
Краткие сообщения по физике ФИАН номер 12, 2016 г.

УДК 519.68, 681.3.016

ТЕХНОЛОГИИ РАСПРЕДЕЛЕННЫХ СИСТЕМ ХРАНЕНИЯ

ДАННЫХ ДЛЯ РАСЧЕТНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ

МАТЕРИАЛОВ

А.М. Захаров1, М.А. Казарян2, А. В. Обходский1, А.С. Попов1

В работе рассмотрен способ структурирования экспе-
риментальных данных для применения в программных
комплексах моделирования материалов. Для обмена дан-
ными между узлами сети предложен унифицированный
транспортный файл – UTF. При проведении исследова-
ний алгоритмов структурирования данных оценивалась
скорость поиска данных в системе хранения в условиях
растущего объема информации в базе.
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Введение. При проведении экспериментальных исследований в области компьютер-
ного моделирования материалов генерируются терабайты выходных данных. Они вклю-
чают: физические константы, данные о времени и месте проведения эксперимента, рас-
четные константы для моделирования, результаты моделирования, сохраняемые в виде
файлов, исходные данные, включающие базисные наборы для описания атомных ор-
биталей, исполняемые файлы программ квантово-химических расчетов, транспортные
файлы с метаданными эксперимента.

Для оптимизации аппаратных ресурсов хранения и организации доступа к экспери-
ментальным данным используются специализированные подходы к хранению и струк-
турированию данных, например, сетевые хранилища или системы хранения данных
(СХД) на основе СУБД [1, 2].

В рассматриваемом решении СХД разделяет экспериментальные данные между ба-
зой данных пользователя и внешним сервером хранения данных по команде пользова-
теля. Внешний сервер хранения данных обеспечивает пользователя дополнительными
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ресурсами памяти, которые могут быть задействованы для уменьшения нагрузки на
ЭВМ пользователя. Использование этой архитектуры позволяет отдельным узлам СХД
эффективно работать под управлением разных операционных систем [3, 4].

При проведении экспериментальных исследований для формирования запросов мно-
гопараметрического поиска экспериментальных данных в базе и организации взаимо-
действия между узлами СХД использовался специализированный программный модуль
хранения данных [5, 6]. Структурная схема модуля приведена на рис. 1.

Рис. 1: Структура программного модуля хранения данных.

База данных программного комплекса моделирования материалов состоит из таб-
лиц, каждая из которых описывает отдельные особенности эксперимента. При прове-
дении экспериментов по моделированию свойств материалов методом Хартри–Фока–
Рутаана в базу, в таблицу Original−Material, заносятся порядковый номер эксперимен-
та, химическая и рациональная формулы. В таблицу Designed−Material сохраняются
рассчитанные в ходе эксперимента свойства материала: пластичность, хрупкость, плот-
ность, ссылки на файлы с рассчитанными параметрами 2-D и 3-D визуализации резуль-
татов эксперимента.

В состав базы данных материалов входит набор таблиц, содержащий исходные дан-
ные для моделирования, в том числе: таблица Methods – содержит информацию о рас-
четных методах, название метода, ссылки на файл с описанием метода, файл с расчет-
ными параметрами и исполняемый файл для расчета свойств материалов. В таблице
Basises находится идентификатор используемого базисного набора, ссылки на файл с
расчетными коэффициентами базиса и исполняемый расчетный файл базиса. В табли-
це Operators хранятся ссылки на файлы математических операторов для вычисления
значений свойств материалов.
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Для установления соответствия между таблицами с результатами расчетов и исход-
ными метаданными в базе установлены поля-ключи, которые формируют вспомогатель-
ные таблицы связи. Например, запись в таблице связи Original Material−has−Methods
включает параметры эксперимента: номер, химическую и рациональную формулы ма-
териала, название расчетного метода. Эта запись создает перекрестную ссылку между
таблицей Original Material и расчетной таблицей Methods. Таблицы связи введены для
всех таблиц базы данных, по ним осуществляется поиск проведенных экспериментов по
набору критериев.

Для передачи результатов экспериментов между серверами хранения данных ис-
пользуются транспортные xml-файлы эксперимента (UTF) [7, 8]. Структура UTF по-
вторяет структуру базы данных. Файл содержит данные из таблиц Original Material,
Designed Material, Original Material−has−Researchers, Original Material−has−Methods,
Original Material−has−Basises, Original Material−has−Operators.

Экспериментальные исследования СХД включали оценку быстродействия модуля
хранения при поиске данных в условиях растущего объема базы. Результаты исследо-
ваний представлены на рис. 2.

Рис. 2: Быстродействие СХД для локального и внешнего сервера.

Сетевое взаимодействие модуля хранения с системой управления базой данных во
многом зависит от пропускной способности сети и от характеристик используемых се-
тевых устройств. Разработанный модуль хранения данных в среднем позволяет умень-
шить время доступа к СУБД по сети на 30% по сравнению с клиентскими программами,
в которых используются стандартизованные драйверы доступа к СУБД.
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