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 16 personnes 

 Deux groupes: Exploitation, Développement & Support aux Expériences 

 Exploitation: 

 Serveurs Linux, Windows (~30) 
 Postes de travail Linux (~150), Windows (~400), Mac (~20) 
 Authentification centralisée, Mail, Service de fichiers 
 Outils collaboratifs (agenda, owncloud, doodle) , sauvegardes, Web 
 Réseau: filaire, téléphonie IP, WIFI/Euduroam, VPN 
 Installation des logiciels, support aux utilisateurs 
 Bases de données (dosimétrie, RH,  thermométrie) 
 Grille de calcul 
 … 

 Développement & Support aux Expériences 

 DAQ (NARVAL) pour les expériences au TANDEM/ALTO 
 Support  ANDROMEDE (IPNO), ALICE (CERN), PANDA (GSI), AGATA 
 Traitement du signal, traitement d’images 
 Calcul parallèle/optimisation 
 Expertise/développements pour Geant 
 … 
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 Le S2I ne sait pas tout sur les calculs fait par les utilisateurs 

 
 Certains calculent en local sur leur poste de travail 

 
 D’autres en interactif sur des serveurs partagés 

 
 Une partie fait du batch sur la grille en général localement 

 
 Il y aussi des calculs fait au CC-IN2P3 

 
 Calcul parallèles : sur GENCI (IDRIS et CINES) + EDF 

 Très variable selon les années 
 Procédure DARI un peu contraignante 
 

 Le plus gros utilisateur des ressources de calcul est ALICE (LCG) 
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 ROOT, Geant4, … 
Matlab, Mathematica, Maple, … 
 Compilateurs: Intel/MKL, GNU, PGI, … 

 Merci au CC-IN2P3 pour les licences 

 Codes  propres aux utilisateurs : en général du code single core 
 Codes parallèles: 

 Radio-chimie: Gaussian, CPMD, VASP, CP2K, AMBER. 
Chimie quantique →  simuler le comportement des 
différentes espèces chimiques au voisinage d’une interface 
solide/liquide. 

 PACS (Physique de l'Aval du Cycle et de la Spallation) : MURE (MCNP 
Utility for Reactor Evolution) : calcul de l’évolution de 
combustible, paramètres de sûreté,  couplage 
neutronique.... 
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En se limitant aux rapports mensuels de 2014 et 2015, les projets 
concernés : 
 
 
 
 

 CLAS 
 INDRA 
 AUGER 
 ANTARES 

 
 
 

 
 Total en 2014: 3MHS06.h en 2014 (~17 coeurs 24/7) 

 
L’IPNO n’est pas dans la collaboration ANTARES ! 
Donc édition des rapports à faire mettre à jour 
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 Nombre d’heures accordées faible par rapport la demande 
 Nombre d’heures très vite consommé  nécessité d’avoir un 

cluster HPC local 
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Etude dynamique de l'intéraction de l'ion Uranyle sur une surface de 
Gibbsite par la méthode Car-Parinello  
 
Etude dynamique de l'interaction du protactinium V avec une surface de 
TiO2 rutile par la méthode Car-Parrinello 

N.B.: 256 cores*2j   12 000+h 
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 L’IPNO est un des 6 sites de GRIF 
 Responsable scientifique: Christophe Suire 

Responsable technique: Christophe Diarra 
 Utilisateurs : 

 VO IPNO (vo.ipno.in2p3.fr) : 
 Radio-chimie 
 PACS 
 AUGER 
 JLAB 
 Physique théorique 
 R&D Détecteurs 

 VO ALICE, HESS, PANDA, 
formation FG, VOs de GRIF 

 ~20 utilisateurs de la VO IPNO 
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 3 serveurs interactifs partagés:  
 32 cores, 64 GB 
 32 cores, 48 GB 
 24 cores, 24 GB 

 

 Clusters pour les jobs mono-cores: 107 WN: 1048 cores 
 1338 jobs slots avec HT 
 6 WN dédiés aux jobs multi-cores (Gaussian) 
 Le plus gros utilisateur est la VO ALICE 

 
 Cluster Infiniband: 46 WN, 600 cores sans HT 

 Un switch Voltaire 24 ports 20Gb/s + Mellanox 36 ports 40Gb/s  
 Jobs parallèles MPI 
 Utilisé uniquement par le VO IPNO (+OPS et MURE) 

 

 Financements: 
 Cluster job mono-cores:  LCG-France, utilisateurs locaux,  IPNO 
 Cluster parallèle:  utilisateurs locaux,  IPNO,  contrats (EDF) 
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  Pour ceux qui ont peu de jobs à soumettre 

 Pour faire simple : la grille est trop compliquée pour certains usages 

 Plus souple: accès aux résultats avant la fin du calcul 

 Débogage plus facile 

 Applications inadaptées à la grille: graphique, interactions clavier 

 Pas de problème d’expiration de proxy à gérer 

 Pas de quota sur le cputime 
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 Le gros des calculs se font en mode batch 

 Sauf stages/TP des étudiants de l’Université  qsub 

 L’accès aux ressources locales se font en mode grille 

 Peu d’utilisation des autres cluster de GRIF, car: 

 Softs compilés/installés localement dans une zone NFS IPNO 

 Recompilation fréquentes + dépendances à des softs locaux 

 Ponctuellement : utilisation du cluster HPC du LLR en 2012 

 Stockage des résultats sur SE/DPM (avec le LFC) ou disque NFS 

 Abandon progressif du WMS au profit de la soumission directe 

 Beaucoup de jobs longs (plusieurs jours) 

  serveur myproxy privé + mécanisme de renouvellement automatique du 

proxy des jobs sur le CREAM-CE 
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 Compilations pas toujours très faciles  
 Codes sensibles aux versions des compilateurs et des librairies 
 Marche mieux avec les compilateurs Intel + MKL 

 
 Nécessite un cluster basse latence 

 Sinon perte énorme d’efficacité CPU 
 Exemple: MURE marche bien sur le cluster HPC 

 

 Plus difficile de suivre les mises à jour Linux: 
 Changement de kernel  recompilation des OFED (modules kernel) 
 Recompilation OpenMPI (avec Torque + OFED)  recompilation codes 

 

 Problèmes d’incompatibilité entre les nouvelles versions d’OFED et les 
révisions des HCA : 
 Mises à jour firmware des HCA pas toujours évidentes 
  Dysfonctionnement dans certains cas  

 

 Hétérogénéité des serveurs : submit_filter torque plus délicat à faire 

 Tuning spécifiques nécessaires sous Linux 
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 Financements étalés du cluster HPC  Technologies CPU et hardware trop 
diversifiées 
 Mélanges de WNs: 8 cores, 12 cores, 16 cores, 20 cores  

 complique l’allocation des CPUs 
 la CPU la plus lente impose le rythme 
 Gestion par « partition » (pas optimal non plus)   nb de CPUs du job MPI 

limité à la taille de la partition  

 Switch et HCA de vitesse différentes 
 Firmwares différents: complique les mise à jour 

 Avec des machines 1U de deux serveurs: 
 Trop de cables 
 4 switch par racks : ethernet + IB 
 Accès difficile pour brancher/débrancher les cables 
  solution: blades ou similaires pour un cablage réduit 

 Incompatibilité format avec calculateurs IBM: little/big endian 
 Nécessité de compiler des versions spécifique du code pour les 

conversions (exemple avec cpmd: IDRIS vs IPNO) 
 Cohabitation difficile entre les jobs single cores et MPI 
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source ALICE monitoring (monalisa) http://alimonitor.cern.ch/siteinfo/?site=GRIF_IPNO 

IPNO 
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L'occupation du cluster hpc est bonne (considérant des 
cycles de tests et production)  

Le cluster « lcg » mieux utilisé  ALICE 

Le cluster hpc bien utilisé par moment 

Nombre de cores par job MPI 
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38,8M KSI2K 

3,1MKS2IK 

46,4M KSI2K 

5,8 MKS2IK 

19,6M KSI2K 

1,7MKS2IK 

2013 2014 

Janv-Juin 2015 

http://accounting.egi.eu/tier2.php?ExecutingSite=GRIF&feder_path=1.10.3.1 
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Merci Frédéric Schaer,  Christophe Suire 
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 GEANT4 : parallélisation effectuée par Ivana Hrivnacova 
 

 Optimisation de code « Electron capture » : facteur 50 (V. LAFAGE, L. Guevara) 
 

 Parallélisation  en OpenMP de deux codes MC (facteur 90 et 27) -> V. LAFAGE 
 

 Traitement du signal et d’images (S. Rousseau): 
 ANDROMEDE:  analyse d’images en OpenMP 
 Dosimétrie : estimation de doses intégrées par des films individuels 
 ALTO/GASPARD:  discrimination de particules 

 
 DALTON / traitement déporté du signal en parallèle : Y. Aubert, B. Génolini - 

R&DD, B-Y Ky-SEP. Filtrage numérique: 
 Sur GPU 
 Sur PC multiprocesseurs 
 Benchmarking de codes sur GPU et CPUs  
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 Le cluster HPC nécessite beaucoup de support aux utilisateurs : 
 
 Utilisation de la grille elle-même 
 Séparer les problèmes liés aux codes des problèmes grille ou batch 
 Gestion des jobs longs 
 Une doc avec un tutoriel est disponible sur un wiki 
 Formations internes 
 Les évolutions du cluster sont plus délicates 
 Pas de système de soumission et de gestion de code centralisé 

 
 Trouver une solution pour  optimiser le taux d’utilisation du cluster HPC 

 
 Les utilisateurs sont très satisfaits 

 Ressources et support de proximité 
 Pas de quota sur le temps de calcul 
 Sont prêts à investir quand ils ont des financements 
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2015 
"Generalized Parton Distributions and Deeply Virtual Compton Scattering" 
Marie Boer, Michel Guidal 
J.Phys. G42 (2015) 3, 034023 
 
2014 
Thèse de Diane Martraire (AUGER) [http://www.theses.fr/2014PA112276 ] 
 
2013 
"Pulse shape discrimination at low energies with a double sided, small-pitch strip silicon detector." 
Genolini, B., Le Crom, B., Assié, M., Dueñas, J. A., Mengoni, D., Ancelin, S., … Suzuki, D. (2013). 
Nuclear Instruments and Methods in Physics Research Section A: Accelerators, Spectrometers, Detectors and Associated Equipment, 732, 87–90. 
doi:10.1016/j.nima.2013.06.078 
 
Thèse de Alaa Dbeysssi (PANDA) [http://www.theses.fr/2013PA112180] 
 
2012 
"Stellar electron-capture rates on nuclei based on a microscopic Skyrme functional" 
By: Fantina, A. F.; Khan, E.; Colo, G.; et al. 
PHYSICAL REVIEW C Volume: 86 Issue: 3 Article Number: 035805 Published: SEP 21 2012 
 
2011 
"Probing the pairing interaction through two-neutron transfer reactions" 
By: Pllumbi, E.; Grasso, M.; Beaumel, D.; et al. 
PHYSICAL REVIEW C Volume: 83 Issue: 3 Article Number: 034613 Published: MAR 24 2011 
2009 
 
"Nonuniversal scalar-tensor theories and big bang nucleosynthesis" 
Alain Coc,Keith A. Olive†, William I. Fine, Jean-Philippe Uzan and Elisabeth Vangionix 
Physical Review D 79, 103512 (2009) 
http://arxiv.org/abs/0811.1845 
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2011 (suite) 
 
"Calculation of stellar electron-capture cross sections on nuclei based on microscopic Skyrme functionals" 
By: Paar, N.; Colo, G.; Khan, E.; et al. 
PHYSICAL REVIEW C Volume: 80 Issue: 5 Article Number: 055801 Published: NOV 2009 
Full Text from Publisher View AbstractView Abstract 
Times Cited: 26 
(from Web of Science Core Collection) 
 
"Constraining the nuclear pairing gap with pairing vibrations" 
By: Khan, E.; Grasso, M.; Margueron, J. 
PHYSICAL REVIEW C Volume: 80 Issue: 4 Article Number: 044328 Published: OCT 2009 
Full Text from Publisher View AbstractView Abstract 
2008 
 
"Uranyl interaction with the hydrated (001) basal face of gibbsite: a combined DFT and spectroscopic study" 
E. Veilly, J. Roques, M.-C. Jodin-Caumon, B. Humbert, R. Drot and E. Simoni 
Journal of Chemical Physics, Volume 129, Issue 24, pp 244704244704-10 (2008) 
 
"Density functional theory study of uranyl adsorption on the hydrated (111) nickel face" 
M. Levesque, H. Perron, J. Roques, C. Domain, E. Veilly, E. Simoni and H.Catalette 
Surface Science, Volume 602, Issue 21, November 2008, pp 3331-3337 
 
"Comparative behaviour of britholites and monazite/brabantite solid solutions during leaching tests: a combined experimental and DFT approach" 
E. Veilly, E. du Fou de Kerdaniel, J. Roques, N. Dacheux, N. Clavier 
Inorganic Chemistry, Volume 47, Issue 23, October 2008, pp 10971–10979 
2007 
 
"Equation of state in the inner crust of neutron stars: discusion of the unbound neutron states" 
Margueron J., Van Giai N., Sandulescu N. 
Proceedings of the international Symposium EXOCT (Exotic States of Nuclear Matter) 2007 edited by U.Lombardo et al., page 362 World Scientific 
2007  


