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Le centre de calcul de lÕUCP

! Service rattachŽ ˆ la DISI

! Existe depuis 12 ans

! ComposŽ de 2 ingŽnieurs (Y. Costes, D. Domergue)

! Au service de tous les laboratoires de lÕuniversitŽ
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Les ressources de calcul ˆ lÕUCP

Un cluster de CPU
! Pour les simulations nŽcessitant beaucoup de ressources

! Dispose dÕun rŽseau InÞniband dŽdiŽ

! Support OpenMP / MPI

! Ouvert toute lÕannŽe

Un pool Condor
! Utilise les ressources disponibles dans les salles de TP sous Linux

! 14 salles, environ 300 coeurs en cr•te

! Utilise le rŽseau de lÕuniversitŽ

! Ouvert pendant les pŽriodes dÕenseignement
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CaractŽristiques du pool Condor

! Utilisation du logiciel Condor, dŽveloppŽ par lÕuniversitŽ du Wisconsin

! Utilisation de lÕunivers standard de Condor

! Syst•me de checkpoint et de migration automatique des jobs sŽquentiels

! NŽcessitŽ de recompiler le code avec les biblioth•ques Condor
! Utilisation du mŽcanisme de Remote I/O, impliquant une installation

minimale sur les postes clients :
Pas de syst•me de Þchiers partagŽ
Les logiciels scientiÞques sont sur le serveur de soumission
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CaractŽristiques des simulations exŽcutŽes

! Jobs sŽquentiels recompilŽs

! Pas de modiÞcation spŽciÞque du code source

! Utilisation de peu de mŽmoire vive (jusquÕˆ 2 Go)

! Limiter les entrŽes-sorties

! Jobs sauvegardŽs et migrŽs rapidement ˆ la connexion dÕun utilisateur

! Sauvegarde pŽriodique des jobs, en fonction de leur empreinte mŽmoire

! Un utilisateur a la possibilitŽ dÕexploiter tout le pool

! Pas de retour nŽgatif de la part des enseignants
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Exemple dÕutilisation de Condor : Inversion dÕune maquette
de tectonique

Les objets naturels : prismes dÕaccrŽtion et cha”nes de
chevauchements-plissements
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Le mod•le physique

flat layer
sand wedge

a) initial state

strain gages

b) final state
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ReprŽsentation statistique de lÕexpŽrience
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ThŽorie et rŽsolution numŽrique
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DŽÞnition dÕun probl•me inverse
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LÕespace des param•tres

Param•tres rhŽologiques :

densitŽ

angles de friction (! B, ! D, ! Rf , " R)

cohŽsions

p
1

2
p

3
p

Espace des 

parametres

Information
a priori

Information a priori

densitŽ constante et connue # = 1700 kg/m3

cohŽsions nulles
Angle de friction du sable ! B ! [20;40" ] (0.36,0.84)
Angle de friction du dŽcollement ! D ! [1;20" ]
Angle de friction adouci ! Rf ! [1;40" ]
Longueur dÕadoucissement" R # 25mm
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Echantillonage de lÕespace des mod•les

p
1

2
p

3
p

Grille Condor

Decoupage de lÕespace des parametres

Re!assemblage dans lÕespace des donnees 

Exploration systŽmatique demandant environ 1,5 million de simulations.
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ProbabilitŽs a posteriori dans lÕespace des param•tres

ProbabilitŽs marginales 1D :
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Le meilleur mod•le : ! B = 30.3" ; ! D = 9.6" ; ! Rf = 9.6" ; " r = 14 mm
qui donne les meilleures donnŽes calculŽes :
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Calculs des propriŽtŽs de transport Žlectronique dans des
nanomatŽriaux et des mŽtaux complexes

OpŽrateurs appliquŽs ˆ des vecteurs de taille N (nombre dÕatomes dans le
syst•me physique ŽtudiŽ).
N < $ 40000 : diagonalisation matrice NxN

! N < $ 5000

! MŽmoire < 2Go

! Beaucoup de diagonalisations indŽpendantes les unes des autres

! Temps $ N3

=% Job divisŽ en $ 100 jobs sŽquentiels sur pool condor
Temps de calcul rŽel : $ quelques jours
Limitation : mŽmoire par job
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Calculs des propriŽtŽs de transport Žlectronique dans des
nanomatŽriaux et des mŽtaux complexes

! N < $ 40000

! MŽmoire > 2Go

! Moins de diagonalisations indŽpendantes les unes des autres

! Temps $ N3

=% Job divisŽ en qq jobs parall•les (OpenMP) sur cluster
Temps de calcul rŽel : qq jours ˆ qq mois.
Limitation : temps de calcul
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Calculs des propriŽtŽs de transport Žlectronique dans des
nanomatŽriaux et des mŽtaux complexes

OpŽrateurs appliquŽs ˆ des vecteurs de taille N (nombre dÕatomes dans le
syst•me physique ŽtudiŽ).
N < $ 108 : diagonalisation impossible

! N < $ 108

! MŽmoire < $ 120 Go

! Methode de rŽcursion (Lanczos) =% parallŽlisation tr•s difÞcile et sans
intŽr•t

! Temps $ N

=% Job sŽquentiel sur cluster
Temps de calcul rŽel : qq jours ˆ qq mois
Limitation : mŽmoire et temps de calcul
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IntŽr•t dÕun centre de calcul de proximitŽ

! Des moyens de calculs qui fonctionnent bien (mises ˆ jour,
sauvegardes,...)

! ProximitŽ et disponibilitŽ des ingŽnieurs en cas de besoin

! PossibilitŽ, pour un laboratoire de taille moyenne, de Þnancer sur ses
fonds propres des ressources informatiques sans devoir en assurer
lÕinstallation et la maintenance

! Veille technologique. Formation adaptŽe aux besoins locaux

! ƒvolution des moyens qui tient compte des demandes concr•tes des
chercheurs
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