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ВВЕДЕНИЕ 

Актуальность темы исследования 

В настоящее время в Российской Федерации активно внедряются 

технологии цифровой экономики. Происходит развитие наук с интенсивным 

использованием накопленных данных, робототехники, технологий 

искусственного интеллекта.  

Для реализации масштабных планов по развитию фундаментальных и 

прикладных наук в России в рамках цифровой экономики принят национальный 

проект «Наука» [1], реализация которого позволит совершить качественный 

скачок в области науки и высоких технологий за счет: 

- присутствия РФ в числе пяти ведущих стран мира по приоритетным 

направлениям науки; 

- обеспечения привлекательности работы в РФ для российских и 

зарубежных ведущих учёных и молодых перспективных исследователей; 

- опережающего увеличения внутренних затрат на научные исследования и 

разработки за счёт всех источников по сравнению с ростом валового внутреннего 

продукта страны. 

В состав национального проекта входят: Федеральный проект «Развитие 

научной и научно-производственной кооперации» (01.10.2018-31.12.2024), 

Федеральный проект «Развитие передовой инфраструктуры для проведения 

исследований и разработок в Российской Федерации» (01.10.2018-31.12.2024) и  

Федеральный проект «Развитие научной и научно-производственной кооперации» 

(01.10.2018-31.12.2024) 

В рамках данных федеральных проектов решается ряд задач по развитию 

научно-технической отрасли, в том числе: 

- создание научных центров мирового уровня, включая сеть международных 

математических центров и центров геномных исследований; 
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- создание передовой инфраструктуры научных исследований и разработок, 

инновационной деятельности, включая создание и развитие сети УНУ класса 

«мегасайенс» 

- Обновление не менее 50% приборной базы ведущих организаций, 

выполняющих научные исследования и разработки 

- создание не менее 15 научно-образовательных центров мирового уровня 

на основе интеграции университетов и научных организаций и их кооперации с 

организациями реального сектора экономики; 

- формирование целостной системы подготовки и профессионального роста 

научных и научно-педагогических кадров. 

В ходе решения указанных задач предполагается в числе прочего: 

- Введение в эксплуатацию единой цифровой платформы научного и 

научно-технического взаимодействия, организации и проведения совместных 

исследований в удаленном доступе, в том числе с зарубежными учеными; 

- Введение в эксплуатацию цифровой системы управления сервисами 

научной инфраструктуры коллективного пользования (в том числе ЦКП, УНУ), 

предоставляющей безбарьерный доступ исследователям к заказу услуг с 

использованием инфраструктуры, в том числе к оцифрованным коллекциям и 

банкам данных организаций, выполняющих научные исследования и разработки, 

а также отказ от излишней бюрократизации, упрощение процедур закупок 

материалов и образцов для исследований и разработок. 

Реализация перечисленных планов основывается на повсеместном 

внедрении вычислительных технологий и использованием их для решения 

прорывных задач в самых разных областях прикладной и фундаментальной 

науки. 

В программе «Цифровая экономика Российской Федерации» [2] определены 

приоритетные технологии, обеспечивающие переход от традиционной экономики 

к цифровой: 

- Большие данные; 

- Нейротехнологии и искусственный интеллект; 
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- Системы распределенного реестра (Блокчейн); 

- Квантовые технологии; 

- Новые производственные технологии; 

- Промышленный интернет; 

- Компоненты робототехники и сенсорика; 

- Технологии беспроводной связи; 

- Технологии виртуальной и дополненной реальностей. 

Обосновано представление этих технологий в составе двух групп [72]. 

Первая группа включает технологии создания инфраструктуры: 

- технологии, методы и модели создания цифровых платформ для цифровой 

экономики, управления сервисами цифровой платформы, процедур организации 

вычислительных процессов  и т.д.  

- технологии обеспечения информационной безопасности; 

- технологии распределённого реестра данных. 

Вторая группа представляет собой группу технологий для решения 

современных задач Х-информатики. 

- технологии искусственного интеллекта; 

- технологии эффективного использования больших данных; 

- робототехника; 

- дополненная реальность; 

- цифровое производство, аддитивные технологии 

Отметим, что реализация целей проекта «Наука» и технологий Х-

информатики требуют разработки новых подходов, методов и алгоритмов 

предоставления вычислительных ресурсов цифровым платформам, научным 

коллективам, вычислительным сервисам, создания новых междисциплинарных 

технологий. 

Научные исследования основываются на математических моделях и 

информационных технологиях, требующих все возрастающих вычислительных 

мощностей и новых подходов по предоставлению информационных ресурсов 

научному сообществу. Достижения в области виртуализации, удаленных 
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вычислений и облачных технологий позволяют создавать информационно-

технологические объекты, которые обеспечивают эффективные механизмы 

коллективного использования и управления вычислительными ресурсами. 

Отметим, что современные научные исследования требуют 

высокопроизводительных вычислительных ресурсов. Вместе с тем, разнообразие 

решаемых научных задач, особенно имеющих междисциплинарный характер, не в 

полной мере соответствует существующей традиционной вычислительной 

инфраструктуре, построенной на основе центральных процессоров общего 

применения. Ряд задач требует специфических вычислительных устройств, 

ориентированных на параллельные вычисления.  

В связи с этим, основой для построения современных вычислительных 

комплексов, предназначенных для решения указанных задач, является гибридная 

архитектура, предусматривающая использование как центральных процессоров 

общего применения, так и специализированных процессоров - ускорителей 

вычислений. Такая архитектура позволяет обеспечить резкий рост 

производительности для того или иного класса научных и технических задач. 

Гибридные вычислительные комплексы в настоявшее время повсеместно 

внедряются в промышленности, науке, образовании. Они начинают активно 

вытеснять традиционные суперкомпьютеры из области предоставления научным 

коллективам вычислительных ресурсов для решения задач фундаментальной и 

прикладной науки. Так, по состоянию на ноябрь 2018 года восемь из десяти 

первых суперкомпьютеров из рейтинга Top 500 имеют гибридную архитектуру 

[14]. Поэтому задача перевода имеющегося у научных коллективов программного 

задела, предназначенного для решения прикладных задач, актуальна для 

поддержания современного уровня исследований и получения научных 

результатов. 

Другой актуальной задачей является такая организация вычислительного 

процесса гибридного вычислительного комплекса, которая позволила бы: 

- предоставлять вычислительные ресурсы для решения фундаментальных и 

прикладных задач в виде облачных сервисов; 
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- организовать для каждой научной задачи индивидуальную среду 

исполнения; 

- обеспечить разделение ресурсов гибридного вычислительного комплекса 

между клиентами. 

Развитие вычислительной техники и информатики основывается на трудах 

и разработках таких ученых как С.А. Лебедев, В.С. Бурцев, Н.Я. Матюхин, Б.А. 

Бабаян, Б.В. Бетелин, Б.Н. Наумов, И.А. Мизин, И.А. Соколов, В.К. Левин. Их 

идеи и методы лежат в основе современной вычислительной техники от малых 

ЭВМ до многомашинных комплексов, объединенных высокопроизводительными 

вычислительными сетями. 

На сегодняшний день математические методы, разработанные А.А. 

Дороднициным [64], В.С. Пугачевым [65], И.Н. Синициным [66], успешно 

применяются для проведения исследований и решения фундаментальных и 

прикладных задач с использованием крупных вычислительных комплексов и 

суперкомпьютеров.  

Проблемам решения прикладных задач с использованием 

высокопроизводительных вычислений посвящены работы Л.А. Калиниченко [63, 

65], К.К. Колина [45], М.А. Посыпкина [103], В.С. Скворцова [99], К.К. Абгарян 

[106], А.И. Дивеева [112]. 

Предоставлению облачных услуг для научных расчетов и организации 

вычислительного процесса в гибридных высокопроизводительных 

вычислительных комплексах посвящен ряд исследований отечественных и 

зарубежных ученых. По данной тематике имеются публикации отечественных 

ученых С.М. Абрамова [4-7], В.И. Будзко [47], В.В. Воеводина [9, 19,20], С.И. 

Смагина [26,27], Б.Н. Четверушкина [29-31], Г.И. Савина [21], Б.М. Шабанова [21- 

23], М.В. Якобовского [29-30], А.А. Сорокина [28]. Среди публикаций 

зарубежных ученых следует выделить Ding F., Mey D., Wienke S., Zhang R [54].  

Исследованию построения цифровых платформ и интеграции в них 

сервисов высокопроизводительных вычислений на основе системного подхода 
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посвящены работы А.А. Зацаринного [77-79], А.П. Сучкова [80], А.П. Шабанова 

[78].  

Облачные вычисления на основе технологий виртуализации являются 

эффективным способом использования вычислительных ресурсов центров 

обработки данных и накопления больших данных. 

 

Степень научной разработанности проблемы  

Исследования аспектов применения вычислительной техники и 

компьютерных технологий в жизни общества в свете перехода к цифровой 

экономике приобретает особую актуальность. 

Научные разработки, направленные на предоставление услуг 

вычислительных систем науке, промышленности, бизнесу описываются в ряде 

работ отечественных и зарубежных ученых. Особое место в исследованиях 

занимают высокопроизводительные вычисления и суперкомпьютерные 

технологии для решения прикладных и фундаментальных задач в передовых 

областях науки и техники, требующих больших вычислительных мощностей, 

прежде всего – искусственного интеллекта, робототехники, наук с интенсивным 

использованием данных. 

В работах зарубежных ученых Ding F., Mey D., Wienke S., Zhang R. [54] 

рассматриваются вопросы предоставления высокопроизводительных ресурсов как 

облачного сервиса, проводится анализ открытых облачных платформ (Amazon, 

IBM, Google), приводятся подходы к использованию специализированных 

вычислительных ускорителей для повышения производительности 

вычислительных комплексов для расширения услуг облачных платформ, что 

требует применения гибридных архитектур построения вычислительных систем. 

В работах отечественных ученых  С.М. Абрамова, В.В. Воеводина, В.А. 

С.И. Смагина, Б.Н. Четверушкина, Б.М. Шабанова анализируются тенденции и 

подходы к построению высокопроизводительных вычислительных систем на 

основе гибридных архитектур, производится анализ состояния и возможностей 
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суперкомпьютеров из списка Top 500, предлагается методика объективной оценки 

производительности вычислительных систем из данного рейтинга [6]. 

Имеются научные работы, посвященные обеспечению надежности 

многопроцессорных гибридных вычислительных систем путем организации 

вычислительного процесса с контрольными точками. Предлагаются 

перспективные подходы для обеспечения надежности экзафлопсных 

вычислительных систем в условиях постоянных отказов вычислительных 

модулей. 

В указанных научных трудах широко рассматриваются алгоритмы и 

инструментальные средства обеспечения параллельной обработки данных в 

многомашинных, в т.ч. гибридных системах, а также проблемы виртуализации 

при облачном подходе к предоставлению сервисов высокопроизводительных 

вычислений. 

В целом, высокая публикационная активность демонстрирует актуальность 

научных исследований в области высокопроизводительных вычислений с 

использованием гибридных комплексов. 

Вместе с тем, требуют более глубоких исследований вопросы: 

- организации вычислительного процесса при параллельном решении задач 

из различных областей науки и техники, требующие 

автоматический/автоматизированной подготовки программного кода для 

исполнения в гибридной среде;  

- создания индивидуально настроенной программной среды исполнения;  

- разработки методов интеграции с цифровыми платформами. 

 

Предмет исследования 

Предметом настоящего исследования являются методы и модели 

организации вычислительного процесса в гибридном высокопроизводительном 

кластере, модели программного окружения прикладных задач с использованием 

технологий виртуализации и методы построения индивидуальных сред 

исполнения прикладных задач. 
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Объект исследования 

Объектом исследования аппаратная и программная инфраструктура 

высокопроизводительных вычислительных комплексов на основе гибридной 

архитектуры. Алгоритмы и методы организации вычислительного процесса для 

предоставления ресурсов гибридного вычислительного комплекса как облачного 

сервиса. Алгоритмы и методы адаптации прикладного программного кода к 

условиям исполнения в гибридной среде.  

Для анализа использовались: 

- модели очередей с приоритетами и отказами, позволяющими 

осуществлять динамическое управление заданиями, выполняемыми 

параллельно/псевдопараллельно на вычислительных средствах гибридного 

кластера; 

- модели виртуальных сред на основе технологии контейнеров, 

включающие в себя системные библиотеки ОС, драйверы устройств, 

интегрированные среды разработки и исполнения программ, программные пакеты 

научных исследований; 

- модели интерфейсов, обеспечивающих взаимодействие сервисов 

управления цифровой платформы и системы управления заданиями 

высокопроизводительного вычислительного комплекса.  

 

Целью  данной работы является обоснование системных и технических 

решений по архитектуре гибридных высокопроизводительных вычислительных 

комплексов для научных исследований, включая разработку методов адаптации 

программного кода пользователей к условиям исполнения на ресурсах 

гибридного комплекса и методов создания индивидуальной среды исполнения 

программ на основе технологий виртуализации в облачной среде.  

Для достижения поставленной цели автором были поставлены и решены 

следующие задачи: 

- разработаны методы и алгоритмы управления вычислительным процессов 

гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса; 
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- разработаны подходы к адаптации программного обеспечения к условиям 

выполнения в облачной среде на гибридном высокопроизводительном кластере; 

- разработаны методы взаимодействия системы управления 

вычислительным процессом гибридного комплекса с системой управления 

цифровой платформы с целью интеграции вычислительного сервиса в цифровые 

платформы; 

- разработаны методы оценки загрузки и эффективности выполнения 

заданий в гибридном высокопроизводительном вычислительном комплексе. 

 

Научная новизна диссертационного исследования определяется  

разработанными методами и алгоритмами организации вычислительного 

процесса и предоставления ресурсов гибридного вычислительного комплекса как 

облачного сервиса: 

1. Методы и алгоритмы классификации программного обеспечения, 

предназначенного для решения прикладных и фундаментальных задач, с 

использованием методов искусственного интеллекта; 

2. Методы автоматической и автоматизированной подготовки мобильного 

программного кода для исполнения в виртуальной среде гибридных 

высокопроизводительных вычислений; 

3.  Методы и алгоритмы создания индивидуально настроенной 

виртуальной среды функционирования заданий гибридного вычислительного 

комплекса; 

4. Методы взаимодействия системы управления вычислительным 

процессом гибридного вычислительного комплекса в рамках цифровой 

платформы; 

5. Методы оценки загрузки и эффективности выполнения заданий в 

гибридном высокопроизводительном вычислительном комплексе. 
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Теоретическая значимость результатов исследования 

Теоретические результаты могут быть использованы для построения 

моделей функционирования систем управления вычислительных комплексов с 

гибридной архитектурой, ориентированных на параллельное выполнение научных 

расчетов в различных областях науки и техники; для создания моделей и 

разработки алгоритмов систем адаптации/миграции программного кода на 

высокопроизводительные комплексы различных архитектур; для разработки 

алгоритмов и протоколов информационного взаимодействия сервисов цифровых 

платформ с системами управления заданиями гибридных вычислительных 

комплексов. 

 

Практическая значимость результатов исследования  

Результаты работы могут быть использованы на стадиях проектирования и 

создания гибридных высокопроизводительных вычислительных комплексов, 

предназначенных для решения научных задач. 

Результаты работы реализованы при создании Гибридного 

высокопроизводительного комплекса ФИЦ ИУ РАН (ГВВК ФИЦ ИУ РАН) [12], 

предоставляющего облачные услуги «программное обеспечение как сервис» для 

выполнения задач, не требующих прав суперпользователя и «платформа как 

сервис» для получения индивидуальной виртуальной среды исполнения заданий с 

правами суперпользователя.  

В настоящее время с использованием ГВВК ФИЦ ИУ РАН решаются такие 

задачи как: моделирование молекулярного взаимодействия в биомедицинской  

химии; обратные задачи подводной акустики; анализ медицинских изображений; 

синтез материалов с заданными свойствами.  

Спектр решаемых задач постоянно расширяется на основе разработанных в 

диссертации методов и технологий. 
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Методы исследования 

Методическую основу исследования составляют методы объектно-

ориентированного и параллельного программирования, методы системного 

анализа, методология виртуализации и облачных вычислений. 

 

Основные положения, выносимые на защиту 

1. Алгоритмы классификации программного обеспечения, 

предназначенного для решения прикладных и фундаментальных задач, с 

использованием методов искусственного интеллекта позволяют определить 

степень мобильности программного кода и возможность его переноса в 

гибридную вычислительную среду. Реализация алгоритмов методами 

искусственного интеллекта позволит создать самообучающуюся систему 

классификации и первичной оценки программного кода.  

2. Система автоматической и автоматизированной (с участием человека) 

подготовки мобильного программного кода позволяет произвести адаптацию 

имеющегося у научного подразделения программного кода для выполнения его на 

гибридном вычислительном комплексе.  

3. Создание индивидуально настроенной среды исполнения позволяет 

обеспечивать параллельное выполнение разнотипных научных расчетов на 

ресурсах гибридного вычислительного комплекса за счет использования 

технологий виртуализации. 

4. Публикация услуг гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса на цифровой платформе обеспечивает 

унифицированный интерфейс доступа пользователей к ресурсам комплекса.  

5. Оценка загрузки гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса предоставляет пути по улучшению алгоритмов 

прикладного программного обеспечения,  и повышению эффективности 

использования комплекса в целом. 
 

 



15 

Достоверность результатов исследования и выводов, сформулированных в 

диссертационном исследовании, обеспечивается: 

- выбранными моделями, методами и алгоритмами, адекватно 

отражающими процессы управления заданиями и функционирования 

виртуальных сред исполнения в гибридном высокопроизводительном кластере; 

- достоверностью исходных данных для исследования, определяемой 

реальными прикладными задачами научных коллективов, решаемые с помощью 

предлагаемых методов и алгоритмов; 

- эффективным применением результатов исследования при предоставлении 

научным коллективам облачных услуг SaaS и PaaS ГВВК ФИЦ ИУ РАН для 

решения задач в области искусственного интеллекта, материаловедения, 

биомедицинской химии, робототехники, математического моделирования.  

 

Структура работы 

Диссертация состоит из введения, трех глав, заключения и списка 

литературы. Общий объем диссертации 114 страниц, в том числе 15 рисунков и 9 

таблиц. Список литературы состоит из 113 наименований. 

В первой главе приведен анализ современного состояния области 

предоставления ресурсов высокопроизводительных компьютерных систем для 

проведения научных исследований. Показаны тенденции перехода на 

использование гибридных архитектур в вычислительных комплексах и 

особенности организации вычислительного процесса в таких комплексах. 

Проанализированы подходы к предоставлению услуг вычислительных 

комплексов с использованием облачных технологий. Приведена постановка 

задачи на проведение диссертационного исследования. 

Во второй главе приведены основные результаты диссертационной работы, 

разработаны методы организации вычислительного процесса в гибридном 

высокопроизводительном вычислительном комплексе. Разработаны алгоритмы 

создания индивидуальной среды исполнения программного кода с 

использованием технологий виртуализации на базе контейнеров.  Разработаны 
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методы и алгоритмы миграции программного кода на средства гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса. Определены подходы к 

построению интерфейсов между цифровой платформой для научных 

исследований и гибридным высокопроизводительным комплексом, 

обеспечивающими предоставление вычислительных услуг как облачных 

сервисов. 

В третьей главе приведены примеры практического применения результатов 

диссертационной работы при создании Гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса (ГВВК) ФИЦ ИУ РАН и проведении прикладных 

научных исследований. 

В заключении приведены основные итоги и научно-практические 

результаты диссертационной работы. 
 
Диссертационное исследование соответствует требованиям паспорта 

специальностей ВАК Минобрнауки России 05.13.15 в части пунктов 4 и 5 

паспорта: 

4. Разработка научных методов и алгоритмов организации параллельной и 

распределенной обработки информации, многопроцессорных, многомашинных и 

специальных вычислительных систем; 

5. Разработка научных методов и алгоритмов создания структур и 

топологий компьютерных сетей, сетевых протоколов и служб передачи данных в 

компьютерных сетях, взаимодействия компьютерных сетей, построенных с 

использованием различных телекоммуникационных технологий, мобильных и 

специальных компьютерных сетей, защиты компьютерных сетей и приложений. 
 

Основные публикации 

Основные научные результаты, представленные в данной работе, 

опубликованы в 20 печатных работах  [70, 72, 73, 77-85, 87-94], в том числе в 11 

публикациях [72, 78, 80-82, 84, 85, 88-91] в рецензируемых научных изданиях, 

входящих в перечень ВАК Минобрнауки России («Перечень рецензируемых 

научных изданий, в которых должны быть опубликованы основные научные 
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результаты диссертаций на соискание ученой степени кандидата наук,  на 

соискание ученой степени доктора наук»). 

 

Апробация работы 

Основные положения и результаты диссертации докладывались на ряде 

конференций и семинаров, в том числе: 

- XXIII международная научно-техническая конференция «Радиолокация, 

навигация и связь», Воронеж, 18-20 апреля 2017 г. 

- Конференция «Математическое моделирование и информационные 

технологии в инженерных и бизнес-приложениях», Воронеж, 3-6 сентября 2018 г. 

- Конференция компании IBM «Think 2018», Москва, 22 мая 2018 г [13]. 

- Конференция ООО ИБМ Восточная Европа/Азия и ООО «Фактор-ТС» 

«Технологии Power и Storwize», Москва, 29 мая 2018 г. 

- Международная научная конференция «Математическое моделирование и 

информационные технологии в инженерных и бизнес-приложениях», 

Воронежский государственный университет, Воронеж, 03-06 сентября 2018 г.; 

- Научный семинар ФИЦ ИУ РАН «Инфраструктура 

высокопроизводительных вычислений ФИЦ ИУ РАН», Москва, 13 сентября 

2018 г. 

- XIII Международный симпозиум «Intelligent Systems», INTELS’18, 22-24 

октября 2018, Санкт Петербург; 

- Междисциплинарный научно-практический семинар по проблеме 

«Математическое моделирование в материаловедении электронных 

компонентов», ВЦ РАН имени А.А. Дородницына ФИЦ ИУ РАН, Москва, 23 

ноября 2018 г. 
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1 Высокопроизводительные вычислительные комплексы для научных 
исследований. Анализ, обзор, характеристики, решаемые задачи 

1.1 Анализ современных тенденций развития вычислительных систем 

для научных исследований 

Вычислительный комплексы, начиная с 50-60 годов ХХ века, широко 

применяются для научных исследований в различных областях науки и техники. 

В последние десятилетия спектр научных задач, требующих 

высокопроизводительных вычислительных ресурсов, резко возрос. Это вызывает 

необходимость изыскания новых подходов к построению вычислительных 

комплексов для научных исследований. Качественный скачок в этом направлении 

связан с развитием гибридных архитектур. 

Переход к гибридным архитектурам, предусматривающим наличие в 

вычислительной системе различного рода ускорителей, позволяет совершить 

качественный скачок в решении задач, требующих значительных 

вычислительных мощностей: искусственного интеллекта, математического 

моделирования, анализа изображений, робототехники и др.  

Изменение архитектуры требует изменения подходов к организации 

вычислительного процесса, предоставления ресурсов приложениям, методов 

разработки отладки и исполнения программ, оценке качества функционирования 

вычислительного комплекса. 

Имеющиеся на сегодняшний день подходы и методы управления 

вычислительным процессом в вычислительных комплексах являются основой для 

создания высокоэффективной системы предоставления сервисов проведения 

научных расчетов на базе гибридных высокопроизводительных вычислительных 

комплексов. 

Вычислительные системы высокой производительности в настоящее время 

принято называть «Суперкомпьютерами», подразумевая, что данная 

вычислительная система превосходит по своим параметрам другие 

существующие вычислительные системы. 
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В англоязычном варианте используется аналогичный термин 

«Supercomputer», по сути означающий то же самое. 

Первым суперкомпьютером считается вычислительный комплекс LARC 

(Livermore Atomic Research Computer), созданный компанией Sperry Rand в 1960 

году для Центра исследований и разработок ВМС США [60]. 

Одним из первых советских суперкомпьютеров является вычислительный  

комплекс «Эльбрус-1», разработанный в Институте точной механики и 

вычислительной техники в 70-х годах прошлого века [10]. 

В таблице 1 приведены краткие характеристики первых суперкомпьютеров. 

Таблица 1 – Характеристики первых суперкомпьютеров 

№ Название Страна Год выпуска 

1 LARC США 1960 

2 IBM 7950 Harvest США 1962 

3 CDC 6600 США 1964 

4 Cray-1 США 1976 

5 Эльбрус-1 СССР 1979 

6 М-13 СССР 1982 

7 Эльбрус-2 СССР 1984 

8 Cray-2 США 1985 

9 Intel Paragon США 1993 

10 Эльбрус-3 Россия 1994 

11 Hitachi SR2201 Япония 1996 

 

Данные машины послужили основой для разработки современных 

высокопроизводительных вычислительных систем, используемых в различных 

областях науки и техники. 

Проблемам терминологии, включая определение вычислительных систем 

как «суперкомпьютерных систем»  посвящен ряд работ отечественных ученых. 

Так, С.М. Абрамов и Е.П. Лилитко рассматривают вопросы оценки 

производительности вычислительных систем, распределения компьютеров по 

 

https://en.wikipedia.org/w/index.php?title=Livermore_Atomic_Research_Computer&action=edit&redlink=1
https://en.wikipedia.org/wiki/IBM_7950_Harvest
https://en.wikipedia.org/wiki/Intel_Paragon
https://en.wikipedia.org/wiki/Hitachi_SR2201
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странам и областям применения, перспективам развития российской 

суперкомпьютерной области [7]. 

Традиционно производительность вычислительной системы измеряют в 

количестве операций с плавающей точкой, выполняемых в секунду ( FLoating-

point Operations Per Second - FLOPS). Такая оценка считается наиболее 

показательной, поскольку данные операции являются наиболее затратными с 

точки зрения компьютерных ресурсов при выполнении прикладных и 

фундаментальных расчетов. На сегодняшний день передовые суперкомпьютеры 

достигают производительностей порядка 1015 FLOPS. 

Понятие производительности для вычислительной системы является 

довольно неоднозначным, поскольку она может сильно зависеть от условий 

решаемой задачи, применяемых методов, алгоритмов, правильности оптимизации 

программного кода и иных факторов. Различают два типа производительности: 

пиковую и реальную для конкретной задачи [6]. 

Пиковая производительность рассчитывается теоретически, исходя из 

возможностей оборудования производить операции с плавающей точкой в 

идеальных условиях. При этом не учитываются потери, задержки, 

несовершенство алгоритмов и т.д. Обычно пиковую производительность 

вычисляют как произведение количества одновременно выполняемых операций 

на тактовую частоту процессора, если операция выполняется за один такт. При 

другом количестве тактов, требуемых для операции, вводится соответствующая 

поправка. Для многопроцессорной системы полученное значение умножается на 

количество процессоров. 

Иногда пиковую производительность вычислительной системы образно 

сравнивают со скоростью света - величиной измеримой, но недостижимой в 

реальных условиях. 

Другим типом производительности является производительность, 

измеренная на какой-либо тестовой задаче. 
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Для сравнения производительности суперкомпьютеров в настоящее время 

используют задачи Linpack  – решение систем линейных уравнений с большим 

числом неизвестных.  

Для определения реальной производительности вычислительных систем 

используется Linpack Benchmark – тесты, представляющие собой набор (смесь) 

различных операций, полученных экспериментальным путем [15]. В настоящее 

время данный тест является стандартным для определения реальной 

производительности и построения рейтингов вычислительных систем [6]. При 

этом выполняется сравнение пиковой и реальной производительностей 

вычислительных систем. 

В таблице 2 представлены 10 самых мощных суперкомпьютеров по версии 

популярного рейтинга Top 500 по состоянию на ноябрь 2018 года [14]. 

 

Таблица 2 – Мировой рейтинг суперкомпьютеров Top 500 

Место Название Кол-во 
ядер 

Реальная 
произв. 

Пиковая 
произв. 

1 Summit - IBM Power 
System AC922, IBM 
POWER9 22C 3.07GHz, 
NVIDIA Volta GV100, 
Dual-rail Mellanox EDR 
Infiniband, IBM  
United States 
 
 

2 397 824     

143 500,0   

200 794,9 

2 

 

Sierra - IBM Power 
System S922LC, IBM 
POWER9 22C 3.1GHz, 
NVIDIA Volta GV100, 
Dual-rail Mellanox 
EDR Infiniband , IBM / 
NVIDIA / Mellanox  
United States  

 

1 572 480   

94 640,0 

 

125 712,0 
 
 

3 

 

Sunway TaihuLight - 
Sunway MPP, Sunway 
SW26010 260C 
1.45GHz, Sunway,  

10 649 600   

93 014,6 125 435,9 
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Место Название Кол-во 
ядер 

Реальная 
произв. 

Пиковая 
произв. 

China  
 

4 

 

Tianhe-2A - TH-IVB-
FEP Cluster, Intel Xeon 
E5-2692v2 12C 
2.2GHz, TH Express-2, 
Matrix-2000, China  

 

4 981 760 61 444,5   

100 678,7 

5 

 

Piz Daint - Cray XC50, 
Xeon E5-2690v3 12C 
2.6GHz, Aries 
interconnect, NVIDIA 
Tesla P100, Cray Inc.  
Switzerland  

 

387 872   

21 230,0   

27 154,3 

6 

 

Trinity - Cray XC40, 
Xeon E5-2698v3 16C 
2.3GHz, Intel Xeon Phi 
7250 68C 1.4GHz, 
Aries interconnect , 
Cray Inc.  
United States  

 

979 072   

20 158,7   

41 461,2   

7 

 

AI Bridging Cloud 
Infrastructure (ABCI) 
- PRIMERGY CX2550 
M4, Xeon Gold 6148 
20C 2.4GHz, NVIDIA 
Tesla V100 SXM2, 
Infiniband EDR , 
Fujitsu  
Japan  

 

391 680 

 
 
 

 

19 880,0   

32 576,6 

 
 
 

 

7 

 

Titan - Cray XK7, 
Opteron 6274 16C 
2.200GHz, Cray Gemini 
interconnect, NVIDIA 
K20x , Cray Inc.  
United States  

 

560 640 17 590,0 

 
27 112,5  
 

 

8 

 

SuperMUC-NG - 
Think System SD530, 
Xeon Platinum 8174 
24C 3.1GHz, Intel 
Omni-Path , Lenovo  
Germany  

 

305 856 19 476,6 26 873,9  
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Место Название Кол-во 
ядер 

Реальная 
произв. 

Пиковая 
произв. 

9 

 

Titan - Cray XK7, 
Opteron 6274 16C 
2.200GHz, Cray Gemini 
interconnect, NVIDIA 
K20x , Cray Inc.  
United States  

 

560 640   

17 590,0 27 112,5 

10 

 

Sequoia - BlueGene/Q, 
Power BQC 16C 1.60 
GHz, Custom, IBM  
United States  

 

  1 572 864 17 173,2 20 132,7 

 

Из таблицы видно, что представленные суперкомпьютеры имеют в своем 

составе целый набор оборудования, включающий вычислительные блоки 

различной архитектуры, высокоскоростные средства обеспечения взаимодействия 

между узлами суперкомпьютера (interconnect), сильно различается количество 

ядер. Однако для каждого из них рассчитана  пиковая производительность и 

реальная  производительность на тесте Linpack Benchmark, которая и определяет 

рейтинг суперкомпьютера. 

Из таблицы 2 видно, что соотношение между реальной и пиковой 

производительностью колеблется в диапазоне 0,6-0,7. Лучшим является 0,84, 

худшим – 0,48. 

Этот показатель можно считать некоторым аналогом коэффициента 

полезного действия суперкомпьютера при решении определенной задачи.  

Такая оценка является хотя и показательной, но довольно односторонней, 

поскольку не учитывает ряд факторов эксплуатации вычислительного комплекса, 

в том числе параллельное исполнение нескольких пользовательских задач, 

имеющих принципиально разные требования к оборудованию и программному 

обеспечению вычислительного комплекса. 

В работе С.М. Абрамова [6] подробно рассматриваются вопросы оценки 

положения дел в суперкомпьютерной отрасли на основе показателей рейтинга 

Top 500, предлагается методика коррекции оценок, демонстрируется частичная 

 



24 

неполнота данных в рейтинге. Исследование показывает, что доля 

высокопроизводительных вычислений в фундаментальных исследованиях, НИР и 

НИОКР (RnD – Research and Development) очень высока: она больше, чем можно 

определить, напрямую анализируя рейтинг. 

В связи с вышеизложенным, представляются весьма востребованными 

исследования, посвященные построению высокопроизводительных 

вычислительных комплексов, направленные на решение научных задач 

исследовательскими коллективами различных областей науки и техники. 

 

Анализ рейтинга Top 500 (см. таблицу 2) показывает, что большинство 

ведущих вычислительных систем вершины рейтинга используют помимо 

центральных процессоров дополнительные ускорители вычислений, которые и 

обеспечивают этим системам основную часть производительности по операциям с 

плавающей точкой. 

Из первых десяти записей Top 500 можно выделить следующие модели 

вычислительных ускорителей, называемых также «графическими» [14]: 

- NVidia Tesla V 100; 

- Matrix-2000; 

- NVidia Tesla P 100; 

- Intel Xeon Phi 7250; 

- NVidia Tesla K 20x. 

 

Данные ускорители обеспечивают существенный рост производительности 

вычислительных комплексов и открывают новые возможности для применения 

методов и алгоритмов, требующих большого объема вычислительных операций с 

плавающей точкой. 

В работах [5, 96] затрагиваются вопросы динамического распараллеливания 

выполнения программы для эффективного использования технологии CUDA.  

Хотя эта технология является собственной разработкой компании NVidia, она 
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предоставляет открытый интерфейс к использованию ядер графических 

ускорителей для выполнения расчетов в высокопроизводительных системах. 

В работах Ding F., Mey D., Wienke S., Zhang R. [54] отмечается современная 

тенденция предоставления услуг высокопроизводительных комплексов, 

содержащих графические ускорители как облачных сервисов для решения задач 

прикладного характера. 

В работах Б.Н. Четверушкина и М.В, Якобовского [29, 30] применение 

гибридных архитектур рассматривается как основное направление увеличения 

производительности вычислительных комплексов вплоть до экзафлопсных 

значений. В работах анализируются подходы по решению уравнений механики 

сплошной среды на гибридных архитектурах в условиях отказов процессоров, 

предлагаются методы и алгоритмы обеспечения надежности экзафлопсных 

вычислителей при решении определенного рода прикладных задач. 

Показывается, что при достижении экзафлопсной производительности 

системы отказы процессоров будут приводить к откатам задачи к контрольным 

точкам с такой частотой, что решение задачи при существующих алгоритмах и 

частотах отказа процессоров станет невозможной. Предлагаются подходы к 

построению алгоритмов, позволяющих преодолеть данной ограничение за счет 

изменения организации вычислений. 

В работе И.А. Афанасьева и В.В. Воеводина [17] приводится сравнение 

выполнения алгоритма обработки больших графов на классический архитектуре 

вычислительной системы и с применением графических ускорителей.  

Важность высокопроизводительных систем в науке, технике и 

промышленности обсуждается в публикации S. Ezell и R. Atkinson [49]. 

Анализ публикаций показывает, что интерес к использованию гибридных 

систем определяется их существенно более высокой производительностью по 

сравнению с классическими и ресурсоемкие задачи разных областей науки с 

успехом могут решаться c использованием гибридных вычислителей. 
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Организация вычислительного процесса в гибридном 

высокопроизводительном комплексе предусматривает распараллеливание 

прикладной задачи на множество ядер графических ускорителей таким образом, 

чтобы максимально задействовать вычислительную мощность этих компонентов 

системы, оставляя для центральных процессоров роль управления выполнением 

задания. 

Описанная проблема разбивается на две крупные задачи, включающие в 

себя применение таких алгоритмов решения пользовательской задачи, которые 

обеспечивают указанное распараллеливание и использование графических 

ускорителей. 

Другая задача – это такое управление ресурсами гибридного 

вычислительного комплекса, при котором все прикладные задачи получают 

запрошенные вычислительные ресурсы, обеспечивается управление очередями, 

приоритетами, обеспечивается эффективное использование аппаратно-

программных средств гибридного высокопроизводительного вычислительного 

комплекса, обеспечением  отказоустойчивости и безопасности. 

Решение первой задачи на примерах конкретных прикладных исследований 

описано в работах Б.Н. Четверушкина, В.И. Балуты, В.П. Осипова, В.И. Савельева 

[31-34]. 

Известны исследования извлечения знаний в науках с интенсивным 

использованием данных И.А. Соколова, В.И. Будзко, Л.А. Калиниченко, И.Н. 

Синицына [65]. 

В области биологических исследований использование гибридных 

вычислительных систем для анализа последовательностей молекул белка и 

молекулярного взаимодействия приводится в [51,  99, 100].  

В целом, анализ работ, посвященных решению прикладных задач 

различных классов показывает, что наблюдается тенденция адаптации алгоритмов 

решения прикладных задач к условиям выполнения на вычислительных средствах 

гибридной архитектуры, оснащенных ускорителями вычислений. 
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Вычислительные алгоритмы отличаются в зависимости от прикладной 

задачи, но для всех областей характерно использование механизмов гибридных 

высокопроизводительных комплексов: 

- MPI – технология, позволяющая задействовать одновременный 

параллельный запуск процессов и организовать обмен данными между ними; 

- CUDA – технология доступа и выполнения вычислений на графических 

ускорителях. 

Таким образом, имеющиеся у научных коллективов разработки, 

направленные на решение прикладных задач могут быть перенесены на средства 

гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса, однако 

требуется доработка с учетом использования новых технологий. 

При доработке, естественно, должен учитываться фактор целесообразности, 

показывающий,  насколько эффективно будет решаться задача с использованием 

гибридных технологий и каких затрат потребует переработка кодов и алгоритмов. 

Однако тенденция внедрения гибридных технологий показывает, что 

преимущества, предоставляемые гибридными вычислителями настолько велики, 

что происходит миграция имеющегося программного обеспечения и алгоритмов 

на эти технологии. 

Как отмечалось выше, другой крупной задачей является организация 

управления самим гибридным высокопроизводительным вычислительным 

комплексом. Для этой задачи можно выделить следующие основные направления: 

− организация и обслуживание очередей заданий; 

− обеспечение параллельного выполнения заданий различных 

пользователей; 

− организации доступа к данным; 

− обеспечение доступа пользователей; 

− обеспечение информационной безопасности; 

− оценка эффективности использования гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса. 
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Изысканию решений и подходов к организации вычислительного процесса 

и примерам  их реализации посвящены работы В.В. Воеводина,  А.В. Тихонравова 

[19], Б.М. Шабанова, П.Н. Телегина [22, 23]. Оценке качества функционирования 

информационных систем посвящены работы М.М. Безкоровайного, А.И. 

Костогрызова, В.М. Львова [113]. 

Проблема организации доступа к данным является одной из основных при 

современном состоянии вычислительной отрасли. Науки с интенсивным 

использованием данных предполагают наличие крупных массивов данных, 

хранение, передача и обработка которых представляют собой отдельную задачу 

подготовки и осуществления вычислений. 

Задачам подготовки и предоставления на обработку больших массивов 

данных посвящены работы С.И. Смагина, Е.А. Лупяна, А.А. Сорокина, М.А. 

Бурцева [26-28, 43], Л.А. Калиниченко, И.А. Соколова, С.А. Ступникова [63, 65]. 

Доступ пользователей и обеспечение информационной безопасности 

гибридных высокопроизводительных вычислительных комплексов является 

активно исследуемой актуальной проблемой. С учетом применения облачных 

принципов для доступа пользователей к ресурсам вычислительных комплексов 

проблема информационной безопасности оказывается на стыке нескольких 

современных  компьютерных технологий. В работе В.И. Будзко [47] предлагаются 

подходы по обеспечению информационной безопасности систем с интенсивным 

использованием данных, которые могут быть применены к гибридным 

высокопроизводительным вычислительным комплексам, обрабатывающим и 

хранящим «большие данные». 

Оценка эффективности работы является важным компонентом 

эксплуатации гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса 

поскольку данной оценки вычисляется показатель загрузки оборудования 

предусмотренный в постановлении [3]. Для оценки эффективности эксплуатации 

оборудования ЦКП и УНУ применяется коэффициент, показывающий отношение 

времени полезного использования оборудования к максимально возможному 
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времени использования в течение года. Нижнее значение коэффициента 

устанавливается равным 0,7 [3].  

Однако, необходимо учитывать, что простой подсчет времени 

использования возможен только для систем с монопольным выделением всех 

ресурсов единственному пользователю. Гибридный высокопроизводительный 

вычислительный комплекс принципиально предоставляет ресурсы одновременно 

группе пользователей, используя технологии параллельных вычислений.  

Поэтому необходима методика, позволяющая оценить фактическую и 

максимальную загрузку комплекса. Такая методика приводится в главе 2. 

 

Основным назначением гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса является решение фундаментальных и прикладных 

научных задач. 

Как уже отмечалось, адаптация задачи из той или иной научной области к 

условиям выполнения на гибридном высокопроизводительном вычислительном 

комплексе требует  адаптации программного кода к условиям и  архитектуре. 

Однако преимущества, открываемые гибридной архитектурой для широкого 

спектра задач настолько велики, что происходит активный переход на ее 

использование в прикладных научных исследованиях. 

Выше приводились примеры решения задач в области биологии, физики, 

информатики. 

В работах К.К. Абгарян [106-108] представлены результаты исследований в 

области материаловедения, часть из которых получены с использованием 

классической вычислительной архитектуры, а часть на гибридном 

высокопроизводительном вычислительном комплексе.  

Работы А.Ю. Горчакова и М.А. Посыпкина [102-105] посвящены 

реализации математических методов при решении физических задач с 

использованием высокопроизводительных вычислений, а также методам и 

алгоритмам организации вычислений в классических и гибридных архитектурах с 

использованием параллельных вычислений. Там же приводится сравнение 
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эффективности различных подходов к организации научных расчетов для 

различных архитектур вычислительных комплексов. 

В работах К.К. Колина [45] рассматриваются тенденции развития 

современного технологического общества и позиционируется роль 

вычислительных технологий как одной из основ дальнейшего общественного 

прогресса. Демонстрируются примеры Китая и Японии в области построения 

суперкомпьютеров, робототехники, 3-D технологий. 

В работах А.В. Микуровой и В.С. Скворцова [99, 100] изучаются вопросы 

молекулярного взаимодействия в задачах биомедицинской химии, для которых 

требуются ресурсы высокопроизводительных вычислительных систем и 

приводятся примеры решения таких задач с использованием гибридных 

высокопроизводительных вычислительных комплексов. 

1.2 Анализ подходов к предоставлению услуг высокопроизводительного 

вычислительного комплекса на основе облачных технологий 

Применение облачных технологий является сегодня актуальной тенденцией 

во всех областях, связанных и информационными технологиями и предоставление 

сервисов гибридных высокопроизводительных вычислений не является 

исключением. 

В работах Wu W., Zhang H., Li Zh., Mao Ya, C. Ю. Волкова и О.В. 

Сухорослова, I. Sadooghi, J. H. Martin, С.И. Смагина, А.А. Сорокина, М.В. 

Якобовского [26, 28, 38, 53-59] рассматриваются подходы по предоставлению 

услуг высокопроизводительных комплексов как облачных сервисов. 

Показывается, что к услугам высокопроизводительных вычислений, 

выполняемых в интересах научных коллективов различных направлений 

прикладных и фундаментальных наук, целесообразно применять облачный 

подход. Это позволит централизовать ресурсы и обеспечить загрузку 

вычислительных комплексов расчетными задачами с большей эффективностью, 

чем при монопольном предоставлении каждому научному коллективу 

вычислительных мощностей, а также позволит обеспечить большую гибкость в 
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эксплуатации вычислительного комплекса, сократить время выполнения 

вычислений. 

Применение облачных технологий, с одной стороны, обеспечивает ряд 

преимуществ, связанных с единым подходом по предоставлению сервисов 

пользователям, а, с другой стороны, порождает проблемы, вызываемые 

необходимостью предоставлять широкий спектр услуг и адаптировать 

исполняющую среду вычислителя к потребностям каждой пользовательской 

задачи. 

От вычислительной среды требуется большая гибкость и адаптивность к 

изменяющимся требованиям со стороны приложений и задач пользователей. 

При этом можно выделить основные проблемы, возникающие при  

применении облачных технологий: 

- проблема адаптации программного кода к гибридному вычислителю; 

- проблема создания индивидуальной среды исполнения заданий 

Для решения указанных проблем необходима разработка  методов и 

алгоритмов адаптации и исполнения прикладных задач пользователей на 

гибридном вычислительном кластере, использующем для выполнения 

вычислений специализированные ускорители вычислений. Решения по адаптации 

программного кода на языках различных уровней к целевой платформе 

гибридного вычислительного кластера, алгоритмы предоставления задачам 

вычислительных ресурсов в условиях многозадачной среды, а также методы 

создания адаптированной среды исполнения заданий с использованием 

технологий виртуализации требуют научной проработки и являются актуальными 

на сегодняшней стадии развития теории и практики предоставления 

вычислительных ресурсов гибридной архитектуры научным коллективам. 

Вопросы предоставления ресурсов таких систем и одновременного 

исполнения различных по научной направленности задач требуют решения с 

точки зрения разработки эффективных алгоритмов организации вычислительного 

процесса. Необходимо обеспечить эффективную загрузку гибридного комплекса 
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задачами различного типа, позволяющими минимизировать  простои 

оборудования и сократить время исполнения научных задач.  

Отдельной научной проработки требуют вопросы адаптации прикладного 

программного кода к архитектуре гибридного вычислительного комплекса. 

Данная задача должна включать классификацию программного обеспечения по 

степени мобильности, подходы к переводу программного кода на технологии, 

позволяющие использовать ускорители вычислений и создание индивидуальной 

среды исполнения научной задачи на ресурсах гибридного вычислительного 

комплекса. 

1.3 Постановка задачи на проведение диссертационного исследования 

 В результате анализа современных тенденций использования 

высокопроизводительных вычислений в науке и технике можно выделить 

основные перспективные направления развития вычислительной отрасли, 

связанные с внедрениями технологий цифровой экономики [2]: 

- технологии обработки больших данных, дающие возможность извлечения 

знаний из имеющихся больших массивов данных. Науки с интенсивным 

использованием данных сегодня активно развиваются и их методы применяются в 

сопредельных областях знания, где традиционно накапливаются большие объемы 

данных: астрономия, геномика, протеомика, социальные науки. 

- технологии искусственного интеллекта и машинного обучения, 

предполагающие  получение знаний информационной системой в процессе ее 

работы и дальнейшее их использование в виде «обученной системы» для решения 

прикладных задач схожей направленности; 

- системы распределенного реестра (блокчейн), позволяющие создавать 

интеллектуальные информационные системы, обеспечивающие безопасное и 

надежное хранение, поиск и обработку структурированных и 

неструктурированных данных 
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- квантовые технологии, в перспективе предоставляющие возможность 

создания вычислительных систем принципиально иной производительности 

(квантовых компьютеров); 

- новые производственные технологии, связанные с переходом от натурного 

к цифровому моделированию, внедрение технологии «цифровых двойников», 

предоставляющих возможности проведения испытаний образцов на цифровых 

моделях; 

- промышленный интернет – методы интеллектуального построения   

технологического процесса за счет внедрения в компоненты производственного 

процесса интеллектуальной составляющей, а также управление процессами 

производства с использованием методов искусственного интеллекта; 

- робототехника -   технологии создания и управления робототехническими 

устройствами и их группами с использованием технологий искусственного 

интеллекта, современные методы управления и принятия решений; 

- технологии беспроводной связи, предоставляющие возможности 

построения сетей и обеспечения управления любыми техническими 

устройствами; 

- технологии виртуальной и дополненной реальностей, позволяющих 

имитировать компьютерными средствами любые условия окружающей среды, 

технические устройства, социальное и общественное взаимодействие. 

Перечисленные направления цифровой экономики, очевидно, требуют для 

своей реализации очень серьезных вычислительных ресурсов. 

Продемонстрировать потребность в вычислительных ресурсах можно на 

примерах задач искусственного интеллекта, которые для своих решений могут 

требовать сотни и тысячи часов времени работы самых современных 

суперкомпьютеров. 

Очевидно, что потребность в вычислительных ресурсах со стороны 

высокотехнологичных областей человеческой деятельности будет только 

возрастать. И современные технические разработки потенциально предоставляют  

базу для удовлетворения этой потребности. 
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Все более широкое применение получают гибридные 

высокопроизводительные вычислительные комплексы, демонстрирующие 

взрывной рост производительности вычислений за счет использования 

специализированных ускорителей. Данные комплексы уже занимают ведущие 

позиции в рейтингах суперкомпьютеров и демонстрируют свою востребованность 

в задачах, связанных с направлениями цифровой экономики, а также в других 

перспективных областях прикладной и фундаментальной науки. 

Однако для успешного внедрения гибридных высокопроизводительных 

вычислительных комплексов в цифровую экономику недостаточно просто 

выпустить на рынок достаточное количество таких установок. Методы и подходы 

в решении задач на классических и гибридных вычислителях различаются и 

простое внедрение гибридных вычислителей оказывается невозможным без 

адаптации конечных задач к гибридным архитектурам. 

Анализ современных научных работ показывает огромный интерес 

исследователей к выполнению расчетов на гибридных вычислительных 

комплексах, но большинство этих работ посвящено описанию решений 

конкретной прикладной задачи без обобщения методов миграции и эффективного 

применения гибридных технологий.  

Такая тенденция показывает, что практика использования гибридных 

вычислительных комплексов отстает от теоретических разработок в этой области. 

Это означает, что для дальнейшего совершенствования методов, алгоритмов и 

подходов в решении фундаментальных и прикладных научных задач, задач 

цифровой экономики и X-информатики требуется теоретическая и научно-

практическая разработка вопросов: 

- организации вычислительного процесса в гибридных 

высокопроизводительных вычислительных комплексах; 

- разработки нового и адаптации имеющегося программного коды к 

использованию на гибридных вычислителях; 

- созданию среды исполнения программного кода, индивидуально 

настроенной для каждой вычислительной задачи; 
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- интеграции услуг гибридного вычислительного комплекса с цифровыми 

платформами для научных исследований. 

Методы и алгоритмы организации вычислительного процесса, позволяющие 

предоставлять ресурсы гибридных вычислительных сред как облачные сервисы 

требуют научной разработки и являются актуальными для построения 

современных вычислительных систем, предназначенных для решения задач 

различных областей науки и техники. Так, научно-исследовательская работа 

«Сервис-У» [97] показала востребованность проведения научных расчетов с 

использованием гибридных вычислительных комплексов в таких областях науки, 

как физика, кристаллография, биотехнология, материаловедение, биомедицинская 

химия, медицина,  информатика. 

В целом, недостаточная теоретическая и практическая разработанность 

проблем организации вычислительного процесса гибридных вычислительных 

систем, недостаток научных исследований в области предоставления услуг 

гибридных вычислительных комплексов как облачных сервисов, делает 

актуальными исследования в данной области. 

На рисунке 1 представлена формализованная  постановка задачи на 

проведение диссертационного исследования, направленного на достижение 

указанных результатов. 
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Цели исследования:
- Исследование и разработка архитектурных 

решений создания гибридных высокопроизводительных 
вычислительных комплексов

- Разработка методов и алгоритмов адаптации 
имеющегося у научных коллективов программного кода к 
условиям исполнения на ресурсах гибридного комплекса;

- Разработка методов создания индивидуальной 
среды исполнения программ на основе технологий 
виртуализации для предоставления научным коллективам 
ресурсов гибридных высокопроизводительных 
вычислительных комплексов как облачных услуг.

Исходные условия:
- гибридная архитектура вычислителя;
- одновременное предоставление пользователям 

услуг гибридного высокопроизводительного 
комплекса различным пользователям и параллельное 
выполнение пользовательских заданий;

- многообразие предметных областей 
исследований и, соответственно, многообразие типов 
вычислительных задач;

- имеющийся задел программного обеспечения, 
используемого пользователями для решения задач 
своих предметных областей.

Планируемые результаты:
 - Апробация миграции программного кода для научных расчетов в вычислительную среду 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН;
- Создание индивидуальных сред исполнения приложений научных коллективов в ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН на базе технологий виртуализации;
- Создание системы управления вычислительными заданиями ГВВК ФИЦ ИУ РАН
- Улучшение показателей выполнения научных расчетов в условиях гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса;
- Получение аналитических соотношений для оценки загрузки и эффективности выполнения 

заданий в гибридном высокопроизводительном вычислительном комплексе.

Методы и алгоритмы:
- классификации программного обеспечения
- подготовки мобильного программного 

кода
- создания индивидуально настроенной 

(кастомизированной) виртуальной среды
Основные функции:
- определение типа программного кода
- описание программной среды для научного 

приложения
- развертывание индивидуальной среды 

исполнения приложений на основе технологий 
виртуализации

- обеспечение выполнения расчетного 
задания и получения результатов

 
Рисунок 1– Постановка задачи на проведение исследования 
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 В настоящей диссертации ставится задача проведения исследований и 

научно-практических работ, направленных на достижение следующих 

результатов:  

- разработка и апробация алгоритмов классификации программного 

обеспечения, предназначенного для решения прикладных и фундаментальных 

задач, с использованием методов искусственного интеллекта; 

- разработка и апробация методов автоматической и автоматизированной 

подготовки мобильного программного кода для исполнения в виртуальной среде 

гибридных высокопроизводительных вычислений; 

- разработка методов создания индивидуально настроенной виртуальной 

среды функционирования заданий гибридного вычислительного комплекса; 

- разработка методов взаимодействия системы управления вычислительным 

процессом гибридного вычислительного комплекса в рамках цифровой 

платформы; 

- разработка методов оценки загрузки и эффективности выполнения заданий 

в гибридном высокопроизводительном вычислительном комплексе; 

- улучшение показателей выполнения научных расчетов в условиях 

гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса. 
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2  Методы и алгоритмы организации вычислительного процесса в 
гибридном высокопроизводительном вычислительном комплексе для 

научных исследований  

2.1 Общие положения 

Организация вычислительного процесса в среде гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса является многогранной 

проблемой, решение которой должно привести к эффективному использованию 

ресурсов комплекса для решения вычислительных задач научных коллективов. 

При организации вычислительного процесса необходимо исходить из 

следующих посылок и учитывать их при разработке методов и алгоритмов 

управления вычислительным комплексом: 

- гибридная архитектура вычислителя, т.е. наличие в нем классических 

центральных процессоров и вычислительных (графических) ускорителей; 

- одновременное предоставление пользователям услуг гибридного 

высокопроизводительного комплекса различным пользователям и параллельное 

выполнение пользовательских заданий; 

- многообразие предметных областей исследований и, соответственно, 

многообразие типов вычислительных задач; 

- имеющийся задел программного обеспечения, используемого 

пользователями для решения задач своих предметных областей. 

В рамках перечисленных посылок необходима разработка таких методов и 

алгоритмов организации вычислительного процесса, которые позволили бы 

предоставить эффективные вычислительные сервисы широком кругу научных 

коллективов.  

Данные методы и алгоритмы должны обеспечивать: 

- управление ресурсами комплекса и заданиями пользователя; 

- предоставлять инструментальные средства и методики разработки и 

адаптации прикладного программного обеспечения; 

- предоставлять пользователям методики и инструментальные средства по 

созданию и настройке индивидуальной среды исполнения приложений (runtime), 
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не зависящей от других пользователей и позволяющей развертывать программные 

средства и выполнять приложения с правами суперпользователя; 

- проводить оценку загрузки вычислительного комплекса задачами 

научных расчетов; 

- производить оценку эффективности использования гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса приложениями 

пользователя и предлагать пути улучшения  качества программного кода, 

предназначенного для решения научных задач. 

Ниже в главе 2 рассмотрены методы и алгоритмы решения перечисленных  

задач. 

2.2 Алгоритм управления вычислительными заданиями 

Для обеспечения выполнения различных приложений с использованием 

виртуализации на базе технологии контейнеров в составе комплекса должна 

функционировать система управления вычислительными заданиями, 

обеспечивающая реализацию очередей заданий и политик обслуживания с учетом 

используемых вычислительных ресурсов.  

Наличие в комплексе таких вычислительных ресурсов, как графические 

ускорители, накладывает на функционирование системы управления заданиями 

дополнительные требования по сравнению с классической архитектурой на CPU. 

Графический ускоритель монопольно выделяется задаче на определенный период 

времени, а переключение между задачами, использующими GPU, является 

процессом долгим и снижает производительность комплекса.  

Другой особенностью работы гибридного комплекса является то, что на его 

ресурсах одновременно должны выполняться задачи, производящие реальные 

расчеты и короткие тестовые задачи, необходимые для отладки и тестирования 

кода, также требующие ресурсов GPU. Такие задачи требуют более высокого 

приоритета на исполнение, поскольку функционируют практически в 

интерактивном режиме с пользователями комплекса. 
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Исходя из перечисленных условий, предлагается алгоритм управления 

ресурсами гибридного комплекса, представленный на рисунке 2. 
Постановка задачи

в очередь

Оценка требуемых
ресурсов

Размещение
на вычислительных

узлах

Оценка времени 
освобождения 

ресурсов

Ожидание 
освобождения 

ресурсов

Вытеснение
исполняемой 

задачи

Достаточно Недостаточно

Ниже порогового 
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Выше порогового 
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Освобождено за 
указанное время

Не освобождено за 
указанное время

 
Рисунок 2 - Алгоритм управления ресурсами гибридного комплекса 

Ключевым моментом данной процедуры является оценка предполагаемого 

времени исполнения. Первичная оценка может базироваться на заявленном 

пользователем предполагаемом времени исполнения программы. В дополнение к 

такой оценке полезно использовать статистические данные о времени запусков 

контейнера конкретной задачи в режиме реальных расчетов и тестовых, 

отладочных запусков. 

Предпочтительным режимом функционирования гибридного 

вычислительного кластера в многопользовательском режиме является 

параллельное исполнение пользовательских научных задач. Целесообразность 

применения такого режима объясняется тем, что комплекс обладает 

разнородными вычислительными ресурсами, доступными для пользовательских 

приложений. Сами приложения, как правило, с максимальной эффективностью 

используют только один тип ресурса, другие при этом нагружены слабо или 

вообще простаивают. Такая картина наблюдается при использовании для решения 

научных задач центральных процессоров и ускорителей вычислений. Обычно 

алгоритмы прикладных задач рассчитаны на параллельные вычисления только на 

CPU либо GPU и одновременная полная нагрузка на оба типа процессоров не 
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достигается. Поэтому имеет смысл организовывать вычислительный процесс так, 

чтобы обеспечить параллельное исполнение пользовательских задач, которое 

приводит к утилизации всех ресурсов гибридного комплекса. 

Имеющийся у научных коллективов задел программного обеспечения, 

предназначенного для решения фундаментальных и прикладных научных задач, 

не может выполняться на средствах гибридного высокопроизводительного 

комплекса без проведения определенной подготовки.  

Для адаптации имеющегося у научного коллектива задела по решению 

прикладной или фундаментальной задачи в составе гибридного 

высокопроизводительного комплекса необходимо создать ряд инструментальных 

средств, позволяющих выполнить загрузку, обработку, тестирование и отладку и, 

наконец, исполнение программного кода с целью решения научной задачи.  

Финальной стадией этого процесса является оценка улучшения либо 

деградации производительности при решении данной задачи по сравнению с 

ранее использованными вычислительными комплексами. 

 

2.3 Метод классификации программного обеспечения 

Подготовка имеющегося у научных коллективов программного кода к 

исполнению его на средствах гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса является начальным шагом по миграции 

программного задела в гибридную вычислительную среду.  

Отметим, что возможно существование различных вариантов реализации 

пользовательского программного обеспечения, предназначенного для решения 

прикладных и фундаментальных научных задач [75]: 

- независимое от вычислительной платформы; 

- мобильное в рамках вычислительных архитектур; 

- зависимое от архитектуры. 

К независимым от вычислительной платформы приложениям можно 

отнести задачи, разработанные на языке высокого уровня, которые могут 
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исполняться в рамках любой архитектуры без каких-либо мероприятий по 

адаптации программного обеспечения. К таким приложения могут относиться, 

например, программы на языке Python с вызовами процедур библиотек CUDA или 

TensorFlow. 

К мобильному программному обеспечению можно отнести программные 

тексты, требующие компиляции для той или иной архитектуры, но не 

использующие специализированных архитектурных особенностей. К таким 

приложениям можно отнести программные тексты на языке Си. В случае 

использования мобильного программного обеспечения при подготовке к 

проведению вычислений должен быть выполнен процесс компиляции для целевой 

архитектуры. 

К зависимому от архитектуры программному обеспечению относятся 

программные тексты, использующие для выполнения процессов вычисления 

специфические для архитектуры особенности и системы команд. В качестве 

примера таких программных кодов можно привести программы, использующие 

расширение набора инструкций операций с плавающей точкой архитектуры Intel 

– SSE (Streaming SIMD Extensions). Миграция таких приложений между 

архитектурами является отдельной задачей, решение которой определяется 

архитектурными особенностями вычислительной среды, и в рамках реализации 

сервиса цифровой платформы представляется избыточной. 

Внутри перечисленных выше классов можно выделить второй уровень 

классификации приложений, уточняющий показатели их мобильности. 

Для независимых от вычислительной платформы приложений предлагаются 

следующие подклассы, характеризующие возможность их исполнения в 

различных вычислительных средах: 

- основанное на базовых конструкциях языков высокого уровня; 

- основанное на проприетарных технологиях и библиотеках; 

- основанное на интегрированных средах, предназначенных для решения 

определенного класса прикладных и фундаментальных задач. 
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Приложения, основанные на базовых конструкциях языков высокого 

уровня, используют объекты языка, не связанные с вычислительной платформой, 

для описания и исполнения алгоритма. В общем случае для исполнения такого 

кода должен использоваться интерпретатор языка, который обеспечивает 

преобразования языковых конструкций в объектный код компьютера на этапе 

исполнения.  

Отметим, что возможен вариант, когда исходные коды сначала 

транслируются в объектный код, а затем исполняются на выбранной архитектуре. 

Также возможно многократное исполнение объектного кода, полученного на 

начальном этапе, путем сохранения его в специализированном кэше. 

В случае, если трансляция объектного кода выполняется автоматически при 

выполнении задачи и не требует участия человека, данное приложение также 

следует относить к подклассу основанных на базовых конструкциях. 

Приложения, основанные на проприетарных технологиях, используют 

специализированные  библиотеки, предоставляющие интерфейс к возможностям 

оборудования вычислительной платформы, однако не требующие 

перекомпиляции объектного кода. Для миграции между вычислительными 

ресурсами в данном случае достаточно компоновки приложения с необходимыми 

библиотеками. Такая задача выполняется автоматически средствами 

динамической компоновки при загрузке приложения. Примером задач такого 

класса может быть приложение на языке высокого уровня, использующего 

технологию CUDA в качестве интерфейса к функциям графического ускорителя. 

Приложения, основанные на интегрированных средах, используют объекты 

языка высокого уровня, относящееся к предметной области. При этом 

обеспечивается абстрагирование алгоритма от вычислительной архитектуры. 

Однако, сама интегрированная среда является зависимой от вычислительной 

платформы. Она компилируется и оптимизируется для определенной 

вычислительной платформы и используется приложениями через объекты языка 

высокого уровня. 
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Примером такой интегрированной среды является пакет для работы с 

нейронными сетями TensorFlow. Данный пакет является свободно 

распространяемым программным обеспечением, однако имеются коммерческие 

сборки этого пакета. Например в состав продукта IBM Power AI входят сборки 

TensorFlow и других интегрированных сред, оптимизированных под архитектуру  

IBM Power с соответствующими версиями PGU Nvidia и CUDA. 

Для мобильного программного обеспечения можно выделить следующие 

подклассы мобильности: 

- мобильное на уровне вызовов операционной системы; 

- мобильное на уровне использования драйверов устройств. 

Приложения, мобильные в рамках вызовов операционной системы, требуют 

компиляции исходного языка в объектный код целевой системы. Так, 

приложения, использующие интерфейс POSIX могут быть перенесены между 

аппаратными архитектурами под управлением операционных систем семейства 

Linux. Для миграции требуется новая компиляция и компоновка приложения, 

однако не требуются адаптация исходного кода для новой архитектуры. 

Приложения, мобильные на уровне использования драйверов устройств, 

используют специфические вызовы программных библиотек для взаимодействия 

с оборудованием, включая графические ускорители. Миграция такого 

приложения может потребовать адаптации исходного кода к целевой библиотеке 

драйвера, при этом общесистемные вызовы адаптации не требуют. Примером 

такого приложения может быть программный код на языке С, использующий 

вызовы драйверов графических ускорителей. 

Программное обеспечение, зависимое от вычислительной архитектуры, 

выделяется в отдельный класс без подклассов. 

2.4 Алгоритм подготовки программного кода 

Начальным этапом адаптации программного кода к условиям выполнения 

на средствах гибридного высокопроизводительного комплекса является 

классификация программного кода по степени мобильности. Такая 
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классификация может быть выполнена, как непосредственно пользователем, так и 

с использованием средств автоматизации. В частности, в качестве такого 

инструментального средства может быть использована нейронная сеть, обученная 

на предварительно размеченном наборе данных. 

Набор данных для первичного обучения должен включать примеры для всех 

языков программирования высокого уровня (ЯВУ), применяемых для разработки 

прикладного кода в гибридном высокопроизводительном комплексе (например, 

Python, TensorFlow). Однако архитектура блока классификации может быть 

различной.  

Возможен вариант обучения единой нейронной сети на полном наборе 

данных первичного обучения, включающем примеры на различных языках 

программирования (сеть «НС Е» на рисунке 3). 

 

КлассификацияДанные
 для обучения

ЯВУ 1

ЯВУ 2

ЯВУ 3

НС 1

НС 2

НС 3

НС Е

Миграция

Автоматическая

Автоматизированная

Код для 
адаптации

Обратная связь

Д
об

ав
ле

ни
е 

об
уч

аю
щ

ег
о 

пр
им

ер
а

 
Рисунок 3 - Сценарий ввода в эксплуатацию и функционирования 

нейронной сети 

Бизнес-процесс по выполнению адаптации имеющегося программного кода 

и последующего его выполнения на средствах гибридного 

высокопроизводительного кластера включает следующие этапы [75]: 

1) классификация приложений; 

2) подготовка исполняемого кода;  

3) создание заданий для вычислителей; 

4) организация и обслуживание очереди заданий; 
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5) подготовка вычислительной среды; 

6) выполнение расчета; 

7) предоставление результатов расчета. 

Поскольку приложения не зависят от вычислительной платформы, действия 

по их адаптации сводятся к определению перечней указанных компонентов и 

формированию на их основе необходимой среды исполнения с использованием 

механизмов виртуализации.  

Для приложений, мобильных в рамках вычислительных архитектур, 

необходимо: 

– осуществить компиляцию исходного кода в код целевой архитектуры; 

– произвести компоновку целевого кода с системными и прикладными 

программными библиотеками; 

– определить состав необходимых программных модулей и системных 

библиотек для формирования среды исполнения адаптированного кода. 

Действия по компиляции, компоновке и составлению реестров 

необходимых программных библиотек и компонентов могут выполняться как в 

автоматическом, так и в автоматизированном режиме с участием человека.  

Автоматический режим предпочтительно использовать для адаптации 

задач, использующих общеупотребительное программное обеспечение, для 

которого имеется описание зависимостей программных модулей и библиотек. В 

этом случае инструментальные средства среды исполнения (например, 

интерпретаторы языков высокого уровня) имеют возможности построения дерева 

требуемых компонентов и автоматической генерации полного списка 

зависимостей. 

В случае автоматизированной (с участием человека) компиляции и 

компоновки приложений, когда отсутствует точное описание состава 

программных модулей и зависимостей, действия по подбору необходимых 

программных библиотек осуществляются разработчиком в процессе 

интерактивного процесса сборки, компоновки и отладки. 
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2.5 Метод и алгоритм создания индивидуальной среды исполнения 

На основе описания, составляемого пользователем, формируется структура 

исполняющей среды, включающая в себя последовательно: базовую ОС, 

специализированные драйверы устройств, интерфейсные библиотеки 

программных компонентов параллельных вычислений, интегрированные среды 

разработки и исполнения программ, специализированные программные пакеты 

для прикладных научных исследований. На рисунке 4 показан пример 

контейнеров, включающих в себя различные стеки программного обеспечения и 

предназначенные для исполнения разных прикладных задач. 

Библиотеки ОС № 1

Драйвер CUDA
Библиотеки CUDA

Модули Python
Среда TensorFlow

Приложение 
пользователя

Библиотеки ОС № 2

Библиотеки Open MPI
Среда Caffe

Приложение 
пользователя

Контейнер № 1 Контейнер № 2

 
Рисунок 4 - Примеры контейнеров для выполнения пользовательских 

приложений 

Создание индивидуальной среды исполнения программ на средствах 

гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса может 

базироваться на технологиях виртуализации с использованием контейнеров. 

Отметим, что технологии контейнеров выгодно отличаются от классических 

виртуальных машин существенно меньшими затратами аппаратно-программных 

ресурсов вычислительного комплекса, используемых для реализации механизмов 

виртуализации. 

Целью алгоритма создания индивидуальной среды исполнения программ 

является компоновка контейнера, содержащего все необходимое для проведения 

научного расчета программного обеспечения – системного, прикладного, 

специализированного и т.д. 

Необходимо учитывать, что для научного расчета может потребоваться 

установка программных пакетов, требующая прав суперпользователя. Политика 
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информационной безопасности не предусматривает предоставления таких прав 

пользователям гибридного высокопроизводительного вычислительного 

комплекса, однако внутри локального контейнера пользователь получает такие 

права и имеет возможность создавать любую программную среду. 

Для научных расчетов часто имеется необходимость использования 

программных систем с открытым кодом, предполагающих компиляцию на 

целевой системе с последующей установкой. Такая возможность также должна 

быть предусмотрена алгоритмом создания индивидуальной среды исполнения. 

Другой особенностью проведения научных расчетов является 

необходимость установки системного и прикладного программного обеспечения 

из репозиториев в сети Интернет или каких-либо иных хранилищ исходного или 

объектного кода. 

Отдельного внимания требует установка программного обеспечения 

научных расчетов, предполагающего  наличие лицензии и активацию ее в 

контейнере, для чего в момент формирования индивидуальной среды исполнения 

необходимо предусмотреть такую возможность. 

Таким образом, алгоритм формирования индивидуальной среды исполнения 

программ должен включать следующие организационно-технические действия: 

- развертывание базового контейнера из библиотечного образа; 

- установка и (при необходимости) компиляция системного программного 

обеспечения; 

- установка и (при необходимости) компиляция интегрированных средств 

исполнения/разработки/отладки программного обеспечения; 

- установка (при необходимости) лицензионного программного 

обеспечения; 

- активация лицензии; 

- установка и компиляция программного обеспечения для научного расчета. 

Далее будет рассмотрен алгоритм реализации указанных возможностей в 

условиях гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса. 
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Рассмотрим алгоритм создания индивидуальной среды исполнения 

программы. 

На рисунке 5 показан базовый алгоритм формирования индивидуальной 

среды исполнения. Детализация алгоритма будет проведена ниже. 

Первым этапом является определение необходимого базового образа 

контейнера для загрузки его из репозитория. Репозитории могут быть 

расположены как в самом гибридном высокопроизводительном вычислительном 

комплексе так и в сети Интернет. Политика безопасности может задавать 

различные ограничения на использование сторонних репозиториев, но в общем 

случае пользователь может использовать любые доступные репозитории. 

Следующим шагом базового алгоритма является принятие решения о 

пакетном или интерактивном формировании контейнера с индивидуальной 

средой исполнения. 

Пакетное исполнение является предпочтительным, поскольку это основной 

режим выполнения заданий на гибридном высокопроизводительном 

вычислительном комплексе. 

В случае пакетного исполнения вычислительного задания в 

индивидуальном контейнере система управления заданиями ставит задание 

пользователя в очередь.  Затем задание подается на исполнение, динамически 

формирует среду исполнения на основе создаваемого пользователем файла 

сценария-описания, устанавливая и компилируя необходимые пакеты и 

пользовательский код. После этого производится научный расчет, получение 

результатов и удаление использованного контейнера. 
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Рисунок 5 - Базовый алгоритм формирования индивидуальной среды исполнения 
 

В случае интерактивного исполнения базовый контейнер загружается в 

среду гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса и 

остается активным неопределенно долгое время. При этом пользователь получает 

к нему интерактивный доступ по протоколу SSH.  

Внутри контейнера пользователь имеет возможность установки, 

компиляции и отладки любых системных, инструментальных, пользовательских 

программ. Имеется также возможность запуска пользовательского кода 

непосредственно из контейнера. Отметим, что такое исполнение 

пользовательского кода в обход системы управления заданиями допускается 

только для отладки и тестирования, реальные научные расчеты должны 

выполняться через систему управления заданиями. 

По завершении отладки индивидуальной среды исполнения в 

интерактивном режиме принимается решение о характере ее дальнейшего 

использования.  

Во время работы по разработке и отладке возможно формирование файла 

сценария-описания действий по созданию и настройке контейнера. В этом случае 

по завершении работ по отладке контейнера его использование производится по 

схеме пакетной обработки. 

Возможен вариант, при котором не представляется возможным 

формализовать и описать действия пользователя по формированию 
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индивидуальной среды исполнения в файле сценария-описания. Это может быть 

связано со сложностью или невозможностью детально описать действия 

пользователя, работой группы пользователей над одним проектом, установкой и 

активацией специальной программной лицензии, не предусматривающей 

множественную установку, другими причинами. В этом случае  настроенный на 

решение научной задачи контейнер существует в виде уникального объекта в 

памяти вычислительной системы без возможности его воспроизведения и 

клонирования. Для такого случая предусмотрена процедура создания из готового 

пользовательского контейнера библиотечного образа из которого система 

управления заданиями может разворачивать готовый контейнер, не требующий 

дополнительной настройки программной среды для выполнения научного 

расчета. 

На рисунке 6 представлен алгоритм формирования контейнера с 

индивидуальной средой исполнения на основе описания в файле-сценарии. 
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Рисунок 6 - Алгоритм формирования индивидуальной среды исполнения на 

основе файла-сценария 

 

Данный алгоритм реализует функционал блока «Реализация сценария» 

базового алгоритма. 

В нем последовательно реализуются: 
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- установка и компиляция системного программного обеспечения, 

драйверов, компиляторов языков; 

- развертывание интегрированных сред разработки/отладки/исполнения 

программного кода; 

- установка лицензионного программного обеспечения; 

- установка и активация лицензий программного обеспечения. 

Загрузка программного обеспечения может производиться как из 

локального репозитория гибридного высокопроизводительного вычислительного 

комплекса так и из сети Интернет. 

Отметим, что решение о сохранении настроенного контейнера как образа в 

локальном репозитории принимается на основе таких факторов как объем 

устанавливаемого ПО и время подготовки контейнера для проведения научных 

расчетов.  

Очевидно, что для принятия решения необходимо сопоставлять время 

подготовки программной среди и время проведения расчетов. В случае, если 

время решения прикладной задачи на порядки превышает время формирования 

целевого контейнера и объем данных, передаваемый из репозиториев невелик, 

имеет смысл каждый раз формировать индивидуальную среду исполнения заново 

на основании файла-сценария. 

Если объем передаваемых данных велик или время формирования целевого 

контейнера сопоставимо со временем расчета, может быть принято решение о 

сохранении готового целевого контейнера как образа в репозитории. Тогда все 

установленное программное обеспечение сохраняется в библиотечном образе и 

разворачивается из репозитория как базовый контейнер.  В этом случае для 

развертывания целевого образа не требуется отдельный алгоритм, отличия 

определяются файлом-сценарием. Для получения целевого образа эквивалентного 

базовому файл сценария достаточно оставить пустым. 

Заметим, что предлагаемый алгоритм позволяет вносить в базовый образ, 

полученный описанным способом дополнительные изменения, путем добавления 

в файл-сценарий соответствующих блоков команд. Таким образом можно 
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создавать целую серию динамически формируемых контейнеров на базе одного 

специально собранного и адаптированного образа, незначительно отличающихся  

составом программного обеспечения для решения похожих задач одной 

предметной области, но требующих дополнительной настройки программного 

обеспечения. 

Необходимо отметить, что проблема передачи большого объема данных из 

сети Интернет при установке программного обеспечения может быть решена 

перенесением необходимых данных в локальный репозиторий. В этом случае 

решение о сохранении или динамическом формировании контейнера будет 

приниматься только на основании соотношения времени формирования 

контейнера и проведения научных расчетов.  

На начальном этапе проведения экспериментов и функционирования ГВВК 

ФИЦ ИУ РАН (см. главу 3) задача принятия решения не автоматизирована. 

Решение принимается администратором гибридного высокопроизводительного 

комплекса по согласованию с пользователем.  Очевидно, что данная задача 

является автоматизируемой, возможно предложить различные пути и сценарии ее 

решения, однако на функционирование алгоритма формирования индивидуальной 

среды исполнения они не влияют.  

Входными   данными для алгоритма являются: 

- базовые образы контейнеров в репозитории гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса; 

- файл-сценарий с описанием состава программных пакетов, действий по их 

компиляции и настройке, действий по установке лицензий; 

- программные пакеты в локальном репозитории и сети Интернет. 

Выходными данными является загруженный в память вычислительного 

комплекса контейнер, готовый к приему пользовательских данных и запуску 

пользовательских программ. 

Отметим, что интеграция пакетного формирования контейнера с 

последующим запуском его на исполнение с системой управления заданиями 

гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса является 
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отдельной прикладной задачей и зависит от конкретной модели системы 

управления. 

В главе 3 будет показано как данная интеграция проведена в ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН с использованием системы управления заданиями IBM Spectrum LSF. В 

ней имеется встроенный механизм для формирования базовых контейнеров из 

образа в репозитории.  

Другие  системы используют иные подходы, однако в любом случае 

имеется возможность сформировать задание, подразумевающее создание 

контейнера из базового образа и передачу в него файла-сценария для настройки 

контейнера с последующим запуском приложения пользователя. 

Таким образом, данный алгоритм является независимым от реализации 

системы управления заданиями и может применяться для любого 

высокопроизводительного вычислительного комплекса. 

2.6 Методы взаимодействия с цифровой платформой для научных 

исследований 

Современной тенденцией предоставления вычислительных сервисов  

являются облачные вычисления и платформенный подход к предоставлению 

сервисов. 

Современная цифровая платформа для научных исследований 

представляется собой информационный объект, позволяющий поставщикам услуг 

размещать информацию о научных услугах предоставлять доступ к эти услугам 

через единый информационный портал цифровой платформы. Соответственно, 

потребители научных услуг могут получать информацию об имеющихся услугах 

из единого реестра цифровой платформы и осуществлять заказ, исполнение и 

получение результатов через портал цифровой платформы. Подробно построение 

цифровых платформ для научных исследований описано в [75, 78]. 

Таким образом, предоставление услуг гибридный вычислительных 

комплексов как сервиса цифровой платформы является логичным развитием 

концепции облачных вычислений и платформенных технологий. 
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Под парадигмой облачных вычислений принято понимать модель 

предоставления вычислительных ресурсов, обладающую следующими 

характеристиками [16]: 

- самообслуживание по требованию (оn-demand self-service); 

- стандартный (в том числе гетерогенный) доступ по вычислительной сети 

(вroad network access); 

- мультиарендный (multi-tenant) пул объединенных ресурсов (resource 

pooling); 

- высокая степень масштабируемости (эластичность, rapid elasticity); 

- измеримость (мониторируемость) услуги (measured service). 

Применение этой модели для предоставления вычислительных сервисов  

обеспечивает выделение и предоставление ресурсов вычислительной техники и 

программного обеспечения по требованию потребителя на необходимый ему 

период времени из динамически распределяемого пула ресурсов, 

обеспечивающего централизованную обработку и хранение данных, с высокой 

степью их сохранности. 

Что касается предоставления научных сервисов с точки зрения SaaS, то в 

этом случае также производится выделение вычислительных ресурсов и 

программного обеспечения для решения исследовательских задач. Задачи могут 

быть связаны как непосредственно с проведением расчетов, требующих загрузки 

вычислительных ресурсов, так и сопутствующих задач, связанных с поиском 

информации, обработкой и визуализацией результатов научных исследований.  

Другой распространенной категорией услуг в рамках облачных технологий 

является предоставление вычислительной платформы как услуги (PaaS – Platform 

as a Service). 

Данная модель предусматривает предоставление пользователю 

вычислительных ресурсов и системного программного обеспечения с целью 

развертывания собственного прикладного программного обеспечения, сервисов и 

иных программных комплексов. 
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Услуга PaaS очень удобна для коллективов разработчиков (научных и 

коммерческих) для развертывания и эксплуатации собственного программного 

обеспечения на платформе, услуги по поддержанию которой берет на себя 

облачный провайдер. 

В качестве примеров использования PaaS в области информационных 

технологий можно привести примеры создания и эксплуатации крупных web-

порталов коммерческих структур. 

В области предоставления научных сервисов ярким примером PaaS является 

предоставление услуг гибридных высокопроизводительных вычислительных 

комплексов  для выполнения расчетов, требующих больших вычислительных 

мощностей. Такие расчеты используются во многих областях современной науки 

и услуги суперкомпьютерных центров востребованы со стороны научных 

коллективов самых разных областей знания. Оговоримся, что в общем случае 

услугу суперкомпьютерного центра по предоставлению вычислителей нельзя в 

явном виде считать PaaS именно в терминах облачных вычислений. Алгоритмы 

распределения ресурсов, выделения вычислителей и обслуживания пользователей 

суперкомпьютеров отличаются от классической работы облачных провайдеров. В 

частности, для ускорения процессов вычислений в суперкомпьютерах не 

используется виртуализация и параллельная работа одного вычислительного 

блока в интересах группы пользователей. Используется пакетная обработка 

заданий, очереди заданий и другие методы организации вычислительного 

процесса, позволяющие оптимизировать работу супервычислителя. 

Публикация и предоставление услуг гибридных вычислительных 

комплексов в цифровой платформе осуществляется путем реализации протоколов 

информационного взаимодействия, предусмотренных в цифровой платформе. Для 

этого разрабатываются специализированные интерфейсные модули – адаптеры, 

позволяющие производить обмен данными между сервисами управления 

цифровой платформы и вычислительного комплекса. При этом необходимо иметь 

ввиду, что сервис управления цифровой платформы не выполняет функций 

управления вычислительным процессом, а предоставляет задания на вычисления 
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и исходные данные, полученные цифровой платформой. Также через средства 

цифровой платформы может осуществляться он-лайн доступ пользователя к 

инструментальным средствам вычислительного комплекса для выполнения 

подготовки и тестирования расчетных задач. 

Таким образом, пользователь гибридного вычислительного комплекса 

получает облачные услуги вычислительного комплекса (SaaS, PaaS) через 

унифицированные интерфейс цифровой платформы для научных исследований. 

2.7 Методика оценки загрузки гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса применительно к задачам научных исследований 

Одним из важнейших эксплуатационных показателей вычислительного 

комплекса является его загрузка, т.е. характеристика того, насколько полно 

данный комплекс выполняет функцию по обеспечению научных коллективов 

вычислительными ресурсами.  

Определение загрузки комплекса является важной составляющей 

эксплуатации, поскольку позволяет планировать предоставление ресурсов, 

оценивать необходимость модернизации, определять качество предоставляемых 

услуг. 

Как правило, загрузка определяется как некоторая измеренная или 

рассчитанная характеристика комплекса, отнесенная к максимально возможному 

значению данного параметра (вычисленному или рассчитанному). 

Для традиционных суперкомпьютеров таким параметром может быть 

количество ядро-часов, которые были зарезервированы для выполнения расчетов 

к максимально возможному количеству. Данные параметры рассчитываются, как 

правило, для какого-то определенного периода времени и представляют собой 

интегральный показатель загрузки за данный период. 

Опытным либо экспертным путем можно установить требуемые 

минимальный и максимальный уровн загрузки и, сравнивая их значения с 

текущим измеренным, делать заключения о функционировании вычислительного 

комплекса. 
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Для гибридных архитектур такой подход представляется менее 

показательным, поскольку в гибридном вычислительном комплексе присутствуют 

ядра различных типов, а задания резервируют ресурсы вычислителя не ядрами, а, 

целиком графическими ускорителями. 

В связи с этим предлагается для оценки загруженности гибридных 

высокопроизводительных вычислительных комплексов, исходя из их 

производительности и максимального возможного количества операций с 

плавающей точкой за единицу времени. 

Отметим, что существует различие между теоретически возможной 

производительностью компонентов и комплекса в целом (пиковая 

производительность) и практически достижимыми результатами, определяемыми 

различными тестами и сильно отличающимися в зависимости от типа задач. 

Для оценки загрузки гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса воспользуемся пиковой производительностью, 

определяемой как сумма пиковых производительностей его компонентов – узлов 

(1). 
 

𝑷пик =  ∑ 𝑷уз 𝒊
𝑲
𝒊=𝟏 , где (1) 

 

Pпик – пиковая производительность вычислительного комплекса 

Pуз i – пиковая производительность i-го узла вычислительного комплекса 

 

Отметим, что при суммировании не учитываются потери 

производительности, возникающие при взаимодействии узлов по объединяющей 

их вычислительной сети (interconnect). 

Соответственно, пиковая производительность узла 𝑷уз определяется как 

сумма производительностей центральных процессоров узла 𝑷𝒄𝒑𝒖 и его 

графических ускорителей 𝑷𝒈𝒑𝒖 в предположении, что они полностью загружены 

операциями с плавающей точкой, не выполняют каких-либо других операций, а 
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потери на передачу данных между центральными процессорам и графическими 

ускорителями отсутствуют (2). 
 

𝑷уз =  𝑵𝒄𝒑𝒖𝑷𝒄𝒑𝒖 +  𝑵𝒈𝒑𝒖𝑷𝒈𝒑𝒖, где (2) 

Ncpu – количество центральных процессоров в вычислительном узле 

Ngpu – количество графических ускорителей в вычислительном узле 

Pcpu – пиковая производительность центрального процессора 

Pgpu – пиковая производительность графического ускорителя 

 

Для расчета пиковой производительности центрального процессора (3) 

будем считать, что операции выполняются ядрами параллельно, каждое ядро 

может обрабатывать группу потоков, а в потоке допускается параллельное 

выполнение нескольких операций, если для этого имеется несколько 

операционных блоков. Такая ядерно-потоковая архитектура характерна для 

современных процессоров различных производителей и предлагаемая формула 

может быть модифицирована в зависимости от особенностей архитектуры.  
 

𝑷𝒄𝒑𝒖 =  𝒏𝒄𝒐𝒓𝒆𝒏𝒔𝒕𝒓𝒆𝒂𝒎𝒏𝒖𝒏𝒊𝒕𝑭𝒄𝒑𝒖, где (3) 

ncore – количество ядер центрального процессора 

nstream – количество потоков, обрабатываемых ядром центрального 

процессора 

nunit – количество операционных блоков на проток, соответствует 

количеству операций, выполняемых в одном потоке за один такт 

Fcpu – частота центрального процессора 

 

Для оценки производительности графических ускорителей воспользуемся 

современной архитектурой ускорителей компании  NVidia, как наиболее 

популярных и востребованных, содержащей cuda- и tensor-ядра, позволяющие 

выполнять параллельные операции над числами с плавающей точкой и матрицами 
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таких чисел. Соответственно, производительность графического ускорителя 

определяется как сумма производительностей всех ядер без учета потерь на 

диспетчеризацию и межъядерное взаимодействие (4).  
 

𝐏𝐠𝐩𝐮 =  𝐏𝐜𝐮𝐝𝐚 +  𝐏𝐭𝐞𝐧𝐬𝐨𝐫, где (4) 

Pcuda – суммарная производительность cuda-ядер графического ускорителя 

Ptensor – суммарная производительность tensor-ядер графического 

ускорителя  

Определим значение производительности  cuda-ядер  графического 

ускорителя по формуле (5), считая, что операция с плавающей точкой 

выполняется за один такт. 

Tensor-ядра  выполняют за один такт перемножение квадратных матриц. 

При расчете количества операций, выполняемых при этом, будем учитывать, что 

вычисление каждого элемента результирующей матрицы требует выполнения 

операций умножения, равного порядку матрицы, а также операций сложения на 

единицу меньше. Таким образом, общая производительность tensor-ядер 

вычисляется как (6). 

Отметим, что точность выполнения операций с плавающей точкой для 

различных ядер может отличаться. Так, в графическом ускорителе NVidia Tesla 

V 100 cuda-ядра работают с числами двойной точности, а tensor- одинарной. 

В данной методике оценки производительности не будем учитывать 

указанную особенность. 

Суммарные производительности cuda- и tensor-ядер определяются по 

формулам (5) и (6). 
  

𝐏𝐜𝐮𝐝𝐚 =  𝐧𝐜𝐮𝐝𝐚𝐅𝐠𝐩𝐮 (5) 

𝐏𝐭𝐞𝐧𝐬𝐨𝐫 =  𝐧𝐭𝐞𝐧𝐬𝐨𝐫𝐫𝟐(𝟐𝐫 − 𝟏)𝐅𝐠𝐩𝐮, где (6) 

 

ncuda – количество cuda-ядер графического ускорителя 
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ntensor – количество tensor-ядер графического ускорителя 

r – порядок квадратной матрицы  

Fgpu – частота графического ускорителя 
 

Таким образом, пиковая производительность графического ускорителя 

вычисляется по формуле (7).  
 

𝑷𝒈𝒑𝒖 =  (𝒏𝒄𝒖𝒅𝒂 +  𝒏𝒕𝒆𝒏𝒔𝒐𝒓𝒓𝟐(𝟐𝒓 − 𝟏))𝑭𝒈𝒑𝒖 (7) 

 

Пиковая производительность вычислительного узла гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса вычисляется по формуле 

(8). 
 

𝑷уз =  𝑵𝒄𝒑𝒖𝒏𝒄𝒐𝒓𝒆𝒏𝒔𝒕𝒓𝒆𝒂𝒎𝒏𝒖𝒏𝒊𝒕𝑭𝒄𝒑𝒖  + (8) 

(𝒏𝒄𝒖𝒅𝒂 +  𝒏𝒕𝒆𝒏𝒔𝒐𝒓𝒓𝟐(𝟐𝒓 − 𝟏))𝑭𝒈𝒑𝒖  

 

Суммарная пиковая производительность гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса вычисляется как (1).  

Как показано выше, производительность вычислительно комплекса 

рассчитывается как сумма производительностей его компонентов и выражается 

количеством операций с плавающей точкой, выполняемых в секунду. 

Ресурсом гибридного высокопроизводительного вычислительного 

комплекса на интервале времени будет пиковое значение количества операций с 

плавающей точкой, доступное пользователям в течение этого интервала. 

Рассмотрим суммарное количество операций гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса Op (T) на интервале 

времени T определяется как: 
 

𝑶𝒑 (𝑻) =  𝑷пик𝑻, где (9) 
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T – интервал времени 

Такая пиковая оценка отличается от фактической, получаемой на основе 

различных тестов (например Linpack [15]). Однако, как отмечалось выше, в 

данной методике воспользуемся пиковыми значениями. 

Для оценки требований приложений к ресурсам гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса вычислим требуемое для 

выполнения приложения количество операций (10). 

При этом предполагается, что для каждой задачи известно требуемое 

количество центральных процессоров, графических ускорителей, а также время 

исполнения. Учтем, что ресурсы графических ускорителей резервируются 

целиком, а ресурсы центральных процессоров - по ядрам. Поэтому Rcpu может 

быть представлено отношением числа зарезервированных ядер к общему их 

числу. 
  

𝑶𝒑𝒂𝒑𝒑 (𝒕) =  (𝑹𝒄𝒑𝒖𝑷𝒄𝒑𝒖 +  𝑹𝒈𝒑𝒖𝑷𝒈𝒑𝒖)𝒕, где (10) 

 

Rcpu – количество зарезервированных приложением центральных 

процессоров  

Rgpu – количество зарезервированных приложением графических 

ускорителей 

 

После расчетов для всех приложений, выполнение которых приходилось на 

период T, получим суммарное количество операций, требуемых для выполнения 

приложений на периоде T (11): 
 

𝑶𝒑𝒂𝒑𝒑(𝑻) =  �(𝑹𝒄𝒑𝒖 𝒊𝑷𝒄𝒑𝒖 + 𝑹𝒈𝒑𝒖 𝒊𝑷𝒈𝒑𝒖)𝒕𝒊   для 𝒕𝒊 ∈ 𝑻 (11) 

 

На рисунке 7 представлен график выполнения заданий на периоде T. 

Отметим, что возможна ситуация, при которой только часть времени выполнения 
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приложения приходится на данный период. В этом случае при оценке 

использованных ресурсов учитывается только интервал времени, 

принадлежащий T. 
 

t

App

T0 T1

App1

App2

App3

App4

Appn

Appn+1

Интервал T  
Рисунок 7 – Выполнение заданий на интервале времени Т 

 

Исходя из пикового значения доступных операций с плавающей точкой на 

интервале Т, вычисляем коэффициент загрузки гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса (12). 
 

𝑲загр(𝑻) =  
𝑶𝒑𝒂𝒑𝒑(𝑻)
𝑶𝒑 (𝑻) ∗ 𝟏𝟎𝟎 % (12) 

 

Данный коэффициент может быть использован для задания и оценки 

показателя эффективности функционирования комплекса, отчетности, 

планирования работ по модернизации, составлению планов научных 

исследований пользователей гибридного комплекса.  

Согласно [3], коэффициент загрузки ЦКП должен быть не ниже 70% на 

периоде, равном одному году.  

Предложенная методика позволяет вычислять данный показатель для 

высокопроизводительных гибридных вычислительных комплексов. 
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2.8 Оценка эффективности выполнения заданий в  гибридном 

высокопроизводительном вычислительном комплексе 

Рассмотренная выше оценка ресурсов, требуемых приложению на 

интервале времени Т (11), является сугубо расчетной и не учитывает степень 

использования выделенных ресурсов, эффективность алгоритмов и качество 

программного кода.  

Однако такая оценка полезна для решения вопросов об эффективности 

использования гибридного высокопроизводительного вычислительного 

комплекса. 

Для получения такой оценки предлагается воспользоваться коэффициентом 

профилирования и вычислить за счет него эффективное количество операций, 

используемое приложением при проведении научных расчетов (13). 

 

𝑶𝒑𝒂𝒑𝒑 эфф (𝒕) =  𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇 𝑶𝒑𝒂𝒑𝒑  (𝒕), где (13) 

 

Kprof – коэффициент профилирования 

 

Использование такой оценки позволяет избежать ситуации, когда 

приложение не использует или нерационально использует запрашиваемые у 

вычислительного комплекса ресурсы. Коэффициент профилирования получается 

путем запуска пользовательского приложения под управлением специального 

средства отладки – профайлера, позволяющего выяснить степень использования 

ресурсов, время исполнения отдельных участков кода, узкие места, проблемы 

использования памяти. В составе пакетов разработки имеются профайлеры как 

для кода, исполняемого на центральных процессорах, так и на графических 

ускорителях. 

Информация о профилировании программ должна быть доступна как 

разработчику научного приложения, так и подразделению, эксплуатирующему 

вычислительный комплекс для принятия мер по повышению эффективности 
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программного кода и, как следствие - повышению эффективности 

функционирования гибридного вычислительного комплекса в целом. 

Одним из методов повышения эффективности программного кода и 

совершенствования алгоритмов использования ресурсов гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса является внедрение 

системы динамических приоритетов, основанных на коэффициенте 

профилирования. 

Отметим, что система управления заданиями комплекса производит 

приоритезацию пользовательских приложений в соответствии с политиками 

обслуживания. 

Введение динамических приоритетов позволяет в некоторых пределах 

изменять приоритет приложения в зависимости от его качества. Такая политика 

обслуживания особенно полезна в условиях сильной загруженности 

вычислительного комплекса и позволяет, с одной стороны повысить 

эффективность использования ресурсов и снизить нагрузку, а с другой стороны 

предоставить преимущество в выполнении приложениям, наиболее эффективно 

использующим ресурсы комплекса. 

Решение об изменении приоритета должно производиться на основе 

сравнения фактически измеренного коэффициента профилирования с некоторым 

рекомендуемым, определяемым экспертным путем. Возможно задание 

нескольких пороговых значений коэффициента профилирования, для каждого из 

которых действует свое правило изменения приоритета.  

Заметим, что для различного типа задач рекомендуемые коэффициенты 

профилирования могут быть разными и это должно учитываться при настройке 

политик приоритезации. В общем случае динамический приоритет вычисляется с 

использованием кусочно-линейной функции (14). 

 

𝑷𝒓𝒅𝒚𝒏 =  �
𝑷𝒓𝒃𝒂𝒔𝒆 (С𝟎𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇 −  С𝟎𝑲𝟏 +  𝟏),   𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇 <  𝑲𝟎                                    
𝑷𝒓𝒃𝒂𝒔𝒆 �С𝟏𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇  −  С𝟏𝑲𝟏 +  𝟏�, 𝑲𝟏 >  𝐾𝒑𝒓𝒐𝒇 ≥  𝑲𝟎 ,     где        
𝑷𝒓𝒃𝒂𝒔𝒆( С𝟐𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇  −  С𝟐𝑲𝟐 + С𝟏𝑲𝟐−  С𝟏𝑲𝟏 + 𝟏),   𝑲𝒑𝒓𝒐𝒇 ≥  𝑲𝟏 

�  
(14) 
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Prdyn – динамический приоритет приложения 

Prbase – базовый приоритет приложения 

Kprof  – коэффициент, полученный на основе профилирования выполнения 

приложения 

K1, К2 – рекомендуемые коэффициенты профилирования, полученные 

экспертным путем 

C0, C1, C2 – коэффициенты изменения приоритета, определяемые 

экспертным путем  

На рисунке 8 показан пример зависимости динамического приоритета от 

значений К и С при Prbase =1. 

Таким образом, при получении значений коэффициента профилирования 

ниже K1 производится линейное снижение приоритета относительно базового 

значения, при превышении K1 - линейное повышение приоритета. При 

превышении K2 рост приоритета увеличивается. Рекомендуемые коэффициенты 

профилирования K и коэффициенты С определяются экспертным путем, исходя 

из особенностей функционирования и загрузки вычислительного комплекса.  

Kprof 

Prdyn

1.0

0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

Prbase 

0.10

K1 K2 

C0 

C1 

C2 

 
Рисунок 8 – Изменение динамического приоритета вычислительного задания 
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Выбор  рекомендуемых параметров K и С должен осуществляться 

подразделением, эксплуатирующим вычислительный комплекс и исходить из 

следующих соображений. На начальном этапе функционирования, когда 

производится отладка технологий и алгоритмов, поиск оптимальных решений тех 

или иных задач, изменение приоритета должно происходить в минимальных 

пределах, а требования к коэффициентам профилирования не должны быть 

слишком высокими. Поэтому значения  С, определяющие наклон прямых, следует 

выбирать ближе к нулю, что дает небольшое изменение приоритетов. 

По мере увеличения нагрузки на вычислительный комплекс и 

необходимости более строгого управления заданиями, значения С могут быть 

повышены, что приводит к резкому изменению приоритета по сравнению с 

базовым при значительном отклонении Kprof  от K1. 

Предложенная система оценки эффективности функционирования 

приложений и основанная на ней система динамических приоритетов позволит 

управлять эффективностью использования ресурсов гибридных 

высокопроизводительных вычислительных комплексов в условиях исполнения на  

них разнотипных задач из различных областей науки и техники.  
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3 Обоснование системных решений по построению компонентов 
гибридного высокопроизводительного вычислительного комплекса для 

научных исследований 

3.1 Общие положения 

Основные научно-практические результаты диссертационной работы 

применены при создании ГВВК ФИЦ ИУ РАН. ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

функционирует в составе ЦОД ФИЦ ИУ РАН и использует его компоненты для 

поддержки своего функционирования. 

В ГВВК ФИЦ ИУ РАН применены результаты диссертационной работы в 

области организации вычислительного процесса, миграции программного кода и 

создания индивидуальной среды исполнения заданий для различных направлений 

прикладной науки. Применяется облачный подход к предоставлению услуг 

вычислительного комплекса, позволяющий впоследствии произвести интеграцию 

услуг ГВВК ФИЦ ИУ РАН в цифровую платформу для поддержки научных 

исследований. 

Предпосылками для работ по внедрению гибридных технологий для 

предоставления научным коллективам услуг высокопроизводительных 

вычислений являются: 

1. Мировые тенденции развития высокопроизводительных систем 

(гибридные архитектуры, виртуализация, минимизация комплексов): 

- увеличение производительности расчетов на единицу вычислительной 

техники; 

- адаптация научных расчетов к гибридным вычислителям; 

- виртуальные многопользовательские среды 

- рост эффективности использования вычислителей, снижение затрат на 

единицу производительности; 

Интенсивное развитие инструментальных средств гибридных архитектур 

(CUDA, TensorFlow и др.) для решения широкого спектра исследовательских 

задач в рамкам Х-информатики: 

- большие данные; 
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- искусственный интеллект; 

- робототехника; 

- синтез материалов с заданными свойствами; 

- математическое моделирование различных процессов (физических, 

биологических, экономических, социально-политических и др.);  

- заделы ФИЦ ИУ РАН и др. институтов (ВЦ ДВО РАН, МСЦ, ИСП). 

Подходы методы и примеры реализаций вычислений для научных расчетов 

с использованием гибридных технологи приведены в  [27, 28, 38, 109, 110].  

ГВВК ФИУ ИУ РАН предоставляет пользователям научного сообщества 

высокопроизводительные вычислительные услуги как облачные сервисы Saas 

(Software as a Service) и PaaS (Platform as a Service).  

Сервисы представлены на сайте ФИЦ ИУ РАН и доступны для заказа 

через сеть Интернет (рисунок 9). 

 

 
Рисунок 9 – Сайт ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

3.2 Обоснование архитектуры ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

Как показал анализ, приведенный в главе 1, современным подходом к  

предоставлению услуг и ресурсов вычислительных комплексов является 

облачный подход. Исходя из данного условия, и с учетом проведенного анализа, 

целесообразно применять в ГВВК ФИЦ ИУ РАН облачные технологии для 
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предоставления потребителям ресурсов вычислительного комплекса для научных 

расчетов. 

Структура ГВВК ФИЦ ИУ РАН представляет собой совокупность 

функциональных блоков, обеспечивающих предоставление вычислительных 

услуг в концепции облачных сервисов SaaS и PaaS. 

На рисунке 10 представлена структурная схема ГВВК ФИЦ ИУ РАН.   

Реализация функций представленных компонентов позволяет обеспечить 

предоставление пользователям услуг гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса должного качества и с соблюдением необходимых 

мер информационной безопасности. 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН

Система доступа 
пользователей

Средства 
аутентификации и 
разделения прав

Средства 
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программного кода
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программного 
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вычислительным 
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программных 
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вычислительных 
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Рисунок 10 – Структурная схема ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

Перечислим общие функциональные блоки системы, позволяющие 

реализовать функции предоставления сервисов научных расчетов: 

1. Система доступа пользователей к сервисам ГВВК; 

- средства аутентификации и разделения прав пользователей; 

- средства организации VPN; 

2. Средства подготовки программного кода; 

- Компиляторы и интерпретаторы языков программирования; 

- Средства отладки программного обеспечения; 

3.  Система управления вычислительным процессом ; 

- Система управления заданиями IBM Spectrum LSF; 
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-  система создания индивидуальной среды исполнения приложений 

на основе технологии виртуализации; 

 - средства исполнения программных контейнеров (dockers); 

 - библиотека базовых контейнеров с предустановленными 

программными компонентами; 

4. Система хранения данных; 

5. Комплекс вычислительных узлов. 

3.2.1 Система доступа пользователей 

Система доступа пользователей создается для обеспечения подключения 

территориально удаленных абонентов ГВВК ФИЦ ИУ РАН к сервисам 

вычислительного комплекса через сеть Интернет. 

Как показано в [97], использование открытой сети для доступа 

пользователей накладывает на систему доступа и средства обеспечения 

информационной безопасности требования, характерные для взаимодействия 

сетей предприятия с сетью Интернет. 

На основании анализа функциональных возможностей средств межсетевого 

экранирования и обнаружения и предотвращения атак из состава ЦОД ФИЦ ИУ 

РАН был сделан вывод о целесообразности применения этих средств для 

обеспечения информационной безопасности ГВВК ФИЦ ИУ РАН. 

Для подключения пользователей к сервисам ГВВК ФИЦ ИУ РАН выбрана 

технология VPN,  позволяющая организовывать зашифрованный канал типа 

«точка-точка» от рабочего места пользователя до сети ГВВК ФИЦ ИУ РАН, в 

которой размещаются вычислительные сервисы. 

Технология VPN в настоящее время базируется на открытом программном 

обеспечении OpenVPN и использует международные алгоритмы шифрования для 

защиты трафика и ограничения доступа к информации. Применение открытого 

кода делает средства доступа максимально мобильными и независимыми от 

платформы клиентских рабочих мест, что соответствует концепции открытых 

систем, технологий и интерфейсов.  
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Использование открытых стандартов целесообразно с той точки зрения, что 

при необходимости возможно использование технологий VPN на основе 

стандартов ГОСТ. В этом случае необходима установка дополнительного модуля 

клиентского доступа без изменения архитектуры системы. 

Установка соединения VPN открывает доступ абонентов в клиентскую сеть 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН, в которой расположены точки доступа к вычислительным 

сервисам. Доступ пользователей осуществляется к login-серверам, 

предоставляющим пользователям индивидуальный профиль, доступ к средствам 

разработки и отладки программного обеспечения, а также к интерфейсу системы 

управления заданиями, позволяющему размещать задания на исполнение.  

Доступ к другим компонентам вычислительных установок для 

пользователей закрыт, задачи на них размещает система управления заданиями. 

3.2.2  Средства подготовки программного кода 

Используя традиционные подходы по построению вычислительных 

комплексов, принято решение развернуть на login-серверах средства разработки, 

отладки, тестирования, профилирования программного кода. Эти средства 

позволяют пользователям в интерактивном режиме осуществлять подготовку 

программного кода для исполнения на средствах ГВВК ФИЦ ИУ РАН, 

производить миграцию имеющегося программного кода с исходной архитектуры 

на целевую архитектуру вычислительных установок ГВВК ФИЦ ИУ РАН. 

Как показано в главе 2, существуют несколько подходов к миграции 

программного кода, предусматривающих автоматизированную и полностью 

автоматическую миграцию. 

На основе анализа прикладных задач, описанных в [97, 98], представляется 

целесообразным на этапе исследования и разработок подходов к миграции 

осуществлять автоматизированную миграцию. Миграция должна осуществляться 

при непосредственном участии владельца программного кода – научного  

подразделения, выполняющего решение прикладных задач на средствах ГВВК 

ФИЦ ИУ РАН. По мере накопления опыта миграции, возможна автоматизация 
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апробированных методик и переход к автоматизированной подготовке 

программного кода. 

Таким образом, показана целесообразность реализации в ГВВК ФИЦ ИУ 

РАН автоматизированной (с участием человека) миграции программного кода, 

предусматривающей интерактивную оценку уровня мобильности приложения и 

выполнение действий по его адаптации к условиям выполнения на ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН. Результаты оценок мобильности, полученные человеком, будут являться 

разметкой для построения обучающих выборок, позволяющих настраивать 

средства искусственного интеллекта на решение задач классификации 

программного обеспечения. 

Средства подготовки программного кода включают в себя 

предустановленные компиляторы и другие инструментальные модули языков: 

- С/С++; 

- Python различных версий; 

- Perl. 

Интегрированные среды разработки задач искусственного интеллекта: 

- Tensor Flow; 

- Caffe; 

- PyTorch. 

Расширения языков программирования и инструментальные средства для 

получения доступа к графическим ускорителям по технологии CUDA. 

Для выполнения отладки в он-лайн режиме предусмотрена специальная 

функция в системе управления  заданиями, позволяющая разместить задание в 

очереди с высоким приоритетом и получать интерактивный вывод приложения в 

терминал. 

3.2.3  Система управления вычислительным процессом 

Как показано в [75], система управления вычислительным процессов 

обеспечивает выполнение  следующих задач: 
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- организация очередей заданий и управление ресурсами ГВВК ФИЦ ИУ 

РАН; 

- предоставление инструментальных средств для создания индивидуально 

настроенной среды исполнения заданий; 

- исполнения заданий в индивидуальной среде; 

- сохранение образов индивидуальных сред исполнения в 

специализированной библиотеке и предоставление к ним доступа. 

На основании анализа средств управления вычислительными заданиями и 

тестирования различных решений при создании ГВВК ФИЦ ИУ РАН, в качестве 

системы управления вычислительными заданиями и ресурсами ГВВК ФИЦ ИУ 

выбран программный комплекс IBM Spectrum LSF. Целесообразность 

использования данного продукта определяется, в числе прочего, наличием 

технической поддержки производителя, что важно на этапе освоения новых 

технологий и внедрения передовых технических решений.    

Ядро IBM Spectrum LSF установлено на login-сервер, а агенты, 

выполняющие функции мониторинга ресурсов и управления исполнением на всех 

узлах ГВВК ФИЦ ИУ РАН. Отметим, что система управления заданиями в ГВВК 

ФИЦ ИУ РАН единая и не зависит от архитектуры узлов.  Задания размещаются 

на узлах той архитектуры, для которой подготовлены, учет архитектур ведется 

IBM Spectrum LSF. 

Средствами IBM Spectrum LSF организован ряд очередей с различными 

приоритетами, позволяющими реализовать политики обслуживания: 

Интерактивная очередь с высоким приоритетом позволяет разместить 

задание на исполнение практически в режиме он-лайн. Данная очередь 

используется для выполнения функций отладки и разработки. Политиками 

обслуживания для данной очереди ограничено время исполнения задания 

(10 мин), а также объем предоставляемых приложению ресурсов: не более одного 

графического ускорителя на узле, не более двух узлов. 

Такие ограничения, с одной стороны, позволяют производить отладку ПО в 

т.ч. с использованием нескольких узлов комплекса, а с другой стороны, не 
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позволяют получать высокий приоритет выполнения заданий в обход 

существующих политик обслуживания. 

Очереди с временными ограничениями. Данные очереди позволяют 

размещать на исполнение задания, время функционирования которых 

разработчик определил той или иной величиной.  Каждой очереди приписывается 

приоритет, значение которого устанавливается тем выше, чем меньше 

оцениваемое время исполнения программы. Для заданий в данных очередях 

доступны все ресурсы вычислительных компонентов ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

заданной архитектуры, задания могут приостанавливаться.  

В случае превышения времени выполнения задания по сравнению с 

заявленным выполняется алгоритм управления ресурсами гибридного 

вычислительного комплекса, приводящий либо к продолжению работы задачи 

либо к ее приостановке (вытеснению) с последующим перемещением в очередь с 

меньшим приоритетом.  

Очередь без временных ограничений. Данная очередь используется для 

размещения заданий, для которых не представляется возможным оценить время 

их исполнения. Очередь имеет наименьший приоритет. Для заданий в очереди 

доступны все ресурсы вычислительных компонентов ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

заданной архитектуры, задания могут приостанавливаться. 

В процессе эксплуатации комплекса планируется разработка 

дополнительных политик обслуживания, связанных с выполнением заданий в 

ночное время, в выходные и праздничные дни, регламентными работами над 

программно-аппаратными компонентами комплекса. 

Средства для создания  индивидуальной среды исполнения программ 

базируются на технологии виртуализации с использованием контейнеров 

(dockers). Контейнер формируется на основе готового библиотечного образа, 

который затем настраивается, исходя из требований приложения, выполняющего 

научный расчет. Методы и алгоритмы создания индивидуальной среды 

исполнения приложений рассмотрены в главе 2. 
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В ГВВК ФИЦ ИУ РАН контейнер создается с использованием встроенного 

механизма IBM Spectrum LSF по размещению задания в виртуальной среде 

исполнения. При этом LSF осуществляет управление ресурсами вычислительной 

системы, выделяемые для виртуальной среды (графическими ускорителями, 

оперативной памятью, каталогами разделяемой файловой системы).  

В созданный контейнер производится установка необходимого 

программного обеспечения, настройка переменных среды, установка 

пользовательского ПО и лицензий, после чего осуществляется запуск 

приложения, осуществляющего вычисления.   

В ГВВК ФИЦ ИУ РАН LSF настроена таким образом, чтобы созданный и 

настроенный контейнер по завершении работы пользовательского приложения 

был удален. Результаты расчета при этом сохраняются в разделяемой файловой 

системе ГВВК ФИЦ ИУ РАН и остаются доступными после завершения работы 

контейнера. Таким образом решается проблема «сборки мусора» и 

обеспечивается экономия дискового пространства. Это особенно важно с учетом 

того, что временные данные контейнеров хранятся на локальных дисковых 

системах вычислительных узлов (из соображений производительности), а их 

объем является весьма ограниченным ресурсом по сравнению с системой 

хранения данных. 

В случае, когда создание и компоновка контейнера при каждом запуске 

пользовательского приложения неприемлема, система управления позволяет 

создать образ настроенного контейнера и поместить его в библиотеку образов. 

Также средствами системы управления обеспечивается доступность этих образов 

на всех вычислительных узлах ГВВК ФИЦ ИУ РАН выбранной архитектуры. 

 

3.2.4  Система хранения данных 

На основе анализа существующих ресурсов ЦОД ФИЦ ИУ РАН и 

требований по необходимости реализации ГВВК ФИЦ ИУ РАН с использованием 

ресурсов ЦОД было принято техническое решение по размещению 
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пользовательских данных ГВВК ФИЦ ИУ РАН на ресурсах системы хранения 

данных ЦОД. 

Система хранения данных ГВВК ФИЦ ИУ РАН включает в себя дисковые 

ресурсы вычислительных узлов ГВВК ФИЦ ИУ РАН, а также ресурсы СХД ЦОД 

ФИЦ ИУ РАН, предоставляемые ГВВК ФИЦ ИУ РАН для выполнения научных 

расчетов. 

Локальные дисковые ресурсы используются для развертывания на узлах 

вычислительного комплекса операционных систем, драйверов 

специализированного оборудования, инструментальных средств для 

предоставления пользователям в режиме работы на узлах (без использования 

контейнеров). Также локально располагаются библиотеки базовых образов 

контейнеров для обеспечения высокоскоростного доступа к механизмам 

виртуализации. 

Разделяемые дисковые ресурсы системы хранения данных ЦОД ФИЦ ИУ 

РАН предоставляются по протоколу NFS и используются для: 

- предоставления домашних каталогов пользователям ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

и обеспечении доступа к ним всем узлам комплекса; 

- создания разделяемых  каталогов системы управления заданиями IBM 

Spectrum LSF; 

- размещения репозиториев программного обеспечения, доступного для 

всех узлов комплекса; 

- предоставления доступа к большим массивам данных, необходимым для 

проведения научных расчетов. 

3.2.5  Комплекс вычислительных узлов 

Как показано в [50], возможно эффективное распараллеливание задач, 

решаемых на гибридных вычислительных узлах в составе единой супер ЭВМ. 

Таким образом, целесообразно производить объединение вычислительных узлов в 

комплексы. 
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Отметим, что в ГВВК ФИЦ ИУ РАН имеются вычислительные узлы 

различных архитектур, оснащенных графическими ускорителями. Исходя из 

приведенных выше соображений, узлы каждой из архтектур условно объединены 

в вычислительные установки, находящиеся под управлением системы управления 

заданиями IBM Spectrum LSF. 

В таблице 3 показаны характеристики комплексов вычислительных узлов 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН. 

 

Таблица 3 – Характеристики комплексов вычислительных узлов  

№ Тип RAM CPU GPU Кол-
во 

Сервис 

1 IBM  1 Tb 2 * Power 
9 

4 * Nvidia Tesla 
V-100 

2 SaaS 
PaaS 

2 Intel x64 512Gb 2 * Xeon 2 GPU Nvidia 
Tesla K-80 

1 SaaS 
 

3 Intel x64 512Gb 2 * Xeon 2 * Xeon Phi 7120 1 SaaS 
 

4 Intel x64 1,5Tb 2 * Xeon 
platinum 

8/4 * GPU Nvidia 
Tesla V-100 

1/1 SaaS 
PaaS 

 

Комплексы вычислительных узлов используются для предоставления 

облачных сервисов типа SaaS и PaaS для проведения научных расчетов. Отдельно 

выделена установка для предоставления услуг SaaS для среды Math Lab. 

На начальном этапе развертывания и экспериментов с ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

в его составе присутствовали дополнительные комплексы вычислительных узлов, 

предоставленные ФИЦ ИУ РАН компанией ИБМ Восточная Европа/Азия для 

тестового использования. Эти комплексы позволили отработать технологии 

развертывания, эксплуатации и модернизации  гибридного 

высокопроизводительного вычислительного комплекса, провести ряд научных 

экспериментов, показывающих эффективность гибридных технологий и 

перспективность их использования для научных расчетов. Комплексы оснащены 

центральными процессорами и графическими ускорителями предыдущего 

поколения. 

 



79 

Отметим, что часть прикладных экспериментов и научных расчетов, 

описанных в разделе 3.5 выполнена на этих тестовых комплексах 

вычислительных узлов. В настоящее время они выведены из эксплуатации. В 

таблице 4 представлены характеристики этих комплексов. 

 

Таблица 4 – Характеристики комплексов вычислительных узлов, выведенных из 

эксплуатации 

№ Тип RAM CPU GPU Кол-
во 

Сервис 

1 IBM   512 Gb 2 * Power 8 4 * Nvidia Tesla 
P-100 

1 SaaS 
PaaS 

2 IBM  512 Gb 2 * Power 8 - 1 SaaS 
PaaS 

 

3.3  Вычислительная сеть ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

На основе анализа функционирования гибридных узлов в составе единой 

ЭВМ, приведенного в [50], показана целесообразность объединения 

вычислительных узлов в единую систему с использованием 

высокопроизводительной вычислительной сети  (interconnect). 

Дополнительно, необходимо обеспечение следующих функций: 

- доступ пользователей к услугам ГВВК ФИЦ ИУ РАН; 

- взаимодействие узлов ГВВК ФИЦ ИУ РАН с хранилищем данных и между 

собой; 

- управление и мониторинг комплекса.  

Для реализации указанных функций в вычислительной сети ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН выделены отдельные сегменты сети. 

На рисунке 11 представлена схема вычислительных сетей ГВВК ФИЦ ИУ 

РАН. 
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Рисунок 11 – Схема вычислительных сетей ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

В таблице 5 показаны характеристики вычислительных сетей ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН. 

Таблица 5 – Характеристики вычислительных сетей  

№ Тип Технология Пропускная  
способность 

1 Клиентского доступа Ethernet 10 Gb/s 
2 Взаимодействия Ethernet 40 Gb/s 
3 Управления Ethernet 10 Gb/s 
4 Interconnect Infiniband 100 Gb/s 

 

3.4 Организация взаимодействия с цифровой платформой для научных 

исследований 

Как показал анализ, приведенный в разделе 1.2, целесообразно  

использование облачных технологий, основанных на виртуализации вычислений 

для представления вычислительных сервисов ГВВК ФИЦ ИУ РАН.  
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Несмотря на различие архитектур вычислительных систем и разницу в 

требованиях к среде исполнения, пользователи ГВВК ФИЦ ИУ РАН получают 

возможность использовать выбранное программное обеспечение или на основе 

базовой программной платформы получить собственную программную среду, 

предназначенную для решения конкретной научной задачи. 

В вычислительном комплексе (рисунок 12) представлены различные 

вычислительные архитектуры (Intel и IBM Power), оснащенные графическими 

акселераторами вычислений NVidia Tesla и Xeon Phi различных модификаций.  

  
Рисунок 12 – Структура аппаратно-программного комплекса ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

 

Программное обеспечение сгруппировано таким образом, чтобы на части 

вычислительных установок реализовывались облачные сервисы типа SaaS и PaaS, 

на части – только SaaS. 

Для выполнения задач научных расчетов на данном вычислительном 

комплексе реализована система управления заданиями на базе ПО IBM Spectrum 
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LSF, а также развернуты инструментальные средства для разработки, 

тестирования и отладки. 

В тестовом режиме апробировано функционирование средств 

классификации программного кода, позволяющего отнести имеющиеся 

программы к мобильному либо немобильному классу. 

Для мобильных приложений с использованием инструментальных средств 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН научными подразделениями ФИЦ ИУ РАН проведена ПО 

миграция на архитектуру IBM Power с графическими ускорителями NVidia Tesla 

и оценка эффективности решения задач различных научных областей на 

средствах гибридных вычислителей. 

В общем случае, использование гибридных архитектур позволило повысить 

качество и сократить время научных расчетов. Автоматизированная система 

адаптации программного кода позволяет оценить степень мобильности ПО и 

предоставляющая инструментальные средства для компиляции, компоновки, 

тестового исполнения программного кода. Система управления заданиями 

позволяет осуществлять исполнение программного кода для научных расчетов в 

интерактивном и пакетном режимах с использованием система относительных 

приоритетов. 

Проблема совместимости программного обеспечения, необходимого для 

решения научных задач различной направленности в ГВВК ФИЦ ИУ РАН 

решается путем создания индивидуальной виртуальной среды исполнения на 

основе технологии контейнеров. На рисунке 13 показан алгоритм размещения 

вычислительного задания, требующего создания индивидуальной runtime среды. 
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Рисунок 13 – Создание индивидуальной среды исполнения вычислительных 

заданий  

 

В ГВВК ФИЦ ИУ РАН пользователю предоставляется механизм создания 

индивидуальной среды исполнения на основе технологии контейнеров. С 

использованием разработанных методик и алгоритмов пользователем ГВВК ФИЦ 

ИУ РАН создается индивидуальная среда исполнения. За счет выполнения 

алгоритмов и правил, описанных в разделе 2.5, производится установка 

необходимого ПО, библиотек, интегрированных сред в базовый образ контейнера 

из библиотеки ГВВК ФИЦ ИУ РАН. Базовые образы разрабатываются и 

предоставляются научным подразделением, эксплуатирующем ГВВК ФИЦ ИУ 

РАН. В них включаются актуальные инструментальные средства разработки, 

среды исполнения для поддержки языков приложений (например, Python, 

TensorFlow), драйверы и интерфейсные модули для графических ускорителей. 

Контейнер, реализующий индивидуальною среду, создается путем описания 

на языке сценариев действий по установке, настройке и конфигурированию 

необходимых программных пакетов  и библиотек.  
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Процесс отладки создания индивидуальной среды исполнения является 

интерактивным и позволяет производить отладку сценария в режиме он-лайн. По 

завершению формирования такого описания система управления заданиями 

может на его основе формировать программный контейнер и передавать его на 

исполнение на вычислительные узлы ГВВК ФИЦ ИУ РАН. Контейнер 

формируется динамически на основе описания при размещении задачи на 

исполнение. По завершению расчетов полученные результаты передаются из 

индивидуальной среды в систему хранения данных, а контейнер удаляется, что 

позволяет экономить ресурсы ГВВК ФИЦ ИУ РАН. При необходимости на базе 

пользовательского контейнера может быть создан образ индивидуальной среди и 

помещен в библиотеку ГВВК ФИЦ ИУ РАН наряду с базовыми образами. 

Такие образы могут использоваться для предоставления сервисов через 

цифровую платформу, когда сервис, необходимый состав ПО, и типы исходных 

данных жестко детерминированы, и не требуется интерактивная деятельность для 

адаптации среды исполнения программы, предназначенной для решения научной 

задачи. 

На начальном этапе функционирования ГВВК ФИЦ ИУ РАН в качестве 

облачных сервисов, потенциально доступных для публикации на средствах 

цифровой платформы представлены следующие: 

 

1) Платформа как сервис (PAAS docker) в составе: 

- OS Ubuntu 16.04.4 LTS (Xenial Xerus)  4.11.0-44.el7a.ppc64le  

- CUDA Toolkit 9.0 

- gcc 5.3.1 

- возможность установки программных пакетов с правами root  

2) Программное обеспечение как сервис (PAAS host) в составе: 

- OS RedHat 7.2  

- OpenMPI 4.0.0 

- CUDA Toolkit 9.2  

- essl 6.1  
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- gcc 4.8.5  

- python 3.4  

- возможность установки программных пакетов в пользовательскую 

среду с правами пользователя 

3) Программное обеспечение как сервис (SAAS MathLab) в составе: 

-  OS Windows Server 2012, Terminal Server  

-  MathLab 

3.5 Некоторые результаты использования ГВВК ФИЦ ИУ РАН для 

проведения научных исследований 

В ходе эксплуатации ГВВК ФИЦ ИУ РАН научные подразделения ФИЦ ИУ 

РАН и других научных организаций решали ряд научно-практических и 

прикладных задач, требующих применения высокопроизводительных 

вычислений. 

Задачи относились к таким областям знания как: 

- материаловедение; 

- подводная акустика; 

- исследование загрязнений морских акваторий; 

- интеллектуальный поиск и анализ больших массивов текстов и 

изображений; 

- анализ медицинских изображений. 

При решении этих и других задач проводилась оценка эффективности 

применения гибридных архитектур и сравнение их с классическими. Также 

проводилось сравнение  гибридных архитектур различных производителей. 

При развертывании программного обеспечения научных подразделений 

решались вопросы миграции ПО в среду гибридного высокопроизводительного 

вычислительного комплекса с использованием подходов, методов и алгоритмов, 

предложенных автором.  

Ниже приведено кратное описание результатов научных исследований, 

выполненных с использованием ГВВК ФИЦ ИУ РАН, особенности эксплуатации 
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программного обеспечения, выводы и результаты оценки функционирования 

гибридной вычислительной среды. 

Основные результаты исследований и экспериментов изложены в отчете о 

НИР [98]. 

По результатам работ, проведенных на ГВВК ФИЦ ИУ РАН опубликованы 

научные статьи [99-108]. 

3.5.1 Исследование задач синтеза новых материалов с заданными 
свойствами  

Исследование проводилось отделом «Математическое моделирование 

гетерогенных систем» ФИЦ ИУ РАН. 

В ходе экспериментов на ГВВК ФИЦ ИУ РАН решались задачи 

молекулярно-динамического моделирования процесса взаимодействия частиц 

[98]. 

Авторы исследования произвели разработку методику и провели сравнение 

производительности платформ IBМ Power8 (выведена из эксплуатации) и Intel 

Xeon на задачах вычислительного материаловедения, включая задачи 

молекулярно-динамического моделирования процесса высокоскоростного 

взаимодействия частиц и теплопереноса в многослойных  структурах.  Были 

проведены расчеты устойчивых конфигураций состоящих из  0.5 млн.- 50 млн. 

частиц, связанных различными потенциалами (термостатирование) для металлов 

и полупроводниковых материалов. 

Научное подразделение имело программный задел, позволяющий 

производить расчеты в целевой архитектуре Intel и графических ускорителей 

NVidia Tesla  S2075 с использованием интерфейса CUDA. 

Миграция программного кода производилась в интерактивном режиме с 

использованием индивидуальной среды исполнения на базе контейнеров. При 

адаптации программного кода были использованы методы и алгоритмы 

автоматизированной адаптации, а также методы создания индивидуальной среды 

исполнения заданий, предлагаемые автором настоящего диссертационного 

исследования. 
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На примере задачи молекулярно-динамического моделирования процесса 

взаимодействия частиц продемонстрированы следующие методы, алгоритмы и 

технологии, предлагаемые автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- методы создания индивидуальной среды исполнения заданий на основе 

облачных технологий. 

Авторы научного исследования провели сравнение показателей 

производительности при решении прикладной задачи на вычислительном 

кластере МАИ и ГВВК ФИЦ ИУ РАН. 

Характеристики вычислительных установок приведены в таблице 6. 

Таблица 6 – Характеристики вычислительных комплексов 
 Вычислительный 

комплекс 
Серверное оборудование Кол-во 

1 Кластер МАИ Intel(R) Xeon(R) CPU E5-
2650 0 @ 2.00GHz , GPU: 

Tesla  S2075 

2 

2 ГВВК ФИЦ ИУ 
РАН 

IBM Power 8 (IBM-
Minsky) 

4 * NVidia Tesla P-100 

1 

 

Проведенные исследования показали, что производительность при решении 

задачи молекулярно-динамического моделирования процесса взаимодействия 

частиц на гибридном высокопроизводительном комплексе ФИЦ ИУ РАН 

возрастает в 9-10 раз по сравнению с кластером МАИ, максимальное число 

частиц в структуре, которая может быть рассчитана на кластере  МАИ -16 млн., а 

для IBM Power 8 (Minsky)  (ФИЦ ИУ РАН) - 50 млн. частиц. 

На рисунке 14 показано сравнение производительности вычислительных 

комплексов в зависимости от количества частиц в модели. 
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Рисунок 14 – Сравнение производительности на тестовой задаче молекулярно-

динамического моделирования процесса взаимодействия частиц 

3.5.2 Исследование задач подводной акустики  

Исследование проводилось отделом № 14  «Прикладные проблемы 

оптимизации» ВЦ РАН ФИЦ ИУ РАН.  

Решаемая задача относилась к задачам оптимизации и использовала 

модифицированный алгоритм покоординатного спуска с адаптивным выбором 

шага в комбинации с глобальным стохастическим поиском [98]. 

Имеющийся программный задел научного подразделения был разработан 

для процессоров архитектуры Intel и графических ускорителей NVidia с 

использованием интерфейса CUDA. 

Миграция программного кода на архитектуру IBM Power производилась с 

использованием алгоритмов и методов, предлагаемых автором. Для создания 

индивидуальной среды исполнения заданий была применена технология 

виртуализации на основе контейнеров, что позволило создать  абсолютно 

автономную систему решения задач подводной акустики со своим собственным 

набором программного обеспечения. 

Разработка индивидуального контейнера производилась в интерактивном 

режиме без использования пакетной динамической сборки контейнера.  
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Отметим, что хотя такой режим предусмотрен технологией эксплуатации 

ГВВК ФИЦ ИУ РАН, предпочтительной технологией являлась бы динамическая 

компоновка контейнера на основе файла-сценария. 

На основе настроенного контейнера, ориентированного на выполнение 

рассматриваемых задач был создан базовый образ программной среды, 

размещенный в библиотеке вычислительного комплекса и готовый к 

использованию. Таким образом, проведен эксперимент по созданию облачного 

сервиса, предоставляющего услугу научных расчетов – SaaS, которая 

потенциально готова к публикации и доступу через средства цифровой 

платформы. 

На примере задачи подводной акустики были продемонстрированы 

следующие методы, алгоритмы и технологии, предлагаемые автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- методы создания индивидуальной среды исполнения заданий на основе 

облачных технологий; 

- подходы к созданию научного сервиса, публикуемого с использованием 

средств цифровой платформы. 

В ходе проведения экспериментов получены следующие результаты по 

оценке производительности и эффективности расчетов при использовании ГВВК 

ФИЦ ИУ РАН по сравнению с ранее применяемой вычислительной техникой.  

Отметим, что эксперименты проводились на вычислительных средствах, 

выведенных их эксплуатации (см. таблицу 4). 

Результаты сравнения производительностей вычислительных систем для 

решения задач подводной акустики приведены в таблице 7. 

 

Таблица 7 – Результаты сравнения производительности вычисления целевой 

функции в задачах подводной акустики 

 Система Производительность 
Вычислений/сек 

Примечание 

1 Intel Core i7 930 
CPU 

0,5 На одном ядре 
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 Система Производительность 
Вычислений/сек 

Примечание 

2 NVidia GTX 
1050Ti 

6  

3 IBM Power 8 
NVidia Tesla P-
100 

8 На GPU 

 

В исследовании делается вывод о хорошем распараллеливании алгоритмов 

решения задачи подводной акустики и перспективном использовании гибридных 

высокопроизводительных вычислительных комплексов для этого научного 

направления.  

3.5.3 Исследование задач по определению источников загрязнений в 
акватории Белого моря  

Исследование проводилось отделом № 14  «Прикладные проблемы 

оптимизации» ВЦ РАН ФИЦ ИУ РАН. 

Задача определения загрязнений морских акваторий относится к задачам 

больших данных. Математически она сводится к задаче к задаче о наименьших 

квадратах. Для вычисления производных используется методология быстрого 

автоматического дифференцирования. 

Для решения данной задачи у научного коллектива имелся программный 

задел, разработанный для архитектуры Intel и в ходе экспериментов на ГВВК 

перенесенный в вычислительную среду архитектуры Power. Проведены 

эксперименты по распараллеливанию вычисления матрицы Якоби на сервере 

Power 8 (для эксперимента использовались комплексы вычислительных узлов, 

выведенные из эксплуатации). Графические ускорители для расчета не 

использовались. Было измерено ускорение расчетов для архитектуры Intel и 

Power, результаты представлены в таблице 8, сделан вывод о необходимости 

перехода на расчеты с использованием графических ускорителей. 
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Таблица 8 – Результаты сравнения производительности вычисления целевой 

функции в задачах подводной акустики 

 Система Производительность 
нормализованная 

Примечание 

1 Intel core-i7 4770 1  
3 IBM Power 8  9 Без GPU 

 

При миграции программного кода в среду Power использованы методы и 

алгоритмы, предложенные автором. 

Индивидуальная среда исполнения для решения данной задачи не 

создавалась, облачная услуга научных расчетов предоставлялась в режиме «PaaS - 

host». 

Для данной задачи была апробирована система управления 

вычислительным процессов IBM Spectrum LSF, позволяющая реализовывать 

политики обслуживания заданий. Производилось размещение задания в очереди с 

различным приоритетом (Интерактивную – высокий приоритет, Средний 

приоритет, Низкий приоритет). Отметим, что для слабонагруженной 

вычислительной системы, в рамках которой проводился эксперимент, приоритет 

очереди практически не влияет на время исполнения задания, однако 

демонстрирует функционирование системы управления вычислительным 

процессом. 

На примере задачи определения источников радиационных загрязнений 

морских акваторий продемонстрированы следующие методы, алгоритмы и 

технологии, предлагаемые автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- подходы к управлению заданиями с использованием системы управления 

вычислительным процессом. 
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3.5.4  Задачи интеллектуального поиска и анализа больших массивов 
текстов  

Исследование проводилось отделом лабораторией № 0-7  

«Интеллектуальные технологии и системы» ИСА ФИЦ ИУ РАН. 

Задачей исследования было сравнение производительности 

вычислительных систем на основе архитектур Intel Xeon и IBM Power 8 на 

примере задач анализа больших массивов текстовых данных. Для тестирования 

выбраны две функции, наиболее востребованные у пользователей и 

требовательные к объёму вычислений, а именно семантический поиск и поиск 

текстовых заимствований [98].  

В качестве тестового приложения для сравнения производительностей, 

было выбрано приложение TextAppliance [111], функционирующее под 

управлением ОС Debian. 

Поскольку имеющийся программный задел научного подразделения 

ориентирован на применение в условиях определенной ОС, была создана 

виртуальная среда исполнения приложения на основе контейнеров, включающая 

целевую ОС и набор необходимых библиотек и инструментальных средств. В 

созданной среде проведена миграция программного кода приложения на 

архитектуру IBM Power. 

При создании среды исполнения и выполнении миграции в 

автоматизированном режиме применены методы и алгоритмы, предлагаемые 

автором настоящей диссертационной работы. 

В отличии от предыдущих примеров, приложение по анализу текстовых 

массивов функционирует в режиме запрос-ответ, т.е. работает по принципу 

сервиса.  

Для реализации такой функции в ГВВК ФИЦ ИУ РАН функционировал 

постоянно действующий контейнер с настроенной программной средой и 

прикладной системой TextAppliance, реализующей функции семантического 

поиска и поиска текстовых заимствований. Работа приложения осуществлялась на 

центральных процессорах системы, графические ускорители не использовались. 
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Доступ к сервису интеллектуального поиска осуществлялся по протоколу 

http путем заполнения формы запроса. 

На примере задачи данной задачи продемонстрированы следующие методы, 

алгоритмы и технологии, предлагаемые автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- подходы к созданию научного сервиса, публикуемого с использованием 

средств цифровой платформы. 

Отметим, что для реализации промышленного решения по использованию 

интеллектуального поиска в рамках цифровой платформы представляется 

целесообразным запуск приложений в контейнерах на высокопроизводительном 

комплексе по запросу,  сервиса от цифровой платформы, однако для тестовых 

целей измерения производительности сервиса вариант с постоянно 

функционирующим контейнером представляется более удобным. 

На рисунке 15 представлено среднее время обработки запросов на 

архитектурах IBM Power (синий график) и Intel Xeon (красный график). 

  
Рисунок 15 – Среднее время выполнения запроса на русском языке 

 

Заметим, что при росте количества пользователей рост задержек в 

обслуживании на архитектуре Power существенно ниже, что показывает 

эффективность данной архитектуры для решения задач интеллектуального 

поиска. 

Отметим также, что, поскольку графические ускорители для решения 

данной задачи не применялись, то следует говорить не об эффективности 
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применения для нее гибридных архитектур, а только об эффективности работы 

центральных процессоров. Однако, данная задача показательна для процесса 

перехода на ГВВК ФИЦ ИУ РАН тем, что демонстрирует эффективность 

комплекса даже без применения графических ускорителей.  

Можно предположить, что часть имеющегося у научных коллективов 

программного задела в силу ряда причин не может быть адаптирована для 

использования графических ускорителей, поэтому необходима технология, 

позволяющая обеспечивать их выполнение на современных вычислительных 

комплексах. 

Данный пример показывает эффективность использования гибридных 

вычислительных комплексов и для задач, поддерживающих вычисления с 

использованием только центральных процессоров. 

3.5.5 Классификация изображений в текстах 

Исследование проводилось отделом лабораторией № 0-7  

«Интеллектуальные технологии и системы» ИСА ФИЦ ИУ РАН. 

Задачей исследования было извлечение таблиц из текстовых документов, 

анализ структуры таблиц, извлечение структурных элементов. 

Для решения задачи использовались методы компьютерного зрения, 

основанные, в свою очередь, на методах глубокого обучения. 

Задел программного обеспечения научного подразделения изначально был 

ориентирован на использование графических ускорителей и технологии CUDA 

для решения поставленных задач. 

Эксперименты проводились с  использованием интегрированных сред 

разработки и исполнения программ искусственного интеллекта определенных 

версий поэтому потребовали формирования индивидуальной среды исполнения 

на основе технологии контейнеров и развертывания в ней всего объема 

программного обеспечения. 

Миграция программного обеспечения на гибридную среду 

высокопроизводительного вычислительного комплекса проведена с 
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использованием методов и алгоритмов, предлагаемых автором настоящего 

исследования. 

Результаты выполнения задачи анализа изображений сравнивались с 

результатами, показанными на вычислительных средствах архитектуры Intel 

Xeon. Характеристики вычислительных комплексов представлены в таблице 9. 

 

Таблица 9 – Характеристики вычислительных комплексов 
 Вычислительный 

комплекс 
Серверное оборудование Кол-во 

1  Intel Xeon, RAM 16 GB 
GPU: Tesla  K20 

1 

2 ГВВК ФИЦ ИУ 
РАН 

IBM Power 8 (IBM-
Minsky) 

1 * NVidia Tesla P-100 

1 

 

При использовании ГВВК ФИЦ ИУ РАН авторами исследования отмечено 

10-кратное сокращение времени обучения нейронной сети при использовании 

только одного графического ускорителя, сделан вывод о необходимости 

доработки программного обеспечения для использования нескольких 

ускорителей, что позволит повысить качество и сократить время обучения. 

Задача обучения нейронной сети запускалась как непосредственно 

пользователем вычислительного комплекса в интерактивном режиме, так и через 

систему управления заданиями IBM Spectrum LSF. При этом были 

протестированы возможности по запуску и принудительной приостановке 

заданий средствами системы управления.  

На примере задачи классификации изображений. были 

продемонстрированы следующие методы, алгоритмы и технологии, предлагаемые 

автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- методы создания индивидуальной среды исполнения заданий на основе 

облачных технологий; 

- управление заданиями с использованием системы управления 

вычислительным процессом. 

 



96 

3.5.6 Задачи анализа больших объемов данных медицинских изображений  

Исследование проводилось лабораторией № 23 ИПИ  ФИЦ ИУ РАН. 

При выполнении научного исследования ставилась задача сегментирования 

(разметки) медицинского изображения, полученного при помощи компьютерной 

томографии. Разметка состояла в отнесении каждой точки изображения 

внутреннего органа к классам: фон, ткань, новообразование [98]. 

Разметка изображений выполнялась предварительно обученной нейронной 

сетью. Для обучения использовались размеченные опытными врачами-

рентгенологами томографические снимки. 

Обучение сети производилось путем использования вычислительного 

оборудования архитектуры IBM Power 8 из состава ГВВК ФИЦ ИУ РАН. 

В ходе эксперимента была создана интегрированная индивидуальная среда 

исполнения заданий на базе технологии контейнеров, в которой была развернуто 

следующее программное обеспечение: 

- ОС Ubuntu 16.0.4; 

- язык программирования Python 3;  

- библиотеки tensorflow-gpu (глубокое обучение с использованием 

графических процессоров); 

- numpy (линейная алгебра);  

- nibabel (загрузка МРТ-файлов в NIFTI-формате в оперативную память в 

виде трехмерного массива);  

- scipy (научные вычисления) – для искажения изображений в целях борьбы 

с переобучением;  

- hyperopt (оптимизация гиперпараметров нейросети);  

- matlotlib (визуализация, построение графиков). 

На базе настроенного пользователем в режиме он-лайн контейнера, 

содержащего среду исполнения для обучения нейронной сети был создан образ, 

помещенный в библиотеку ГВВК ФИЦ ИУ РАН с целью повторного 

развертывания при необходимости обучения. 
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Запуск задачи выполнялся с помощью системы управления заданиями IBM 

Spectrum LSF, при этом средствами LSF обеспечивалось выделение задаче всех 

четырех графических ускорителей сервера IBM Power 8. 

Результаты экспериментов показали, что обучение нейросети, 

обеспечивающее приемлемую точность разметки изображений, производится на 

данной вычислительной установке ГВВК ФИЦ ИУ РАН примерно за 12 часов. 

На примере задачи сегментации медицинских изображений были 

продемонстрированы следующие методы, алгоритмы и технологии, предлагаемые 

автором: 

- методы автоматизированной подготовки программного кода; 

- методы создания индивидуальной среды исполнения заданий на основе 

облачных технологий в интерактивном режиме с последующим созданием образа 

программного обеспечения, необходимого для предоставления услуги SaaS; 

- управление заданиями с использованием системы управления 

вычислительным процессом; 

- подходы к созданию научного сервиса, публикуемого с использованием 

средств цифровой платформы. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ  

Исследования, выполненные в рамках диссертационной работы, позволили 

получить следующие научные и научно-практические результаты: 

- на основе  анализа современных научно-технических решений по  

созданию высокопроизводительных вычислительных комплексов для решения 

научных задач  показано, что гибридные вычислительные архитектуры на базе 

центральных процессоров и специализированных ускорителей являются 

перспективными с точки зрения построения вычислительных комплексов, 

направленных на решение задач  в различных областях науки и техники, в том 

числе: материаловедении, медицине, робототехнике, задачах искусственного 

интеллекта; 

- разработаны и апробированы алгоритмы классификации программного 

обеспечения, предназначенного для решения прикладных и фундаментальных 

задач, с использованием методов искусственного интеллекта; 

- разработаны и апробированы методы автоматической и 

автоматизированной подготовки мобильного программного кода для исполнения 

в виртуальной среде гибридных высокопроизводительных вычислений. 

Предоставление интерактивной среды для подготовки прикладного программного 

кода в ГВВК ФИЦ ИУ РАН в архитектуре IBM Power с графическими 

акселераторами NVidia; 

- разработаны методы создания индивидуально настроенной 

(кастомизированной) виртуальной среды функционирования заданий гибридного 

вычислительного комплекса. Разработаны подходы к созданию индивидуальной 

среды исполнения заданий на базе технологии контейнеров. Апробировано 

использование индивидуальных сред исполнения в ГВВК ФИЦ ИУ РАН; 

- разработаны методы взаимодействия системы управления 

вычислительным процессом гибридного вычислительного комплекса в рамках 

цифровой платформы; 
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- получены аналитические соотношения для расчета загрузки и оценки 

эффективности выполнения заданий в гибридном высокопроизводительном 

вычислительном комплексе; 

- реализация разработанных методов предоставления прикладным задачам 

индивидуальной среды исполнения позволила снизить  время проведения 

расчетов при использовании ГВВК ФИЦ ИУ РАН в решении прикладных задач 

материаловедения по сравнению с кластером Intel в 9-10; увеличение с 16 до 50 

млн. количества частиц модели; 

- реализация разработанных алгоритмов миграции программного кода и 

перенос их в вычислительную среду ГВВК ФИЦ ИУ РАН позволили снизить  

время выполнения поисковых запросов при анализе текстов в 2-4 раза по 

сравнению с платформами Intel; 

- достигнуто приемлемое время (12 часов) обучения нейронной сети, 

предназначенной для сегментирования трехмерных медицинских изображений.  
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