Auswirkungen des Produktionsbetriebs 
auf das D-Grid 

•  Produktionsbetrieb für Genom- und 
LISA-Grid 
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Production Grid: Positive Wirkung! 

•  Wir haben entscheidend zur Erhöhung der 
Zuverlässigkeit der Globus-Ressourcen im D-
Grid beigetragen 

•  Die Erfahrungen von Einstein@Home & den 
System Biologie bzw. Genom Analysen sind in 
das D-Grid-Betriebskonzept eingeflossen. 

•  Wir stärken das Vertrauen ins Grid, weil wir es 
erfolgreich nutzen, und sind dadurch 
Ansprechpartner für Interessenten geworden. 
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Was wir noch erreichen wollen (1) 

•  Portierung der Job-Kontrolle für einstein@home 
und genom auf andere Grid-Middlewares (gLite, 
Unicore und Condor) 
–  Abwicklung der Job-Kontrolle über das GAT / SAGA 
–  Erstellung einer generischen Job-Kontrolle für 

Taskfarming-Applikationen 
•  Weitergabe unserer Erfahrung an neue Grid-

Nutzer 
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Was wir noch erreichen wollen (1) 

•  Portierung der Job-Kontrolle für einstein@home 
und genom auf andere Grid-Middlewares (gLite, 
Unicore und Condor) 
–  Abwicklung der Job-Kontrolle über das GAT / SAGA 
–  Erstellung einer generischen Job-Kontrolle für 

Taskfarming-Applikationen 
•  Weitergabe unserer Erfahrung an neue Grid-

Nutzer 

BA für Arbeit stellt uns 
evt. idlende 

Ressourcen zur 
Verfügung 
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Agenda 

•  Einstein@Home im Grid 
–  Voraussetzungen und Deployment 
–  Ablauf und Fehlermonitoring 
–  Statistiken 

•  System Biologie Genom Analysen im 
Grid  

–  Project/Job/Applikations Typen 
–  Sicherheit 
–  Statistiken 

•  Auswirkungen des Produktionsbetriebs 
auf das D-Grid 

•  Produktionsbetrieb für Genom- und 
LISA-Grid 
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Virtuelles Forschungsnetz 

•  Erste Ausbaustufe: Zugang für System Biologie 
bzw. Genom- und LISA-Forschungsgruppen 

•  Portal als „Entry Point“ für Forscher/innen 
•  Modularer Ansatz, um später auch anderen 

Forschungsgruppen Einrichtung eines virtuellen 
Forschungsnetz zu ermöglichen 

•  Zusammenführung von CPUs und 
Speicherressourcen in ein Grid (Nutzung D-Grid-
Technologie) 
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Virtuelles Forschungsnetz: Angebot 
spezieller Dienste über Portlets 

•  Portlet zur generischen Submission und Monitoring 
(nicht) nur von Taskfarming-Jobs 
–  Anschluss an das Grid über GATLET (www.gatlet.de) 
–  Auswahl der Ressource(n), Executable, Anzahl in Queue, 

Anzahl im Executing, Speicherort Checkpoints, etc... 
•  Portlet zum Suchen und Anschauen von Daten 
•  Portlets als virtuelle Informationsbörsen für LISA- und 

Genomforschungs-Informationen 
•  Portlet zur Generierung von Grid-Workflows 
•  Portlets zum Streaming von Videos 
•  Portlet für Video-Conferencing und virtuelles White 

Board (Nutzung der DFN-Dienste) 
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Was wir noch erreichen wollen (3) 

Aus unserer Sicht  
„Nice to have” 
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Was wir noch erreichen wollen (3) 

Aus unserer Sicht  
„Nice to have” 

 

(aber in diesem Rahmen nicht zu leisten) 
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Benchmarking-Adaptor 

•  Anwender soll für seine Applikation 
Benchmarking-Informationen erhalten 
– Welche Ressource ist für die Applikation am 

besten geeignet? 
–  Informationen zur CPU-Ausnutzung (inkl. 

Speed), Memory, Network-IO, Disk-IO 
•  Entwicklung erfordert guten Kontakt zu 

den Grid-Admins; wir haben diesen. 
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Benchmarking-Graphen 

CPU 

Memory 

Network IO 

Disk IO 
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 Ausbau Produktionsbetrieb 

•  Umstellung auf andere Middlewares bringt 
Produktionsbetrieb für diese Ressourcen 

•  Wir zeigen, dass auch ein Unicore- und gLite-
Grid stabil sein kann, und schaffen damit 
Vertrauen für das Grid 
–  Nur ein stabiles Grid schafft einen realen Mehrwert 

auch über das D-Grid hinaus und weckt das Interesse 
der Industrie (Nachhaltigkeit) 

•  Ein generisches Portlet (nicht) für Taskfarming-
Applikationen kann auch von anderen Nutzern 
verwendet werden 
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Gewinnung neuer Nutzer 

•  Unterstützung neuer Nutzer bei 
„Gridifizierung“ ihrer Anwendungen 
– Wir stellen Kontakt zu Grid-Admins her; Grid-

Admins kennen uns schon 
– Grid-Beratung basierend auf unseren 

umfangreichen Erfahrungen 
– Zur Verfügungstellung des halbautomatischen 

Deploymentmechanismus der 
Einstein@Home-Jobs 
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Potentielle Interessenten 

•  16 EraSysBio + Konsortien 
– 80 Arbeitsgruppen weltweit 
– ca. 1000 beteiligte Wissenschaftler 

•  LISA-Konsurtium in Deutschland und 
Europa. 
– 14 Arbeitsgruppen europaweit 
– ca. 50 beteiligte Wissenschaftler 
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„Grid-Sekretariat“ 

•  Anlaufstelle für neue Grid-Interessenten 
•  Muss kompetent besetzt sein 
•  Zwei „Standorte“:  

– Heidelberg,  
– Berlin/Potsdam 

•  Unterstützung für Grid-Nutzung 
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Management via TMF 

•  Aktiv Informationen an potenzielle Interessenten 
weitergeben 

•  Die TMF als übergeordnete Anlaufstelle neben 
der D-Grid-GmbH etablieren 

•  TMF bietet die Möglichkeit aktiv auf Startups und 
Forschungsinstitute zuzugehen 

•  Erstellung einer Bibliothek von Fallbeispielen 
und Entwurf möglicher Szenarien 

•  “Forum Grid“-Veranstaltung des TMF erweitern 
•  Wenn eine Arbeitsgruppe sich für Grid-

Computing entscheidet, TMF als Anlaufstelle 
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Warum schon erfolgreiche 
UseCases ins WissGrid? 

•  Unsere Erfahrungen kommen WissGrid 
direkt zu Gute 

•  Wir haben bewiesen, dass es geht. Man 
vertraut uns, und damit WissGrid, wenn es 
ums Grid geht 

•  Leuchtturm-Projekte sind immer gut für die 
Außenwirkung eines Projektes 
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Budget / Laufzeit 
2010 
(k€) 

2011 
(k€) 

2012 
(k€) 

Berlin/ 
Potsdam 

55 56 57 

Heidelberg 55 56 57 

TMF 
 

45 46 47 

Gesamt 155 158 161 
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Budget / Laufzeit 

2010 
k€ 

2011 
k€ 

2012 
k€ 

2013 
k€ 

2014 
k€ 

Berlin/ 
Potsdam 

55 56 57 58 59 

Heidel- 
berg 

55 56 57 58 59 

TMF 45 46 47 48 49 

Gesamt 155 158 161 164 167 

Gesamtkosten 
805 k€ 
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Abstract 
 
 
Die D-Grid Initiative stellt Bundesweit derzeit >30.000 Rechencores insgesamt 36 Community-Projekten zur 
Verfügung. Insgesamt wurden bisher in 3 „Calls“ und mehreren Infrastruktursonderinvestitionen ca. 134 
Millionen Euro investiert. Auf den Resourcen laufen mehrere sogenannte Middlewares. Die Auslastung der 
Ressourcen die mithilfe der Middleware Globus benutzt werden (~70% der total installierten Leistung) beträgt 
praktisch mittlerweile 100%. Im wesentlichen nutzen zwei Usecases diese Resourcen zu ca. 98%: Im 
astrophysikalischen Bereich sind dies Gravitationswellenanalysen mittels der einstein@home-Jobs vom Max-
Planck-Institut für Gravitationsphysik Albert-Einstein-Institut (AEI) und sowie Genomanalysen der 
Biophysikalischen Genomik, BioQuant/DKFZ. Beide nehmen derzeit mehr als 150.000 CPU-Stunden auf den 
Globus-Ressourcen im D-Grid auf. Vom wissenschaftlichen Standpunkt sind diese Rechnungen und Analysen 
von großer Bedeutung wie sich an der ansteigenden Zahl an Publikationen zeigt. Hinter den zwei hierbei 
verwendeten Nutzerkennungen verbergen sich dabei mehrere Nutzer die durch A. Beck-Ratzka und T. A. Knoch 
in Kooperationsprojekten gebündelt sind, die entweder einzelne Applikationen und/oder ganze Pipelinesysteme 
benutzen. Dazu gehören auch Nutzer die u.a. in nationalen, europäischen bzw. internationalen Konsortien für 
den Informatikpart zuständig sind. Im astrophysikalischen Fall handelt es sich dabei um 10 Nutzer/Projekte, im 
biomedizinischen Fall sind dies international mittlerweile ca. 200 Nutzer/Projekte (180 hierbei durch die 
Nutzung einer sog. Assoziation Pipeline, die von äußerst wichtiger diagnostischer Relevanz ist). Die Stärkung 
des Standorts Deutschland durch die erfolgreiche Nutzung im Produktionsbetrieb hat einerseits die Machbarkeit 
einer funktionierenden Grid-Infrastruktur für die Globus Ressourcen-Betreiber gezeigt und andererseits durch 
die Schaffung wissenschaftlich hoch-relevanter Ergebnisse zu einer damit verbundenen forschungspolitischen 
Stärkung geführt. Beides kann nicht hoch genug eingeschätzt werden, da beide Usecases vor allem auch im 
internationalen Vergleich eine herausragende Stellung einehmen – faktisch gehören sie mittlerweile zu den 
größten Nutzern von Rechenzeit weltweit. 

Der große Erfolg der zwei Usecases Gravitationswellenanalyse und Genomanalyse hat die Ressourcen bezüglich 
der Globus basierten Infrastruktur zu nahezu 100% ausgeschöpft Er basiert auf unabhängig voneinander 
entwickelten Komponenten, welche die Middleware in eine produktive Umgebung integrieren, und damit ein 
Produktionsgrid erst ermöglichen. Dies ist einzigartig im D-Grid-Umfeld. Die Personalkapatzität von A. Beck-
Ratzka und T. A. Knoch sind aufgrund der Unterstützungsanforderungen von weiteren/neuen Nutzern zu 100% 
ausgereizt. Folglich stoßen wir in Bezug auf i) Rechenzeit für unsere eigenen Projekte sowie die neuer Nutzer, 
ii) die Unterstützung und Anwerbung neuer Nutzer, sowie iii) entsprechenden Unterstützung beim Management 
in Hinblick auf Daten Sicherheits/Vertraulichkeit, SLAs und Coaching, an die Grenze unserer bisher 
existierenden Möglichkeiten. Die entsprechende Projektanforderungen bezüglich Rechenleistung sind klar durch 
die entsprechenden Projekterfolge gegeben, d.h. dass über die Laufzeit der D-Grid Infrastruktur bis 2014 
massive Anforderungen über den bisher für uns zugänglichen Rahmen hinaus bestehen. Anfragen von neuen 
Nutzer gibt es von 10 weiteren im astrophysikalischen (Berliner Raum) und 50-60 weiteren im biomedizinischen 
Bereich (Raum Heidelberg), die uns als verläßliche bzw. erfahrene Garanten für erfolgreiche Hoch-Durchsatz 
Gridnutzung ansehen, aber entsprechende Unterstützung brauchen. Zusätzlich gibt es auch Anfragen von 
mehreren nationalen und internationalen Verbünden, die genau solche Komponenten wie die unsrigen sofort 
benutzen würden. Darüberhinaus besteht in diesem Zusammenhang der Bedarf an weiteren Lösungen im 
Datensicherheits- und Vertraulichkeits-Bereich, die durch diese Bereiche konkret angefordert werden, was mit 
entsprechendem Coaching und Management einhergehen muss und immer wieder von uns eingefordert wird. 
Wir sind fest davon überzeugt, dass mit dem im folgenden beschriebenen Vorschlag nicht nur diese 
Flaschenhälse beseitigt werden können, sondern auch die Nachhaltigeit und damit der Erfolg des gesamten D-



Grid Projektes massiv gestärkt werden kann! 

Ein weiterer Aspekt der produktiven Usecases ist, dass erst mit diesen die Grid-Ressourcen richtig für den 
Produktionsbetrieb getestet werden können. Die Problematik im DGUS-Ticket 853 beispielsweise ist ein 
Problem, dass erst durch produktive Usecases aufgedeckt wird Die Globus basierten Grid-Ressourcen im D-Grid 
sind durch die beiden produktiven Usecases Gravitationswellenanalyse und Genomanalyse stabiler geworden. 
Durch die in im Rahmen dieses Projektes geplante Erweiterung der Usecases auf gLite- und Unicore-Ressourcen 
würden auch die Betreiber dieser Ressourcen enorm profitieren, weil es damit auf diesen Ressourcen zu einem 
Produktionsbetrieb kommen würde.	
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