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Resumen: En ambientes de computaciéon de alto rendimiento (HPC por sus siglas en inglés de High Performance
Computing), una de las tareas mds dificiles, tanto para los administradores de sistemas como para los usuarios finales, es
preparar el ambiente de trabajo (e.g., configuracién del clister) y resolver las dependencias de software. En este contexto,
este trabajo propone una solucién de software, basada en la moderna tecnologia de contenedores Docker, para construir
un cldster HPC virtual con computadores personales de manera simple y automadtica, particularmente para trabajar bajo
el paradigma de paso de mensajes con el estindar MPI (Message Passing Interface). La solucion de software propuesta,
se despliega de forma automatizada en virtualmente cualquier ambiente que soporte la instalaciéon de la herramienta
Docker, permite cubrir multiples casos de uso y provee flexibilidad en cuanto a requerimientos de software, hardware
y disponibilidad de equipos de cdmputo. Para demostrar la flexibilidad y conveniencia de la solucién propuesta, en este
trabajo presentamos dos versiones de instalacién: uno con el sistema operativo Alpine y libreria de comunicacién MPICH,
y el segundo utiliza el sistema operativo Ubuntu y la libreria de comunicacién OpenMPI. Para evaluar la efectividad
de la solucién propuesta, se realizan pruebas con ambas versiones en dos ambientes de prueba: usando una red local
(con tres computadores conectados con Ethernet) y usando cinco nodos virtualizados. Los resultados demuestran que la
solucién desarrollada puede ser desplegada eficientemente en distintos ambientes (real y virtualizado), lo que la hace
ideal para fines académicos.

Palabras Clave: Cluster HPC; Contenedores; Docker; Instalacion Automatica; MPI.

Abstract: On High Performance Computing (HPC) environments, one of the hardest tasks for system administrators
and developers, is to prepare their working environment (e.g., building and configuring a cluster) and resolve software
dependencies. In this context, this work proposes a software solution based on the modern Docker container technology,
to build a virtual HPC cluster in a simple and automated way using personal computers, particularly to work with the
MPI (Message Passing Interface) standard. Our proposed software solution, can be deployed in an automated way in any
environment that supports the Docker run time installation. It allows to cover multiple use cases and provides flexibility
in terms of software requirements, hardware, and computer equipment availability. To demonstrate the flexibility and
convenience of the proposed solution, we develop two versions of possible installation: one with Alpine operating
system and MPICH and the second one with Ubuntu operating system and OpenMPI. To evaluate the effectiveness
of the proposed solution, we test both versions in two different scenarios: one built with a local network (with three
computers connect through Ethernet) and the other one with five nodes in virtual machines. Results demonstrate that
the developed solution can be deployed efficiently across different environments (real and virtualized), which makes it
ideal for academic purposes.

Keywords: HPC Cluster; Containers; Docker; Automatic Installation; MPL

I. INTRODUCCION computadores, y de software especializado como librerias de
paso de mensajes (e.g., MPI, OpenMP) y manejadores de colas
(e.g., Torque, Slurm). En ambientes HPC, por un lado, una de
las tareas mas dificiles es preparar el ambiente de trabajo (e.g.,

La computacién de alto rendimiento (HPC por sus siglas
en inglés de High Performance Computing) implica el uso
de plataformas multi-procesadores, particularmente cldsters de
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construccion y configuracion del clister) y resolver las depen-
dencias de software. Generalmente encontramos conflictos en
las versiones del software, asi como con las caracteristicas del
sistema relacionadas con, por ejemplo, el sistema operativo,
librerias, kernel; lo que conlleva a la instalacién, en los
recursos computacionales, de multiples versiones de software
y librerias especializadas. En consecuencia, se incrementa la
complejidad de las tareas de los administradores del sistema
y la inconformidad de los usuarios del ambiente de HPC, al
tener que modificar y recompilar sus aplicaciones para que se
ejecute en el ambiente HPC disponible.

Por otro lado, es comin en un ambiente de clister HPC que
los usuarios y desarrolladores pretendan disponer, de manera
exclusiva, de los recursos computacionales. Esto representa
limitaciones, si las aplicaciones se ejecutan por mucho tiempo,
privando al resto de los usuarios de su uso. Herramientas,
como el planificador de tareas Slurm, evitan que procesos
mal programados utilicen los recursos indefinidamente. Sin
embargo, ain con estos mecanismos de control, es posible
que estos procesos errdticos afecten el estado del cluster,
impidiendo que futuros procesos funcionen con normalidad y
generan la necesidad de auditar el sistema e incluso de causar
interrupciones en el servicio.

La reciente tecnologia de contenedores, y en particular, de
contenedores Docker, se presenta como una solucién potencial
para simplificar el despliegue y administraciéon del hardware
y software requeridos para construir un clister HPC. Docker
es una plataforma amigable y muy popular, para ejecutar y
administrar contenedores Linux. De hecho, actualmente, la
vasta mayoria de herramientas provistas en contenedores, estan
empaquetadas en imdgenes Docker. La naturaleza declarativa
de la herramienta Docker y el aislamiento de procesos me-
diante el uso de contenedores 1xc!, permite entonces definir
un ambiente de cldster que funcione de manera ininterrumpida,
posea alta disponibilidad, y mds importante atin, que permita
que el estado del clister sea replicable e independiente del am-
biente en el que es desplegado. Esto permite que un ambiente
de cluster pueda coexistir a la par de otras instancias del mismo
con otras herramientas o configuraciones especializadas. Otro
aspecto importante es que esta automatizacién abstrae las
dificultades y necesidad de conocimiento técnico y costos de
hardware requerido para implementar un ambiente de HPC.

Dados esos beneficios, recientemente existen varios trabajos
que proponen el uso de contenedores Docker para el desplie-
gue y configuracién de clisters HPC [1]-[8]. Sin embargo,
estas soluciones presentan limitaciones por ser de dmbito de
aplicacién especifico y ofrecer una integracién muy pobre de
diversas tecnologias de HPC.

Con la intencién de sobreponer tales limitaciones, en este
trabajo de investigacion proponemos una solucién de software,
basada en contenedores Docker, para construir un cldster
HPC virtual con computadores personales. La solucién pro-

I LXC es una interfaz de espacio de usuario para las caracteristicas
de contenerizacion del kernel de Linux. A través de una poderosa API y
herramientas simples, permite a los usuarios de Linux crear y gestionar
facilmente contenedores de sistemas o de aplicaciones.
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puesta ofrece varios ambientes de desarrollo y prueba de
programas que se desenvuelven en el dmbito de la com-
putacién distribuida, computacién paralela y computacion de
alto rendimiento, particularmente bajo el paradigma de pase
de mensajes con el estindar MPI (Message Passing Interface).
La solucién propuesta permite desplegar un ambiente de
clister HPC a usuarios o desarrolladores que no cuenten
con los recursos, tiempo o experiencia para conceptualizar,
implementar y mantener un ambiente de cldster para el de-
sarrollo de aplicativos que aprovechen un ambiente con estas
caracteristicas.

Nuestra solucién extiende el trabajo propuesto en [5] y modi-
fica e integra las soluciones parciales disponibles en [9], [10];
aprovechando la caracteristica de auto-escalamiento de los
servicios de descubrimiento y la herramienta de virtualizacién
liviana de Docker. La solucion propuesta se despliega de forma
automatizada en virtualmente cualquier ambiente que soporte
la instalaciéon de la herramienta Docker. Esta solucién estd
compuesta de varias imagenes, cuyo alcance cubre multiples
casos de uso y provee flexibilidad en cuanto a requerimientos
de hardware, disponibilidad de equipos y necesidades del
ambiente de desarrollo. En este trabajo presentamos el proceso
detallado de construccion de los contenedores y las diferentes
alternativas desarrolladas e integradas, asi como las nuevas
posibilidades que la solucién resultante permite. Se especifican
las consideraciones que se deben tomar al crear una imagen
Docker y los pasos necesarios para desplegar un clister HPC
con nodos MPI, sobre un grupo de computadores personales.
Nuestro objetivo es proveer la estrategia metodolégica detras
de nuestra solucién, de manera que otros interesados puedan
adaptarla a diferentes requerimientos del sistema. Las variantes
que definen los ambientes que ofrece esta solucién forman
parte de un mismo proyecto dentro de un repositorio de Docker
Hub [11], en donde cada variante (imagen de Docker y cédigo
fuente) tiene un conjunto de herramientas completamente
diferente una de la otra. Sin embargo, la arquitectura de
despliegue se mantiene: un nodo maestro y N nodos esclavos.

Para evaluar el desempefio de la solucién propuesta, realiza-
mos una serie de pruebas de benchmarking comparando las
versiones desarrolladas en diferentes ambientes: usando una
red local (con tres computadores conectados con Ethernet) y
usando cinco nodos virtualizados. Los resultados demuestran
que la solucién desarrollada puede ser desplegada eficiente-
mente en distintos ambientes (real y virtualizado), lo que la
hace ideal para fines académicos.

II. COMPUTACION DE ALTO RENDIMIENTO Y
CONTENEDORES: PRELIMINARES

El término High Performance Computing (HPC), deriva de
la utilizacién de equipos de computacién y de procesamiento
de datos en paralelo para resolver problemas computacionales
complejos. Hoy dia, se utiliza para resolver problemas avan-
zados, investigacion cientifica, realizar predicciones del clima
a través de modelado, simulacion y andlisis de los datos. Los
clisters HPC son cominmente denominados Supercomputa-
dores, dada la enorme capacidad de procesamiento que poseen.
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En el mundo de HPC, uno de los paradigmas mas usados para
la implementacién de las aplicaciones distribuidas y paralelas
es el de pase de mensajes. En este contexto, el estindar MPI
se destaca como una de las tecnologias mds cominmente
usadas para software cientifico, generalmente escrito en C/C++
y Fortran. MPI estd disenado para soportar el modelo de
programacion paralelo SPMD (Single Process Multiple Data),
bajo el paradigma maestro-esclavo: un Unico programa se
ejecuta en todos los nodos, cada uno procesando diferentes
datos (nodos esclavos), bajo la coordinacién de un coordinador
(nodo maestro).

Sin embargo, desplegar un clister MPI para HPC puede re-
sultar una tarea retadora, demandante de tiempo y dedicacion,
por parte de los administradores de sistemas, para satisfacer
las necesidades de los usuarios, muchas veces requiriendo
distintas versiones de las diversas librerias existentes. De aqui,
la necesidad de proveer soluciones capaces de abstraer la difi-
cultad de tales tareas de administracion, de manera automatica,
simple y eficiente. La reciente tecnologia de contenedores,
y en particular de Docker, se presenta como una alterna-
tiva atractiva. Docker permite crear contenedores Linux para
encapsular aplicaciones y sus respectivas dependencias para
poder ejecutarlas, aliviando al usuario final de dichas tareas, y
en este caso a los administradores de sistemas de HPC. Docker
ademads permite “orquestar” (i.e., controlar la ejecucién de un
conjunto de contenedores con un fin especifico) aplicaciones
seccionadas en microservicios a través de su herramienta
Swarm, que crea al momento de su ejecucién un clister de alta
disponibilidad, para mantener en linea la aplicacién en todo
momento. Swarm también permite la adicién y sustraccién
de nodos, sin perder su estado, siempre y cuando exista un
quorum de (n/2) + 1 nodos®> (siendo “n” la cantidad de
computadores pertenecientes al Swarm) que estén declarados
como Managers del clister de alta disponibilidad.

III. TRABAJOS RELACIONADOS

Actualmente, existen trabajos que exploran las posibilidades
que introduce la herramienta Docker en el campo de la
computacién de alto rendimiento. En [4] los autores presentan
un estudio comparativo entre el uso de maquinas virtuales y
contenedores Docker para desplegar aplicaciones HPC, usando
benchmarks bien conocidos. Sus resultados confirman las
ventajas y beneficios que representan ambas técnicas en el
mundo de HPC. Otros trabajos se concentran en mostrar cémo
se puede integrar ambientes de MPI en clister HPC a través
de contenedores Docker [7].

Otros estudios mds relacionados a este trabajo proponen
soluciones para desplegar clister de HPC con contenedores
Docker. El trabajo presentado en [1] describe una solucién con
contenedores Docker para encapsular el ambiente de los nodos
de un cluster, que al igual que nuestra solucién, ofrece auto es-
calamiento de nodos y permite que varias instancias del cldster
pueden coexistir. Sin embargo, difiere de nuestra solucién en
los siguientes aspectos: (i) fue ejecutado y concebido para

2Documentacién sobre Algoritmo de consenso Raft: https:/docs.docker.
com/engine/swarm/raft
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hardware de cludster, en lugar de computadres personales; (ii)
utiliza la red bridge; (iii) utiliza cénsul, un servicio distribuido
de descubrimiento de servicios, para mantener la lista de nodos
activos/conocidos en el archivo de host de mpi; el servicio
estd presente fuera de la solucidn, es decir, no esta dentro de
los contenedores; (iv) no posee soporte de almacenamiento
centralizado; y (v) no utiliza un orquestador de contenedores,
ni servicios, no estd integrado ni automatizado el proceso de
despliegue del cldster; sélo estd automatizado el proceso de
construccién del ambiente.

En [2] se realiza un andlisis investigativo y exhaustivo sobre
las implicaciones y decisiones técnicas, que conlleva desplegar
un ambiente de HPC basado en contenedores de Docker,
sin embargo plantean la implementacién del concepto en un
trabajo posterior [12]. Similar a nuestra propuesta, este trabajo,
utiliza los contenedores de Docker para encapsular el ambiente
de los nodos y un script de inicializacién de los nodos. Las
principales diferencias son: (i) la solucidon fue ejecutada y
concebida para hardware de cldster; (ii) presenta un andlisis
mads profundo sobre el impacto de Docker sobre el rendimiento
en comparacién con el hypervisor kvm y concluye que el
overhead entre un ambiente con contenedores y uno real,
es minimo; (iii) soporta dos arquitecturas para el manejo
de los procesos de MPI, una con un contenedor por nodo
y otra con un contenedor por proceso (similar a nuestra
solucién propuesta); (iv) usan el benchmark de la libreria
LINPACK [13]; (v) no utiliza un orquestador de contenedores,
ni servicios, no estd integrado ni automatizado el lanzamiento,
s6lo la construccién del ambiente; y (vi) no posee soporte de
almacenamiento centralizado.

Los autores del trabajo presentado en [3], a diferencia del
presentado en [2], determinaron en sus estudios (y en base
a otros estudios previos referenciados en su trabajo) que si
existe un cuello de botella al ejecutar trabajos de MPI en
ambientes de multiples contenedores. Por lo que decidieron
estudiar y diagnosticar las causas de este overhead, para luego
desarrollar una libreria que permita a los procesos de MPI
comunicarse a través de memoria compartida, en lugar de por
mensajes de red. Ese proyecto, al igual que los anteriores
mencionados y el nuestro, utiliza contenedores Docker para
encapsular el ambiente de los nodos. Las principales diferen-
cias con nuestra solucién son: (i) fue ejecutado y concebido
para hardware de clister, especialmente para ambientes en
la nube; (ii) usa Runtime Privilege3, lo que permite darle
accesos al contenedor a todos los dispositivos y procesos del
host; esto podria utilizarse en la solucién propuesta en este
trabajo, para darle acceso al contenedor (un nodo MPI como
el maestro) al demonio de docker (encargado de desplegar
la solucién); un beneficio de ésto, seria que le otorgaria al
maestro la capacidad de desplegar, apagar o destruir nodos
del cldster sin tener que salir de la sesién o de la instancia
de cluster; en el caso del trabajo presentado en [3], se utiliza
esta caracterfstica para darle acceso a los contenedores a los
dispositivos infiniband, esto para obtener las capacidades de

3Documentacién sobre Runtime Privilege: https://docs.docker.com/engine/
reference/run/#runtime- privilege-and-linux-capabilities
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acceso a memoria compartida mencionadas anteriormente.

Un trabajo reciente en el contexto de procesamiento de
imagenes de teledeteccion [14] utiliza la tecnologia Docker
para implementar un entorno HPC, necesitando solamente
5 minutos en la configuracién de 16 servidores (clusters)
en comparaciéon de un dia de trabajo en una configuracion
manual. La arquitectura consiste en un administrador de flujo
de trabajo, un administrador de recursos y un calendarizador.
En [15], los autores proponen Sarus, una herramienta para
sistemas HPC que crea una instancia de contenedores con
muchas funciones a partir de imdgenes de Docker. Administra
completamente el ciclo de vida del contenedor al extraer
imigenes de los registros, administrar el almacenamiento de
imagenes, crear el sistema de archivos raiz del contenedor y
configurar hooks y espacios de nombres.

El proyecto presentado en [5] trata sobre una imagen
basada en alpine con la implementacién de MPICH, lla-
mada alpine-mpich. El estudio de la arquitectura de
esta solucién permitié desarrollar mds a fondo la imagen
generada en el presente trabajo, llamada ubuntu-openmpi.
En nuestra propuesta se utilizan algunas aspectos de [5] tales
como el auto escalamiento de nodos, el uso de un script de
inicializacién de los nodos, la posibilidad de la coexistencia
de instancias del cluster, el uso de contenedores Docker para
encapsular el ambiente de los nodos, uso de un orquestador
de contenedores, servicios, y la integracién y automatizacién
del lanzamiento y la construccién del ambiente. Asi mismo,
difiere en los siguientes aspectos: (i) no posee soporte de
almacenamiento centralizado, de manera de que cuando se
requiera ejecutar nuevos scripts se debe volver a construir la
imagen de la solucidn; (ii) no posee soporte para ejecucion
de scripts en python; (iii) posee solamente un ambiente de
desarrollo de aplicaciones distribuidas (alpine linux con la
libreria MPICH). Mientras que la solucién aqui propuesta,
ademas de ofrecer ese mismo ambiente, ofrece una version
basada en Ubuntu con la libreria OpenMPL.

Se puede observar que la mayoria de los trabajos considerados
se enfocan en la optimizacién, puesta en produccién y el
rendimiento del cldster. Esto es deseable, sin embargo, todos
excepto el trabajo presentado en [5], requieren de hardware
especializado para su utilizacién. De alli el valor de nuestra
solucién, ya que es mds accesible y sencilla de utilizar, en
equipos de cdmputo de uso cotidiano.

IV. ARQUITECTURA DE LA SOLUCION PROPUESTA

La utilizacién de la herramienta Docker permite disefar un
clister con una arquitectura distinta a la de un cldster tradi-
cional, como puede observarse en la Figura 1. Ademds, ofrece
una manera mas ordenada de declarar los componentes de la
arquitectura. El script de lanzamiento utiliza el archivo de
despliegue para desplegar cualquier version del clister, en
nuestro caso alpine-mpich o ubuntu-openmpi, como
lo muestra la Figura 2. A continuacién se describe brevemente
los principales elementos de la arquitectura de un claster HPC,
desplegado en contenedores Docker.

docker-hpc
cluster instance

Docker Swarm

SSH Host 2
Client

\ Docker

vieux/sshfs
Storage Plugin

Host 1

{script_bearer)
Shared Server
Folder

» Local Volume | Local Volume

Docker ? *

Cluster Cluster
(Worker [/../shared

Node m Node
Host 3
.

I

Cluster Network
{overlay)

//" j‘ AN

Client 2

Host N

Client 1 Client N

Figure 1: Despliegue de una Instancia del Cluster a lo Largo
del Swarm

« Contenedores, servicios y stacks: Cada nodo es encap-
sulado en un contenedor que contiene todas las herramien-
tas necesarias para su funcionamiento, dandole autonomia
y aislamiento. Estos contenedores pueden pertenecer a
dos servicios, uno que despliega el nodo maestro y otro
que despliega un nodo esclavo junto con sus réplicas. A
su vez, estos servicios forman parte de un Stack. Un
stack es un grupo de servicios interrelacionados que
pueden compartir dependencias o pueden ser orquestados
para ser escalados en conjunto*. Ambos servicios pueden
ser desplegados automaticamente utilizando un archivo de
configuraciéon yaml en donde éstos son definidos. Esto
permite ademds que los servicios de los esclavos puedan
ser replicados a voluntad, agregando o disminuyendo
recursos al cldster.

docker-hpc.sh

Variables de
Entorno

docker-compose-
swarm-stack.yml

docker-hpc
Cluster
Instance

docker stack deploy...

Figure 2: Estructura del Script de Lanzamiento del Cludster

o Comunicacion: La comunicacién entre estos nodos se re-
aliza a través de una red virtual llamada red overlay,
nativa de la herramienta Docker, que segmenta la red de
manera logica. Sin embargo, ésta no necesariamente tiene
que ser local.

« Almacenamiento: Es deseable que en un ambiente de
clister exista un almacenamiento comin para todos los
nodos, de manera que los archivos fuente a ser ejecutados
de manera paralela, estén disponibles para cada uno de
ellos. Dado que los contenedores se ejecutan en diferentes
computadores en un Swarm, la capacidad de Docker de

4Documentacién  sobre Stack en Docker:

get-started/part5

https://docs.docker.com/
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montar volumenes (directorios locales del host que son
montados en una ruta dentro del contenedor) no podria
usarse como almacenamiento comun. Cada nodo tendria
una version local del punto de montaje diferente.
La centralizacién del almacenamiento en un Swarm no
es una caracteristica o funcionalidad nativa de Docker.
El desarrollo de dicha caracteristica se encuentra fuera
del alcance de este trabajo. Existen herramientas que
implementan este requerimiento y pueden instalarse en
forma de plugins de Docker, y dan soporte especializado
a diferentes plataformas como Amazon Web Services u
otros programas de orquestaciéon de contenedores como
Kubernetes’. Estos plugins, en la mayoria de los ca-
so0s, requieren una instalaciéon y configuracién que no es
amigable para usuarios inexpertos, o requiere de pasos
extra que aumentan la complejidad de la instalacién. Para
que esta solucién sea verdaderamente simple de utilizar
y portable, se eligi6 un complemento muy simple de
instalar y configurar: docker—-volume-sshfs [16]. Se
encarga de montar un directorio en un servidor remoto
a través de la herramienta sshfs, y lo hace disponible
como un volumen local para el uso de los contenedores
(nodos trabajadores).
Otro beneficio de utilizar este plugin es que es compa-
tible con el ambiente Playwithdocker, un sandbox
temporal para la ejecuciéon de proyectos que utilizan la
herramienta Docker y su orquestador Swarm. Permitiendo
desplegar la solucién de este proyecto en un par de
minutos. Es importante acotar que cuando el Swarm posee
un solo nodo, el script de lanzamiento le indica a los
nodos del cluster que utilicen un volumen local, ya que
no tiene sentido montar de manera remota un directorio
local.

A continuacién se describen las

disponibles en la solucién desarrollada.

diferentes versiones

V. IMAGENES DOCKER DESARROLLADAS: VARIANTES DE
CLUSTERS HPC

En este trabajo desarrollamos dos variantes de -cldsters
HPC, en cuanto a sistema operativo base y libreria de
paso de mensajes MPI implementada: alpine-mpich y
ubuntu-openmpi. Es importante destacar que en un
proyecto de Docker pueden existir diferentes etiquetas o tags
que permiten diferenciar las versiones entre si, de acuerdo
a criterios definidos por los desarrolladores como: tipos de
herramientas presentes en la imagen, configuracién, tamafio,
entre otros. Para diferenciar las imdgenes, se definié una
nomenclatura basada en los componentes y herramientas mas
importantes en cada una. La nomenclatura es la siguiente:

xxx-yyy[-pppl[-zzz], donde:
« xxx: describe el sistema operativo base.
« yyy: indica la principal herramienta o ambiente de trabajo
que se ejecutard al desplegar el cldster.
« ppp, zzz: representa la versiéon o acabado de la imagen
(por ejemplo: latest, base, onbuild).

SDocumentacién sobre plugins en Docker: https://docs.docker.com/engine/
extend/legacy_plugins/#volume-plugins
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Los pardmetros encerrados entre corchetes son opcionales.
Por ejemplo, la imagen con el sistema operativo Ubuntu,
con las herramientas OpenMPI y Slurm instaladas, se re-
presentaria como ubuntu-openmpi-slurm-latest, segiin esta
nomenclatura. A continuacién describimos las variantes que
forman parte del los de ambientes disponibles en nuestra
solucion.

A. Version alpine-mpich

Este ambiente despliega un clister con el sistema operativo
Alpine Linux®, una distribucién de Linux muy popular entre
los desarrolladores de imagenes para Docker [17], [18] y
los que necesitan una utilizacién 6ptima de recursos con un
minimo impacto en la seguridad y espacio en disco [19].

Sobre esta distribucién se realiza la instalacién de la imple-
mentaciéon del estandar MPI, MPICH en la versién 3.2. La
imagen correspondiente a esta version, se basa en la propuesta
en el trabajo presentado en [5] y disponible en [20]. A
la versién disponible en [20], se le hicieron adaptaciones y
extensiones para agregar funcionalidades y solucionar algunos
problemas presentados en el despliegue (e.g., el clister no
queda en el estado deseado, ya que el nodo maestro del
clister es incapaz de comunicarse con los nodos esclavos).
Las modificaciones realizadas se detallan a continuacién.

e Solucién de problemas de despliegue. Aunque la ima-
gen disponible en [20] estaba correctamente armada, al
desplegar el proyecto de acuerdo a la documentacidn, el
nodo maestro del clister no era capaz de comunicarse
con los esclavos. Este problema fue ocasionado porque el
script que mantiene actualizado el archivo de hosts, utili-
zaba la herramienta ns1lookup para mapear los esclavos
existentes en la red (overlay network). De acuerdo a la
documentacién de Docker’, para poder determinar cuales
son los hosts activos dentro de una overlay network, se
tiene que consultar al dominio tasks. <nombre del
servicio>. Sin embargo, ésto solo funcioné para un
maximo de 10 hosts. Al escalar el servicio por encima
de este numero, el resto de los nodos no podia ser
encontrado. Seguin algunas publicaciones, nslookup es
una herramienta considerada antigua y en algunos casos
obsoleta®?. En esos trabajos se recomienda que se sus-
penda su uso y en su lugar se utilice la herramienta dig,
que no posee la limitacién antes mencionada. Luego de
esta modificacion la instancia del cldster fue capaz de
reconocer todos los nodos de la red.

Soporte de ejecucion de scripts de python. Se instalaron
las versiones 2.7 y 3 del runtime de Python, junto con su
manejador de paquetes pip [21]. Finalmente, utilizando
pip, se instalé el mdédulo para ejecucion de tareas en
paralelo mpidpy [22].

Shttps://alpinelinux.org

https://docs.docker.com/network/overlay/#container-discovery

Shttps://www.linuxquestions.org/questions/linux-networking-3/why-
nslookup-is-deprecated-122337

“http://blog.smalleycreative.com/linux/nslookup-is-dead-long-live-dig-and-
host
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B. Version ubuntu-openmpi

A diferencia del ambiente anterior, en éste despliega un
clister con Ubuntu, un sistema operativo mas comercial que
Alpine Linux. En esta versidon se encuentra instalada la im-
plementaciéon OpenMPI. La imagen utilizada de base para
esta version, forma parte del proyecto Dispel 4Py disponible
en [10]. Las adaptaciones y modificaciones realizadas a ese
proyecto se describen a continuacion.

« Reduccién del tamafio en disco de la imagen original.
Se eliminaron diversos paquetes que no son necesarios
para la implementacién correspondiente en este trabajo,
permitiendo la creacion de una imagen mads ligera y
en consecuencia, mas facil de descargar en los nodos a
utilizar.

Correccién en la exclusién e inclusién de interfaces de
red para OpenMPI. La configuracién de OpenMPI en los
nodos carecia de pardmetros de configuracién de la capa
de envio de datos de mensajes MPI (BTL por las siglas
en inglés de Byte Transfer Layer) para interfaces TCP,
causando hangups (interrupcién de envio de mensajes) en
MPI, al no “saber” qué interfaz utilizar para poder enviar
y recibir los mensajes en paralelo. También se realiz6 la
configuracién en todos los nodos, de la interfaz a utilizar
para los mensajes de control Out-of-band (OOB).
Limitacién de los procesos multi-hilo: Se estableci6 la
configuracién necesaria para que OpenMPI no trabaje en
modo multi-hilo y permita dedicacién exclusiva de sus
nodos.

Igual a lo corregido en la imagen de Alpine Linux, los
nodos no eran capaces de interconectarse por una falla en
la resolucién de nombres y hosts. La falla se corrigié de la
misma manera que para la imagen de alpine-mpich.
Luego de estudiar el funcionamiento de la imagen de
alpine-mpich, se desarrollaron una serie de scripts
que le permiten a la instancia de esta imagen, mantener
actualizado el archivo de hosts a medida que los nodos se
incorporan o son eliminados del cldster.

Luego de haber culminado con el desarrollo de las imagenes,
para realizar pruebas y comprobar el correcto funcionamiento
del claster desplegado, se utilizaron dos programas sencillos
de prueba: mpi-hello-world.py y ring.py. Estos pro-
gramas se ejecutaron para probar la conectividad de los nodos
esclavos con el maestro (mpi-hello-world.py) y para
probar el correcto funcionamiento del envio y recepcién de
mensajes (en ring. py los nodos se comunican siguiendo una
topologia l6gica de anillo). Dichos programas resultaron en
ejecuciones exitosas, lo que permitié proseguir al despliegue
de la solucion y ejecucion de pruebas sintéticas para evaluar el
rendimiento, cuyos resultados se encuentran en la Seccién VII.

VI. DESPLIEGUE DE LA SOLUCION

En esta seccién se describen los pasos a seguir para que
un usuario pueda instalar, desplegar y utilizar un cldster en
sus equipos personales. Antes de realizar el despliegue de
alguna de las versiones disponibles en nuestra solucién, es
necesario instalar una versién de Docker superior a 1.13

(preferiblemente 18.06 en adelante). Si se quiere aprovechar
el poder de computo de varios hosts, el programa debe estar
presente en todos ellos, para aprovechar el orquestador de
contenedores Docker Swarm!?. Adicionalmente se requerird
que al menos uno de los nodos cuente con un servidor
ssh activo. Finalmente se deben seguir los pasos que se
muestran a continuacién para asegurarse de que el plugin de
almacenamiento esta instalado y funciona correctamente.

A. Preparacion del Ambiente

Para explicar el proceso de despliegue se usaran dos maquinas:
bob y alice. Ambas corriendo el sistema operativo Linux.
bob albergard un contenedor con el nodo maestro del cldster
(y es el que debe tener un servidor ssh activo de manera
nativa) y alice hospedard los contenedores ejecutindose
como nodos esclavos (debe poder tener acceso como cliente
al servidor ssh, esto es necesario para que el plugin funcione
correctamente). En la Figura 3 se ejemplifica este proceso.
bob posee un archivo cureofcancer.c, al cual alice
quiere tener acceso para utilizarlo dentro de sus contenedores,
ademds desea que los cambios sean persistentes. Utilizando el

plugin de almacenamiento podra hacer disponible ese direc-
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torio remoto a otros contenedores locales, debido a que este
crea un volumen local de docker que mantiene los cambios
en la computadora de bob luego de que los contenedores de
alice hayan sido destruidos.

SSH Server
/home/bob/shared

cureofcancerc

Bob
192 168.1 28

/home/alice/ ssh

SSH keys

Alice
192.168.1.27

Figure 3: Elementos Presentes en los Hosts para Instalacion
del Plugin

En la méquina cliente (alice) se deberdn ejecutar los sigu-
ientes comandos:

1) ssh-keygen

2) ssh-copy-id bob@192.168.1.28

3) docker plugin install
-—-grant-all-permissions vieux/sshfs
sshkey.source=/home/alice/.ssh

docker volume create -d vieux/sshfs -o
sshcmd=bob@192.168.1.28:/home/bob/shared
sshvolume

docker run -it -v sshvolume:/brilliant
busybox 1ls /brilliant

4)

5)

La secuencia de comandos anterior, en el caso de las maquinas
bob y alice, deberd generar la siguiente salida (obviando
la salida de los comandos de instalacién):

alice@client /home/alice $

cureofcancer.c

10https://docs.docker.com/get-started/part4/#prerequisites
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B. Pasos para Levantar el Clister HPC

Continuamos utilizando como referencia los computadores de
boby alice.

1) Iniciar el Swarm en el host que posee el servidor
ssh activo (bob) con la orden docker swarm init;
si éste posee mds de una interfaz de red deberd
especificar cudl desea utilizar mediante el pardmetro
——advertise—-addr string, en donde string
debera ser la direcciéon ip o el nombre de la interfaz. Si
se desea utilizar los recursos de varios equipos, cada uno
deberd unirse al Swarm previamente creado utilizando el
token generado por bob en este paso (ver Figura 4).
Clonar el cédigo del repositorio que contiene las ver-
siones de la solucién, disponible en [11] en el nodo
que posee el servidor ssh activo (bob). El script de
lanzamiento permite elegir y lanzar posteriormente alguna
de esas versiones (ver Figura 5).

2)

[alice@client ~]$ docker swarm join --token SWMTKN-1-3hdjmpjl4cfucusaolgz6o
6uvnz4qveholfegq3ynvtg6srhnx-7uhxmapabglv4ni47656yfj3m 192.168.1.28:2377
This node joined a swarm as a worker.

[alice@client ~]$ i

Figure 4: Agregando Nodos al Swarm
3) Como se detalla en la documentacién del reposito-
rio de este proyecto [23], el script docker-hpc.sh
sin pardmetros, desplegard un cldster con el ambiente
Alpine Linux y la implementacién del estandar MPI,
MPICH, provisto de un maestro y cuatro nodos esclavos
(Figura 5). En caso de que se quiera modificar las
imdgenes que componen a los ambientes de la solucién,
serd necesario modificar el usuario y repositorio en el
archivo de configuraciéon docker-hpc.conf y proveer
los pardmetros para construir y subir la imagen al nuevo
repositorio de DockerHub.
Al finalizar la descarga o construccién y publicacién de
la imagen, el script esperard a que el nodo maestro esté
disponible (Figura 6) y se autenticard automdticamente
utilizando las 1llaves SSH presentes en el directorio de
cada variante (Figura 7). Si se desea lanzar el cldster con
la version de ubuntu-openmpi, se debe especificar la
bandera —i seguida del nombre de la version a utilizar,
en ese caso ubuntu-openmpi (ver Figura 8).
Finalmente, si se desea eliminar la instancia del cldster
antes creada, se pasa el pardmetro —-d al script de
lanzamiento, seguido del nombre de la imagen utilizada
para crear el ambiente. Si no se provee ningin parametro,
por defecto se utiliza alpine-mpich.
Si se desea aumentar o reducir el tamafno del cluster,
tan sol6 es necesario proveer la bandera —s seguida

4)

[bob@server docker-hpc-cluster]$ ./docker-hpc.sh

Developed by:
Gianfranco Verrocchi & J
bles from

The current dir is /home/bob/docker-hpc-cluster/alpine-mpich/cluster
This node ip is 192.168.1.28

Figure 5: Ejecutando el Script de Lanzamiento del Clister
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This node ip is 192.16
This user is bob@

===> Tagging node (lkfejr23pb5ijac2cdg53s83p) as 'script_bearer=true' before deployment|

Lkfejr23pb5ijac2cdg53s83p

{===> Node tagge:

map[script_bea

[===> Waiting for previous alpine-mpich cluster to die...|

[Removing network alpine-mpich_default
===> Walting for previous cluster networks to die...
===> Deploying the cluster stack alpine-mpich with 4 workers...

Creating network alpine-mpich_default
Creating service alpine-mpich_master
Creating service alpine-mpich_worker

{===> Waiting for the master node to spawn...|
> Press CTRL-C if automatic login does not occu
> Then login by using 'docker-hpc.sh -1 alpine-mpich’

Figure 6: Estado del Despliegue del Cluster

===> Cluster Master Node is Read:
Welcome to Alpine MPICH Cluster!

Try this to see all host names in the cluster:
$ mpirun hostname

You don't need to provide host file to MPI because the default host file
of connected nodes in the cluster is automatically updated at /etc/opt/hosts

To obtain hostfile manually and provide to MPI by yourself:
$ get_hosts > hosts
$ mpirun -f hosts hostname

For more information: https://github.com/NLKNguyen/alpine-mpich/
1cfadb80cc48: /projects |

Figure 7: Instancia de Cldster alpine-mpich Desplegada
Exitosamente

del nimero de trabajadores deseado como lo muestra la
Figura 9. Esto también se puede conseguir en el paso 3
utilizando la bandera —n junto con un niimero de réplicas.

VII. RESULTADOS EXPERIMENTALES

Para la evaluacién de nuestra propuesta, se desplegd una
instancia de cada version de la solucion, en dos ambientes:
un ambiente con una red local (tres nodos heterogéneos
pertenecientes a un Swarm cluster interconectados via cables
Ethernet) y un ambiente remoto con mdaquinas virtualizadas
utilizando el ambiente Play With Docker'! (cinco nodos ho-
mogéneos).

Los tres computadores usados para el ambiente con la red
local son Link, Falco y Wolf. Los tres son Managers
del Swarm debido a que es requerido por Docker para su
correcto funcionamiento. En el ambiente remoto con maquinas
virtuales, se usé una plantilla pre-existente de tres Managers
y dos trabajadores para el Swarm.

En la Figura 10 se muestra las especificaciones de los equipos
utilizados para desplegar la instancia local del cldster (primera
fila y segunda fila con primera columna), junto con las especi-
ficaciones de las instancias de Play With Docker (segunda fila
con segunda columna).

En cada versiéon de la solucién se utilizé la herramienta de
pruebas sintéticas OSU Microbenchmarks, benchmark de MPI
que mide el desempefio de varias operaciones [24]:

https://labs.play-with-docker.com — Play With Docker es una plataforma
en linea, que ofrece de forma gratuita contenedores trabajando como instancias
de mdquinas virtuales.
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I===> Deploying the cluster stack ubuntu-openmpi with 4 workers...
ing network ubuntu-openmpi_dk
ing service ubuntu-openmpi
ing service ubuntu-openmpi_

Waiting for the master node to s
Press CTRL-C if automatic login does not occu
Then login by using 'docker-hpc.sh -1 ubuntu-openmpi’

{===> Cluster Master Node is Read

[Welcome to Ubuntu 18.04.2 LTS (GNU/Linux 4.18.8-archl-1-ARCH x86_64)
* Documentation:
* Management:

* Support:

This system has been minimized by removing mxaqec and content that are

not required on a system that users do not log into.

https://help.ubuntu.c
https://landscape

To restore this content, you can run the 'unminimize' command.
ns included with the Ubuntu system are free software;

exact distribution terms for each program are described in the
individual files in /usr/share/doc/+/copyright.

Ubuntu comes with ABSOLUTELY NO WARRANTY, to the extent permitted by
applicable law.

mpluser@48fd4180c5c9:~$ i
Figure 8: Instancia del Clister ubuntu—openmpi
gada Exitosamente

Desple-

5: runnin

5: runnin
5: runnin

Figure 9: Escalando el Cldster para Agregar o Eliminar
Trabajadores

o collective: Pruebas sintéticas de funciones colectivas de
MPI.

o one-sided: Pruebas sintéticas de funciones unilaterales y
bidireccionales de MPI.

« point-to-point: Pruebas sintéticas de funciones punto a
punto de MPL

o startup: Pruebas de arranque y chequeo de librerias.

ikosLink

Figure 10: Especificaciones de las équinas Usadas para
el Ambiente de Red Local: Link, Falco y Wolf, y el
Ambiente Remoto: Play With Docker

Para el lanzamiento, en ambos casos el clister que fue desple-
gado usando el script de la Figura 2, y los pasos descritos en
la Seccién VI. El clister desplegado estd compuesto de cinco
contenedores: un coordinador y cuatro esclavos de MPL.

Las Figuras 11 a 21 muestran de manera grafica los resultados
de la ejecucidon de las pruebas mads significativas (aquellas
que prueban funciones referenciales de MPI como scatter
y broadcast o que presentan diferencias significativas en
cuanto a latencia entre las ejecuciones en los dos diferentes
ambientes), usando la version alpine-mpich. No se mues-
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tran los resultados de la version ubuntu-openmpi dado
que son muy similares. Los tiempos y el ancho de banda
estan expresados en base logaritmica para apreciar mejor los
resultados.
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Figure 14: Prueba alltoall con OSU Microbenchmarks

Los resultados detallados de éstas y el resto de las pruebas, asi
como los obtenidos en ubuntu-openmpi de la ejecucion de
OSU Microbenchmarks y otro benchmark, Intel MPI Bench-
marks)'?, que por incompatibilidades no se puedo ejecutar en

Zhttps://software.intel.com/content/www/us/en/develop/articles/intel-mpi-
benchmarks.html
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Figure 17: Prueba get bandwidth con OSU Microbenchmarks
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Figure 18: Prueba get latency con OSU Microbenchmarks

la versién alpine-mpich, se encuentran disponibles en el
repositorio de este proyecto [23].

Los OSU Microbenchmarks fueron lo suficientemente ligeros
para ejecutarlos sin problema a través de ambos ambientes de
prueba y con ambas versiones de la solucién. Los resultados
muestran que para el ambiente de red local hay menos latencia
y mejor desempeflo de las operaciones MPI, en particular
para cargas bajas. Esto se debe principalmente a que el am-
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Figure 21: Prueba bidirectional bandwidth con OSU Mi-
crobenchmarks

biente PlayWithDocker utiliza una arquitectura Docker
In Docker, que permite ejecutar una instancia de Docker
dentro de un contenedor, en este caso para dar el efecto
de tener multiples maquinas virtuales. Se presume que ésto
contribuyé al aumento de la latencia. Sin embargo, el ambiente
remoto virtualizado permitié localizar mejor los recursos dada
la homogeneidad de los nodos del clister deplegado, mientras
que la distribucién de las tareas en los nodos heterogéneos
de la red local no fue balanceada, dada la diferencia en la
cantidad de ntcleos de los procesadores utilizados. Adicional-
mente, es importante enfatizar que los resultados obtenidos
fueron similares para ambas versiones disponibles en nuestra
solucién: ubuntu-openmpi y alpine-mpich.

Estos resultados demuestran que nuestra solucién puede reali-
zar trabajos pesados en ambos tipos de ambiente, sin embargo
es mas recomendable utilizar el ambiente remoto virtualizado
para cargas pesadas debido a su homogeneidad, balance de
carga, mientras que el ambiente local es ideal para cargas
ligeras puesto que no tiene la carga extra de la virtualizacion.
Para casi todos los comandos mpi, Ubuntu y Alpine Remotos
son mas lentos que Ubuntu y Alpine locales, como es de
esperarse. Sin embargo, para unos pocos comandos resulta
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lo inverso. Estos resultados es necesario verificarlos con mds
pruebas para identificar las razones de este comportamiento,
que en principio pueden ser causados por accesos locales a
discos que resultan mds lentos que el acceso a la red.

Aun cuando la solucién que proponemos puede ser usada
en cualquier hardware disponible o incluso en un ambiente
virtualizado, su uso esta orientado a fines académicos mas
que para ambientes de produccién reales. En este sentido,
nuestra solucién de despliegue automético de un cluster HPC
basada en contenedores Docker, no pretende competir con un
ambiente de clister tradicional HPC en términos de velocidad
o capacidad de procesamiento, dada la naturaleza del hardware
sobre el cual fue probado y para el cual fue concebido
(computadores personales interconectados principalmente a
través de cables Ethernet). Sin embargo, su arquitectura le
otorga las siguientes caracteristicas (la mayoria no disponibles
en un ambiente de cldster tradicional), que en un ambiente
académico son de mucho beneficio:

« Mayor accesibilidad: Facilita el aprendizaje de conceptos
de computacidén distribuida a estudiantes e investigadores
que generalmente, no tienen acceso a un ambiente de este
tipo.

Ambiente de pruebas portable (sandbox): Debido a que
Docker soporta la mayoria de los sistemas operativos,
es posible ejecutar una o mds instancias del clister en
cualquiera de ellos. Permitiendo a los desarrolladores eje-
cutar sus programas independientemente de la plataforma
en la que se encuentren. Esto es cierto siempre y cuando
sus computadores tengan un sistema operativo de 64 bits,
bien sea Linux (soporte nativo de contenedores 1xc)
o posean soporte de virtualizaciéon en Windows o Mac
(docker-toolbox y docker-for-mac, respectiva-
mente).

Maleable, dinamico: Modificar la configuracién de lan-
zamiento (script de lanzamiento y archivo yaml (estdndar
de serializacion de datos amigable), disponible para to-
dos los lenguajes de programacién o las herramientas y
configuraciones del sistema (Dockerfile), bastard para
modificar la arquitectura y ambiente del cldster. Ademads,
la herramienta de orquestacién de contenedores, Docker
Swarm, se encarga de utilizar los recursos disponibles,
incluso si varias en el tiempo (se agregan o se quitan
computadores), manteniendo consistente el estado del
clister.

VIII. CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

Es este trabajo presentamos una solucién de software basada
en contenedores Docker para el despliegue automdtico de
clisters HPC. Se generaron dos imagenes posibles de desplie-
gue: alpine-mpich o ubuntu-openmpi. Presentamos
la estrategia que usamos para generar las imdgenes, cuyo
enfoque puede ser usado para incorporar otras imdgenes con
diferentes sistemas operativos y librerias de comunicacidn.
Ambas versiones se evaluaron en dos escenario diferentes,
con una red local y con nodos virtualizados en un servidor
remoto. Luego de estudiar los resultados obtenidos, se puede
apreciar que la solucién desarrollada es mds recomendable
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para entornos académicos que para entornos investigativos,
sin embargo es de gran utilidad para ambos casos. Existe el
caso borde de poseer una arquitectura fisica lo suficientemente
potente y homogénea, donde sea posible realizar el desplie-
gue y cumplir con los requerimientos de cargas mucho mas
pesadas facilmente. En ese caso se podria alcanzar un nivel
de ambiente de produccién, integrando la libreria [3].

Actualmente trabajamos en la integracién de la herramienta
slurm, para generar una nueva version. También se esta
investigando sobre el despliegue de un registro local con las
imdgenes del clister, ademds de la inclusién una interfiz web
de usuario para gestién de instancias del cluster.
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