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Le centre de calcul de IDUCP

! Service rattachZ " la DISI

! Existe depuis 12 ans

I ComposZ de 2 ingZnieurs (Y. Costes, D. Domergue)
! Au service de tous les laboratoires de IQuniversitZ
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Les ressources de calcul ~ IDUCP

Un cluster de CPU

! Pour les simulations nZcessitant beaucoup de ressources
! Dispose dOun rZseau Inbniband dZdiZ
! Support OpenMP / MPI

! Ouvert toute I®annZe

v

Un pool Condor

! Utilise les ressources disponibles dans les salles de TP sous Linux

' 14 salles, environ 300 coeurs en crete

! Utilise le rZseau de IOuniversitZ

I Ouvert pendant les pZriodes dOenseignement

v
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CaractZristiques du pool Condor

I Utilisation du logiciel Condor, dZveloppZ par IQuniversitZ du Wisconsin
! Utilisation de IOunivers standard de Condor
I Systeme de checkpoint et de migration automatique des jobs sZquentiels

! NZcessitZ de recompiler le code avec les bibliotheques Condor

I Utilisation du mZcanisme de Remote I/O, impliquant une installation
minimale sur les postes clients :

e Pas de systeme de bchiers partagZ
o Les logiciels scientiPques sont sur le serveur de soumission
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CaractZristiques des simulations exZcutZes

I Jobs sZquentiels recompilZs

! Pas de modiPcation spZcibque du code source

I Utilisation de peu de mZmoire vive (jusqu®” 2 Go)

! Limiter les entrZes-sorties

I Jobs sauvegardZs et migrZs rapidement ~ la connexion dOun utilisateur
! Sauvegarde pZriodique des jobs, en fonction de leur empreinte mZmoire
! Un utilisateur a la possibilitZ dOexploiter tout le pool

! Pas de retour nZgatif de la part des enseignants
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Exemple dOutilisation de Condor : Inversion dOune maquette

de tectonique

Les objets naturels : prismes dOaccrZtion et cha’nes de
chevauchements-plissements
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Le modele physique

! a) initial state
sand Wedge
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ReprZsentation statistique de IOexpZrience
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ThZorie et rZsolution numZrique
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DZbnition dOun probleme inverse

Data Space

OBSERVATIONS

i predicted /
predicted data observed data obse,rved fit

Direct problem

(numerical simulation)

Inverse problem

(back projection of data fit)
1

solution model
PARAMETERS
Model Space
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LOespace des parametres

P
Espace des
parametres
Paramstres rhZologiques :
densitZ
angles de friction (! g,! p,! r,,"R)
Information p2

cohZsions a priori

Py

Information a priori
densitZ constante et connue # = 1700 kg/m?®
cohZsions nulles
Angle de friction du sable ! g ! [20;40"] (0.36,0.84)
Angle de friction du dZcollement! ! [1;20']
Angle de friction adouci ! g, ! [1;40] /'
Longueur dOadoucissement g # 25mm e
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Echantillonage de IOespace des modeles

Ps

Decoupage de |Oespace des parametres

L T

Ooooo
oooo
* | goooooo

/ / / Grille Condor

P1

Relassemblage dans |Oespace des donne
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ProbabilitZs a posteriori dans IOespace des paramstres

ProbabilitZs marginales 1D :
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Le meilleur modele : !5 = 30.3";!p= 9.6 ;g = 9.6 ;" = 14 mm
qui donne les meilleures donnZes calculZes :

b/

c/
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Calculs des propriZtZs de transport Zlectronique dans des

nanomatZriaux et des mZtaux complexes

OpZrateurs appliquZs ~ des vecteurs de taille N (nombre dOatomes dans le
systeme physique ZtudiZ).
N <$ 40000 : diagonalisation matrice NxN

! N<$ 5000

! MZmoire < 2Go

I Beaucoup de diagonalisations indZpendantes les unes des autres
I Temps $ N3

=% Job divisZ en $ 100 jobs sZquentiels sur pool condor
Temps de calcul rZel : $ quelques jours
Limitation : mZmoire par job

v
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Calculs des propriZtZs de transport Zlectronique dans des

nanomatZriaux et des mZtaux complexes

! N<$ 40000
! MZmoire > 2Go
I Moins de diagonalisations indZpendantes les unes des autres
I Temps $ N3
=% Job divisZ en qq jobs parallsles (OpenMP) sur cluster

Temps de calcul rZel : qq jours ~ gqq mois.
Limitation : temps de calcul
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Calculs des propriZtZs de transport Zlectronique dans des

nanomatZriaux et des mZtaux complexes

OpZrateurs appliquZs ~ des vecteurs de taille N (nombre dOatomes dans le
systeme physique ZtudiZ).
N <$ 108 : diagonalisation impossible

I N<$ 108
! MZmoire <$ 120 Go
I Methode de rZcursion (Lanczos) =% parallZlisation trss difPcile et sans
intZret
! Temps $ N
=% Job sZquentiel sur cluster

Temps de calcul rZel : qq jours ~ qq mois
Limitation : mZmoire et temps de calcul

v
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IntZrst dOun centre de calcul de proximitZ

' Des moyens de calculs qui fonctionnent bien (mises ~ jour,
sauvegardes,...)

I ProximitZ et disponibilitZ des ingZnieurs en cas de besoin

I PossibilitZ, pour un laboratoire de taille moyenne, de Pnancer sur ses
fonds propres des ressources informatiques sans devoir en assurer
IQinstallation et la maintenance

I Veille technologique. Formation adaptZe aux besoins locaux

! fvolution des moyens qui tient compte des demandes concrstes des
chercheurs
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