Résumeé et minutes de la réunion des
expériences du 30 janvier 2017

Lien vers l'indico de la réunion :
https://indico.in2p3.fr/event/14040/timetable/#20170130.detailed

A cette réunion étaient présents 65 participants. Volker Beckmann, Directeur Adjoint
Scientifique au calcul, représentait I''N2P3.

Centre de Calcul : statut et perspectives (Pierre-Etienne
Macchi)

Discussion

Catherine Biscarat (LPSC, Grenoble) constate que les budgets des laboratoires ont baissé.
Pierre-Etienne Macchi fait remarquer que les ressources sont maintenant fournies directement
au niveau de I'IN2P3. Les chiffres donnés ne représentent que la partie a destination des Tier-
2s.

Volker Beckmann (IN2P3) demande s'il y a une demande d’augmentation des ressources pour
2018 par les expériences du LHC, ou s'il existe une prévision de ces besoins. Il existe bien une
premiere estimation, mais rien d’officiel ou qui aurait été soumis aux instances concernées.
Catherine B. rappelle gu'’il y aura beaucoup de renouvellement de matériel, et qu'il sera
probablement difficile de répondre a la demande.

Matthew NGuyen (LLR, Paris) demande, lors du passage de la connectivité réseau a 100 GB/s,

s'il y aura besoin d’'un arrét de maintenance. Pierre-Etienne répond qu’on devrait étre capable
de réaliser I'opération de maniére transparente pour les utilisateurs, et donc sans arrét.

Utilisation du CC-IN2P3: Volker Beckmann

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/3/material/0/0.pdf

Résumé des principaux points abordés.
® Bilan des infrastructures : nécessité de partager les ressources LHC, Astro et

Nucléaire.
® Coordination de la recherche en informatique dans I'[N2P3 et avec les

partenaires nationaux et internationaux.


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/3/material/0/0.pdf
https://indico.in2p3.fr/event/14040/timetable/#20170130.detailed

® Possibilité d’avoir des doctorants : nécessité d’avoir des directeurs de recherche
en informatique dans I'IN2P3.

Nouveaux thémes de recherche: Machine Learning, infrastructure et développement logiciel.

Les projets initiés :
® DIRAC
GEANT IV
Machine Learning (focalisé sur LHCb)
BETA : transport de grands volumes de données
Big Data : Workflow 4 Nuclear Physics
® PRESOFT : pérennisation du logiciel.
Les groupes de travail formés :
® HTC/HPC (discussion réunion le 22 février)
® Machine Learning (réunion a venir en mars).

Interaction IN2P3 et utilisateurs/expériences : il serait judicieux de définir en amont le meilleur
modele informatique pour un projet comme cela est déja le cas par exemple pour les
expériences LHC. Cela permettrait de mettre en place un Plan de Gestion des Données pour
I'ensemble des expériences (DMP : Data Management Plan).

Financement du Calcul : selon les ressources demandées, les interlocuteurs et les plate-formes
a utiliser sont définis sur le schéma du slide 13.

Tendance a la concentration des budgets (voir slide 15) : centralisation et virtualisation des
ressources.

Discussion

Nicolas Clémentin (LUPM, Montpellier) demande si ce n’est pas contradictoire d’avoir une
expertise locale dans le cas de I'utilisation d’'une infrastructure centralisée. Selon Volker B. il est
toujours nécessaire d’avoir une expertise locale, pour organiser le calcul par exemple.

Arnaud Bonnaffoux (LBMC, Lyon) demande quelle est la démarche en cas d’augmentation des
besoins pour des projets non-IN2P3. Pierre-Etienne M. répond que la partie hors IN2P3 n’est
pas trés importante, et qu’elle est financée sur le quota IN2P3, par une limite de 5% de ce
dernier. Il ajoute qu’on peut aller plus loin grace a la mutualisation. En ce sens, il y a deux voies
possibles. Il peut y avoir des initiatives locales de contribution lorsqu’il y a adéquation entre les
besoins et les ressources fournies par le Centre. La seconde voie correspond aux divers projets
d'infrastructure mutualisée. CIDRA, par exemple, propose de mettre en place une infrastructure
de stockage (liée a du calcul) pour la région Auvergne-Rhéne-Alpes. Ces ressources seront
ouvertes a tous les laboratoires. Il n’est par contre pas possible d'utiliser les ressources de
GENCI (qui gére les supercalculateurs au niveau frangais). On regarde malgré tout avec eux
des pistes pour utiliser ces ressources en “débordement”.



Arnaud B. demande également si le groupe de travail sur le Machine Learning est ouvert a tout
le monde. Volker B. répond que malheureusement il n’est pour I'instant ouvert qu'aux
chercheurs et informaticiens de I'IN2P3. Mais il existe aussi un groupe de travail national ouvert
a tous.

Bilan des activités du CC-IN2P3 en 2016 et perspectives
(David Bouvet)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/5/material/0/0.pdf

Points sur les activités au CC :
® Refonte de la plateforme de calcul interactif.
® Renouvellement de la ferme paralléle HPC en CentOS 7, 512 cceurs sans
hyperthreading 2TB de RAM. La plate-forme est trés utilisée.
® Nouvelle ferme GPU 10 x (4 GPU ; 16 cceurs), intégrée au batch, certaines
peuvent étre utilisées en interactif.
® Amélioration du réseau.
Au niveau Stockage :
® Dual stack IPv4/IPv6 pour le XRootD de Alice. Pour les autres groupes utilisant
XRootD, ce sera fait plus tard.
® Plan de gestion de données (DMP): il a été validé et envoyé aux CZARS. Il sera
a remplir par les groupes en 2017.
® Bases de données :
O migration MySQL vers MariaDB.
O Mise en place d’'une plate-forme MongoDB.
Au niveau Opérations :
® Gestion des comptes :
O Intégration des workflows dans le projet de fédération d'ldentité.
® Qualité : amélioration dans la gestion des tickets, avancement CMDB.

Perspectives d’amélioration pour 2017:
® Optimisation du batch : enlever le maximum de limites (RQS) qui peuvent

entraver le bon fonctionnement de UGE.
® Tout groupe ou laboratoire n'ayant pas fait de demande de ressources ne peut

plus consommer.
® F[évrier 2017 : une ferme unique qui accepte les jobs quelle que soit leur

demande en nombre de cceurs (mono ou multi-coeur).

Discussion

Concernant le plan de gestion des données, Volker B. pense qu'il serait bien d’avoir un modéle
de document pour le plan de gestion des données disponible dans ATRIUM.


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/5/material/0/0.pdf

Samuel Viscapi (LUPM) demande comment sera implémentée la fourniture de conteneurs
Docker dans UGE : pourra-t-on construire des conteneurs par docker build ou seulement grace
a un dockerfile ? David répond que rien n’a encore été décidé.

Samuel V. demande aussi si une date pour la migration des worker nodes vers CentOS 7 a été
fixée. David rappelle les contraintes c6té du LHC : Alice et LHCb sont prétes, mais ATLAS et
CMS ne le sont pas. Ce dernier pense a rester sous SL6 et a utiliser des conteneurs Docker. Il
faut donc avoir implémenté Docker pour CMS avant de faire cette migration. CentOS 7 est
malgré tout disponible sur une dizaine de machines, qui sont en pré-production (et intégrées
dans la ferme).

Sorina Pop (Creatis, Lyon) rappelle que les outils Icg-utils ne sont pas disponibles sous CentOS
7. Au Centre, la suite logicielle qui sera disponible sous cet OS n'a pas encore été déterminée.
Catherine B. et Joél Closier (LHCb, CERN) rappelle que ces outils ne sont par ailleurs plus
maintenus (bien gu’installables sous cet environnement).

Sorina demande également si Docker sera utilisable en dehors de I'environnement grille. David
répond par I'affirmative : Docker sera disponible pour tout utilisateur, qu'’il appartienne a la
communauté LCG, grille ou locale.

Fabio Hernandez (CCIN2P3) demande si I'on attend que les expériences du LHC soient prétes
a la migration CentOS 7 pour migrer la ferme. David répond que non, le RAL en particulier a
déja fixé une date de migration (qui doit se faire au cours du printemps).

Fabio H. demande s'il serait possible de migrer une partie de la ferme sous cet environnement.
Benoit Delaunay (CCIN2P3) répond que cette piste est envisagée pour sortir de cette situation
blogquante, mais que dans I'immédiat le Centre explore I'implémentation de Docker dans UGE.
On devrait avoir une idée plus précise sur ce point au second trimestre.

Perspectives d'évolution des rapports de consommation
(Cécile Evesque, Dominigue Cathala)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/8/material/2/0.pdf

Présentation du décisionnel et des rapports qui en sont issus par Cécile en premiere partie de
cette présentation. Une refonte et amélioration du systéme vont étre effectuées. Pour cela, un
guestionnaire sera envoyeé aux destinataires. Finalement, Dominique en présente les grandes
lignes ci-dessous en sollicitant le retour des gens présents a la réunion.

Partie 1: Description de I'existant (Cécile Evesque)
Partie 2: Questionnaire (Dominique Cathala).
Partie interactive avec questions de Dominique et réponses des

utilisateurs.


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/8/material/2/0.pdf

® Combien regoivent les rapports et quelle en est l'utilisation ?
O Les CZARS et toutes les personnes qui les ont demandés les
recoivent. Ceux-ci sont lus et parfois archivés. lls sont utilisés plutét a titre

informatif que comme outil d’orientation de leur calcul.
® Quelles sont les informations manquantes ?

O Pour le calcul, la mémaoire utilisée est 'une des quelques

métriques manquantes.
O Pour le stockage par contre, il y encore peu d’'information

disponible. En particulier sont demandées les utilisations par utilisateur, par labo,
par type de stockage ainsi que les derniers temps d’accés aux données. Cela
permettrait aux groupes de faire des demandes de ressources annuelles plus

fiables.
O Il est demandé des rapports dynamiques en temps et non

statiques.
® Diffusion et format des rapports:

O Rapports dynamiques en particulier sur les périodes pour

lesquelles on veut I'information.
O Périodicité: mensuel mais aussi des alertes et notifications liées a

la consommation.
O Consensus sur le fait que le format mail n’est pas le plus adapté.

Préférence pour des liens.
O Un intérét pour des formats permettant d’exploiter les données

(tels que CSV ou Excel). Les utilisateurs demandent de connaitre les métriques

qui sont stockées dans la base de données du décisionnel.
O Un consensus fort s’est fait autour de la possibilité d’'un portail

web.
O Discussion sur la notion de confidentialité des données visibles :

pas de restrictions sur les données générales méme entre les expériences. Par
contre la partie nominative (consommation de chaque utilisateur par exemple) ne
peut étre vue que par le CZAR de I'expérience elle méme. Une notion de
visibilité compléte par groupe est aussi envisagée.

Devenir de AFS et son remplacement progressif (Jean-
Yves Nief)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/16/material/0/0.pptx

® AFS: 23M de fichiers, 2TB. 23 ans d’excellent service.
® Plusieurs raisons de l'arréter : OpenAFS a un avenir incertain, le CERN ne veut

plus I'utiliser; investissement RH « important » ; I'accés entre cellules intéressant mais
moins d'intérét (CERNVMFS...).

Remplacement en cours :


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/16/material/0/0.pptx

® GROUP_DIR supplanté par SPS (NFS, puis GPFS) ==> migration de AFS vers

GPFS avant le 30 juin 2017.
® THRONG_DIR: /pbs/throng en montage NFSv4 (avec un backup) + un

THRONG_DIR pour accés web.
® Home : /pbs/home
ler objectif: /pbs en NFSv4 autour de fevrier/mars
Objectif final: sortir dans les 2 ans.

Discussion

Joél C. demande si le remplacement d’AFS par PBS devrait passer a I'échelle. Jean-Yves
répond par I'affirmative. La transition se fera progressivement. Par ailleurs, la bande passante
au niveau du cluster est de 10 GB/s, ce qui assurera une bonne connectivité (c’était suffisant
pour AFS).

Joél C. demande également si les expériences LHC utiliseront & la fois CVMFS et AFS. David
pense que non, tout le logiciel de ces dernieres étant maintenant déployé dans CVMFS. On
conserve néanmoins les espaces AFS (au moins pour le moment).

Joél demande si, comme pour le LHC, le Centre pense fournir CVMFS aux autres groupes ?
David B. répond que c’est déja le cas pour un certain nombre de groupes hors LHC qui utilisent
la grille.

Nouveautés Services Bases de données. (Philippe
Cheynet / Osman Aidel)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/18/material/0/0.pdf

Présentation sur les systemes de bases de données disponibles au CC.
1ére partie : Philippe Cheynet (CC)
® Une architecture diversifiée en termes de technologies de SGDBs, plus une
architecture spécifigue basée sur Oracle pour la réplication et la sauvegarde de

'ensemble des bases.
® 70TB pour la base Oracle dont 61TB dédiés a Opéra.
® Environ 1000 comptes.

Description des fonctionnalités et des configurations de chaque type de DB.

2eme partie : Osman Aidel (CC);
Osman fait un tour d’horizon des différents types de bases de données non relationnelles
(NoSQL).
® [ntérét : trés flexibles au niveau du systéme de données, elles permettent aussi
de gérer de grosses volumétries. Le bémol est que l'intégrité des données est
gérée du coté applicatif, de méme que la possibilité de faire des jointures.
® 4 familles principales de bases de données NoSQL : clé / valeur (Redis), orientée
colonne (Cassandra), orientée graphe (Neo4j), orientée document (MongoDB).


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/18/material/0/0.pdf

® Mais un trés large choix de bases de données NoSQL existe : environ 125 !

Osman décrit ensuite les solutions proposées par le CC, entre autres MongoDB et plus
particulierement l'infrastructure Hadoop.

Les principaux objectifs pour 2017 sont :
® Migration d’'Oracle en version 12C.
La fourniture d’'un dashboard utilisateur de bases de données.
Evaluation de Spark
Montée en compétence sur les technologies NoSQL

Discussion

Sorina P. demande si YARN (Yet Another Resource Negotiator) est utilisé dans l'infrastructure
proposée (tel que semble l'indiquer la diapositive 23). Osman répond que SPARK est pour
l'instant utilisé en mode seul standalone. Elle demande également si I'on peut utiliser HDFS
comme systéme de fichiers, et Osman répond par I'affirmative.

Sorina P. s'intéresse enfin aux ressources déployées dans cette infrastructure, et en particulier
si elles sont suffisantes pour traiter un probleme classique de Big Data. Osman décrit la plate-
forme de test mise en place : les taches sont découpées (splitter) et distribuées sur I'ensemble
des noceuds. Chaque nceud n’a pas nécessairement besoin d’avoir beaucoup de RAM. La plate-
forme en compte au total 66 GB. Cela peut néanmoins étre insuffisant dans certains cas, tels
que I'imagerie médicale.

Eric Fede (LAPP) constate une diversité importante dans I'offre de bases de données au
Centre. Va-t-elle étre réduite ou limitée ? Osman rappelle que I'administration d’'une base de
données demande assez peu d'efforts, la multiplication de bases de données n’est donc pas
synonyme de travail supplémentaire. Jean-Yves Nief (CCIN2P3) ajoute qu’il y a également un
historique a cette diversité, et des demandes d’utilisateurs pour un certains nombres de
technologies NoSQL (et MongoDB en particulier). Il y a donc un intérét important de ce cété-1a,
et il faut y étre attentif.

Euclid (Ken Ganga et Maurice Poncet)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/14/material/0/0.pdf

Ken Ganga (APC) présente le projet Euclid.
® Satellite cartographiant toutes les galaxies pour regarder les structures existant
dans l'univers.
® FEuclid cherche les échelles de corrélation et les structures dans l'univers: en

distance et en angle.
® Pourquoi: Expansion de I'Univers et Gravité se contrecarrent.


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/14/material/0/0.pdf

® Pour chercher la matiére noire: recherche de lentilles gravitationnelles.
L'ensemble de la cartographie des galaxies déformées permet de pointer vers la position
de la matiere noire.

® | ancement d’'un satellite en 2020 qui va cartographier 1.5 milliards de galaxies et

une centaine de parametres.
® Données du satellite complétées par une étude depuis le sol.

Maurice Poncet (CNES)

Consortium Euclid: 220 laboratoires et 1300 inscrits. Description du segment sol et du
processing d’Euclid.

Description du déploiement et de I'organisation

Feuille de route établie jusqu'en 2022 : le démarrage est lent mais monte en puissance.
Description du modéle de calcul et de I'activité Euclid au CC-IN2P3

Discussion

Jean-Yves N. demande sous quelle échéance les besoins en stockage GPFS devront étre
satisfaits. On devrait en savoir plus lors du comité directeur de I'expérience qui se réunit la
semaine prochaine.

Eric F. demande si les différents SDC contribuent & la méme hauteur au projet en fournissant
des ressources similaires. La France et I'ltalie sont en fait les deux plus gros contributeurs, avec
prés de 30% des ressources chacun, les autres fournissant environ 10% des ressources
totales. Le travail sera par la suite réparti en fonction des ressources mises a la disposition de
I'expérience par chacun des sites.

Une autre question concerne la redondance des données, et plus particulierement ce qu'il se
passe si un SDC “tombe”. Il y a en fait des centres dits primaires et secondaires, et les données
sont répliquées sur 2 de ces centres. Si un centre tombe, il y a alors basculement automatique
sur le second. Dans le pire des scénarios, on peut revenir aux données brutes.

Fabio H. demande si 'ESAC est le site responsable de la publication et de I'archivage des
données. C’est bien le cas, le volume de données dans les catalogues est faible. Par ailleurs,
les SDCs n'ont pas pour mission la publication des données.

Jean-Yves N. demande quels outils sont utilisés pour la publication. FITS a été retenu, car
plébiscité par une grosse communauté..

Eric F. demande pourquoi conserver les données intermédiaires dans les SDCs. En cas de
problémes, on peut recommencer le traitement a partir d'une étape intermédiaire, d'autant que
certaines étapes sont gourmandes en ressources.



GPU au CC: retour d’expérience (Florian Koensgen:
Université de Strasbourg)

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/14/material/0/0.pdf

Equipe de Chémogénomique structurale. Le but est de rationaliser la découverte de molécules
bio-actives, protéines d'intérét thérapeutique.
La ferme de calcul est utilisée pour étudier la dynamique moléculaire: résolution de systeme de
forces en approche Newtonienne ou quantique. Les systémes peuvent aller de milliers
d’atomes a des dizaines de milliers. L'échelle de temps indique le niveau d'interactions auquel
on accéde en biologie cellulaire et les temps de calculs sont d’autant plus importants.

® Entermes de CPU, 100 jours pour un facteur hémophilique B, 1000 jours pour

la Mosaique du tabac: (1,5 ns/ jour).
® D'ou le besoin de GPU: 31ns / jour et par GPU au CC-IN2P3.

L'utilisation GPU permet un gain de temps de I'analyse et la possibilité de calculer des
systemes plus complexes.

ler cas fait au CC; test d’'un nouveau logiciel: AceMD. On vérifie que ce nouveau logiciel
reproduit les résultats déja connus sur I’Atropine (association de Ligands)

2eme cas; dimérisation de la protéine membranaire CCR5: 150000 atomes, 30 jours de calcul
et 300 ns de simulation.

Les performances sont 3 a 7 fois meilleures avec les GPU. Probleme dans la gestion des
gueues et de l'efficacité.

Discussion

Sur l'origine du portage du logiciel, Florian K. répond que c’est AMBER lui-méme qui sait traiter
un code paralléle.

J.Y. Nief (CC-IN2P3) demande s'ils ont des développeurs pour paralléliser leurs codes. Florian
K. répond qu’ils n’en n’ont pas.

Volker Beckmann (IN2P3) se pose la question de la consommation électrique des GPU. Il est
difficile de répondre a cette question sans faire de mesures précises, mais en théorie ils
consomment moins que la capacité CPU équivalente (car fréquence plus basse que pour des
CPU).

Adil Khalfa (CC-IN2P3) pose une question sur le faible gain obtenu avec des GPU. N’est-il pas
plus judicieux d'utiliser un modeéle “Gros Grains” au lieu de rester a I'échelle atomique ? Florian
K. répond que les gains sont de 3 & 7 ou de 4 a 6 selon la maniere dont on effectue la
modélisation. Et l'utilisation de “gros grains” dépend de la dynamique des projets étudiés.

Nantheo (Klaus Werner)


https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/14/material/0/0.pdf

https://indico.in2p3.fr/event/14040/session/24/material/0/0.pdf

EPOS est un programme de génération d‘événements proton-proton et ions lourds qui prend en
compte les phénoménes collectifs. Une dizaine de permanents travaille sur ce logiciel.
Le groupe NANTHEO a la charge du développement du logiciel et de la production
d’événements.
Les utilisateurs du générateur en sont :

® les expériences LHC, pour les collisions p-p et Pb-Pb

® Auger, pour des simulations de gerbes cosmiques

® Prévu: RHIC
La génération d'une collision Pb-Pb dure environ 1 heure.
Comment sont générées les collisions ions lourds : c’est une collision entre les 2 noyaux
atomiques complétement aplatis dans le sens de leur propagation par effet relativiste, ils
s'assimilent alors a deux disques qui se traversent, puis continuent leur propagation, laissant de
la matiére nucléaire chaude entre eux, a I'endroit de la collision. Il s'ensuit des interactions
secondaires dans cette matiére chaude qui peut créer un état de QGP (quark-gluon plasma). La
collision est paramétrée par des chaines de Markov, et modélisée a l'aide des équations
hydrodynamiques pour caractériser le QGP.

Ressources utilisées:
Utilisation mémoire : 7GB vmem, 9 GB maxvem, 7 GB maxrss
Output : 1 fichier Root

® 1 événement prend 10MB.

Klaus Werner a posé les questions suivantes lors de sa présentation :
® Comment faire une version publique du code avec une page Web pour lancer le
programme ?
® Est-il possible d’avoir une augmentation du CPU d’un facteur 2 ?
® Comment faire pour partager des fichiers de données entre plusieurs

groupes/expériences : cela revient a échanger des fichiers de 10TB ou 50TB.
® Y a-t-il une possibilité de coopérer avec WLCG ?

Discussion

Matthew N. rappelle que CMS utilise aussi EPOS dans les simulations de collisions Pb-Pb, et
demande s'il n'y a pas des moyens de diminuer les temps de calcul. Klaus W. répond que c'est
possible, mais ¢a dépend de la sonde étudiée : pour des événements a hautes multiplicités ou
avec flot, il n'y a pas de “raccourci” possible.

Laurent Duflot (LAL, Paris) revient sur la demande de Klaus W. d'ouvrir un service qui
hébergerait les données de facon a ce que les utilisateurs puissent les récupérer, et les
analyser facilement. Ce service pourrait étre hébergé et maintenu par le CC. Dirk Hoffmann
(CPPM, Marseille) reste sceptique sur l'intérét d'un tel service. Pierre-Etienne M. pense qu'une
réflexion plus approfondie est nécessaire avant de pouvoir conclure.
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