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Contexte scientifique et historique (1)

» « Avant 1990 » ... et méme depuis 1973 !

» La simulation numérique représente une part tres importante
de l'activité du Centre (CITI puis CRI Lille 1)

» Moyens de calcul : les monstres de 'époque issus du « plan calcul » :
CI1110070, IRIS80, DPS8, CDC 962, ...

» Assistance utilisateurs (3 Equivalent Temps Plein!)

» Laboratoires de physique, électronique, chimie, ....

» 1990 .... 2000

» Le calcul n’est plus une activité prioritaire au CRI !
(développement des stations de travail)
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Contexte scientifique et historigue (2)
» 2000

» Appel a projet du MENRT (en 1998) pour I'implantation de “ réseau de
supercalculateurs scientifiques paralleles performants, permettant a tous les
scientifiques de calculer dans de bonnes conditions ”

» Soutien des 12 laboratoires associés CNRS de Lillel
» Objectifs / Missions

» Promouvoir le HPC dans la communauté de chercheurs concernés par le calcul scientifique
dans la Région Nord-Pas-de-Calais

» Formation au calcul paralléle et a 'optimisation des codes

» Organisation de journées thématiques d’échanges d’expérience
» Mettre a disposition un environnement de calcul scientifique

» Performant, facile d’acces, stable

» Plateforme de pré-production pour le passage sur les machines des centres nationaux (CINES et
IDRIS)

» Financement : MENRT, FEDER, Lille 1
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Contexte scientifique et historigue (3)

DPS8 : un monstre |
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A |\/|Oyens de calcul (1) - évolution 'V

- 2010-2011
6 nceuds P575 IBM |

= 8/16 coeurs Grille de
= Power 5 (1.5/1.9GHz) ~ production EGI :
32/64 Go / nceud \\\\“‘*‘__'—””I////
= 1.5Todi
- 0 CISaHe 24 noeudsHP

2009 . *o¥4=
1 nceud P670 IBM A 24*2*4=192 coeurs
4 nceuds SP3 IBM = Xeon 5520(2GHz)
. 16 processeurs
= 16 processeurs - Power 4 (1.1GH2) = 12 Go/noeud
= Power 3 (400MHz) . 16co ' 66 noeuds IBM
. 16Go/noeud v . 66*2=132 coeurs
*  Switch Colony T BlueGene/L IBM | ©  Opteron (2.3GHz)
Grille = 2048 coeurs * 4Go/nceud
1 . DECRYPTHON _“=  Powerpc 440 1 nceud DELL R610
|\——|/ (700MHz) (GEPV)
o o e 2005 e | ssw
: ICARE ) _ Xeon 5620
S— TN . 4.5To disque

96 Go RAM

- 2000 2004 .Stockage - 160 To
E e\:\ PIYETSIte @

CRI Lille 1 - P6le Calcul 7

Puissance totale théorique



Moyens de calcul (2) - les ressource

1 nceud P670 IBM
. 16 processeurs

. Power 4 (1.1GHz)

. 16Go
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Moyens de calcul (3) — BlueGene/L

Rack
32Node Cards

2 midplanes

Node Card

(32 chips 4x4x2)
16 compute, 0-2 |0 cards

512GB

Compute Card
2 chips, 1x2x1

PO AT
i 1 '
. 90/180 GF/s
Chip : 16 GB
2 processors

5.6/11.2GF/s
512MB

2.8/5.6 GF/s
4MB

2 processeurs PowerPC 440 par nceud

1024 nceuds de calcul = 2048 processeurs / rack = 23 KW
2 CPUS x 4 Flops x 700 Mhz = 5.6 Gflops / nceud

240 Gflops/ kW ( 1kwW ~ 500 € /an ; ~ 750 kg CO?/ an 1)
512 GB mémoire / rack

4.5 To disque
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Moyens de calcul (4) — BIueGeneP

» Les +

» Systéme bien équilibré ...... 17!
» Réseaux d’interconnexion (MPI)

» Consommation électrique
faible

» Les-

» Applications 32 bits uniqguement
Fréguence du processeur

Pas de support SMP (mémoire partagée)
Mémoire limitée (512 Mo sur 1 ou 2 processeurs

Pas de disque (acces par les I/0 nodes : 1 pour
128 nceuds de calcul)
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Infrastructure- salle machine
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Organisation du pole calcul

-

/- Comité Scientifique

Utilisateurs experts en calcul

~

Bilan d’exploitation/ Retour utilisateurs
Choix / Prospective
Animation scientifique

/

&

N

Direction Scientifique

. Chargé de mission ‘calcul’ de
'Université

. Pilotage (VP Recherche, VP
TIC)

~

/

~

= Utilisateurs

= Chercheurs des 12 laboratoires

. Etudiants master (stage laboratoire et
‘master ingénierie mathématique )

[ environ 0 utisateursréguers/on |
N /

. CRI — pole calcul N

. Support utilisateurs / formation

= Administration / Exploitation des
clusters

e |
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Thématiques — Laboratoires

thématiques laboratoires

LASIR
PhLAM
IEMN
PC2A
LIFL
LML
GEPV
UGSF
UMET
LASIR
UCCS
LOA

» Physico-chimie des matériaux
» Chimie quantique
» Mécanique des fluides

» Biologie végétale

vV vV vV v v vV vV VvV v Vv Vv v
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Thématiques — Codes utilisés (exempl

BlueGene L UniquementMPI« Dynamique moléculaire Vasp
DL Poly
CPMD
* Climato MESO NH

« Mécanique des fluides  Codes perso

P575 et grille de MPI, OpenMP, mixte  « Dynamique moléculaire Vasp

calcul DL Poly
Wien2K
CPMD
NAMD
ABINIT
GROMACS
Espresso

o h- - H -
Chimie quantique Gaussian
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Perspectives

» 2012 : renouvellement / evolution du
matériel

» Financement CPER + ...

» Mutualisation avec les laboratoires (plusieurs opérations en
cours)

» Missions du mésocentre

» Renforcement de la proximité/complémentarité des labos
» Calcul sur architecture hybride a base de GPU
» Support au développement de code

» Ressources humaines supplémentaires
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