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Résumé et recommandations

Dans I'ensemble le Comité Stratégique pour le Gaditensif (CSCI) se félicite de constater
les progres immenses realisés en 2008 en équipgidies projets pour 2009.

Toutefois un probléme profond existe chez les dimrs, comparable a la fracture
numerique qui divise encore actuellement les frsncop de domaines scientifiques ont du
mal a intégrer la culture du calcul intensif et lmmaup de scientifigues et d’industriels
éprouvent des difficultés pour I'utilisation du call intensif.

Le CSCI note que le plan du gouvernement « Fransedxique 2012% proposé par le
Secrétaire d’Etat chargé de la Prospective, dealliation des politiques publiques et du
Développement de I'’économie numérique Eric Besaahouti & une conclusion similaire, et
proposé des actions pour y remédier. Le CSCI datetnent en accord avec les actions
proposées.

Le CSCI émet les recommandations suivantes &iitin des décideurs :

1. Poursuivre la dynamique nationale mise en placeGENCI pour coordonner les
moyens de calcul nationaux et leur financemenmémt une politique cohérente de
renouvellement du matériel dans une optique denpégeet de progression réguliéere.

2. Faire émerger, en liaison avec le programme eurpp@BRACE, des équipes
pluridisciplinaires capables de développer dediegipns dans les disciplines qui le
demandent, et de mettre en place les outils Idgide base spécifiques au calcul
intensif.

3. Encourager et créer dans les universités et leesabingénieurs des formations
longues en calcul intensif pour les jeunes chemshele toutes disciplines depuis
Bac+3 jusqu’au doctorat.

4. Aider les industriels souhaitant tester le paraihée massif en facilitant 'accés aux
machines de grandes tailles par un programme témjigoe comparable au
programme INCITE du Department of Energy aux Etiss.

5. Encourager le financement d’équipements mi-lourdstamment au niveau des
régions et des universités) pour rétablir un dop@lde la pyramide dite tierO-tierl-
tier2, propice au développement du calcul intensif.

6. Faciliter le rapprochement de communautés « grilles calcul et données » et
« supercalculateurs », notamment au niveau desdscde recherche, de PRACE, des
initiatives nationales de grilles, et de I'orgatisa des bases de données.

1 http://francenumerique2012.fr/
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1 Les activités du CSCI

Méme si elle n'est pas pratiquée par toutes legpéqude recherche, et c’est un des objets de
ce rapport, la simulation est reconnue par tousnecere troisieme volet du triptyque de la
recherche avec la théorie et I'expérience.

Pour le chercheur et pour l'ingénieur les outilsipta simulation sont d’abord le poste de
travail individuel, puis le cluster de I'équipe, n@ésocentre, et enfin les super ordinateurs et
grilles de calcul nationaux ou européens. Paruagld’accés aux bases de données se fait
aussi par I'intermédiaire de ces centres.

1.1 Les missions du CSCI

En 2006 le ministére de la recherche a reconnupbmance de la simulation pour la
compétitivité et I'innovation et constaté le retatel la France surtout pour les simulations
extrémes. Il a donc créé la société civile GENGurpla gestion et I'harmonisation des
moyens de calcul de puissance pour la recherchBlGBER disposé en 2008 d'un budget de
25 M€. GENCI est doté d’'un conseil d’administratipour les décisions a court terme ; en
paralléle et pour la stratégie a long terme le stéme a créé le CSCI en Octobre 2007.

La lettre de mission du Ministre de la recherchizise que

« Le Comité Stratégique pour le Calcul Intensifastrgé, en particulier, d’organiser le suivi
des activités nationales et européennes dans ladendu calcul intensif et de formuler des
propositions sur I'organisation et le renouvellerhées équipements de calcul intensif ainsi
gue les mesures permettant I'utilisation optimadecgs équipements, selon les domaines, en
tenant compte notamment des activités d’enseigrtesugr@rieur. Il donne un avis sur la
participation francaise aux programmes internatiarautilisant I'infrastructure de calcul ...
Sa constitution entre dans le cadre d’'une politigngbitieuse, destinée a affirmer la présence
francaise dans le domaine de la simulation numérigua améliorer en conséquence notre
compétitivité dans les domaines scientifique etistriel. »

Pour la premiere année de sa création le Comitdégique pour le Calcul Intensif a aussi
pour mission de

a) Donner un avis sur les centres de calcul nationatiteur évolution par rapport a
linitiative PRACE, les grilles et les équipementsni-lourds » des communautés
thématiques.

b) S’assurer de la meilleure utilisation des ressaue coopération avec GENCI et
'ANR.

c) Réfléchir a la maniere d’améliorer I'impact indissitide la simulation numérique et du
calcul intensif.

d) Parallélement le CSCI pourra aussi donner un awviges besoins en calcul intensif en
relation avec les projets dintérét stratégiqueriowe ITER, le GIEC,...), les
domaines disciplinaires «en émergence », les mesde formation initiale ou
continue et les perspectives de coopération intiemele.
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Les membres du CSCI sont en proportion égale charshdans des laboratoires
universitaires et dans des grands organismes asl disindustries de pointes. La liste des
membres est donnée en annexe.

1.2 Les activités du CSCI en 2008

Le CSCI s’est réuni en moyenne une fois par mas @omptes rendus de séance sont
disponibles sur demande) ; il a d’abord statuérsis problemes urgents

- l'avenir du CINES,
- La pertinence du programme européen PRACE,
- Les formations en calcul scientifique.

Ces themes ont fait I'objet de deux rapports inégtimires a Madame la ministre fin 2007 et
début 2008. Ces rapports sont en annexes.

Plusieurs de ses membres ont visité quelques g@mdEes internationaux comme le TACC
(Texas) et le LLNL (Livermore, Etats-Unis).

Enfin certains membres ont participé a de nombseugenions, ateliers de travails et
collogues sur le sujet en liaison avec 'ANR, leACEe CNRS, EDF, GENCI et ORAP.

1.3 Projet pour 2009

Le CSCI se penchera sur le probleme de la croissdinoe industrie européenne pour les
super-ordinateurs tant du point de vue matérieldyupoint de vueniddleware

Puis il étudiera en profondeur un ou deux themesiatifs, par exemple ITER et/ou la
climatologie pour évaluer les perspectives de agyEment de la simulation pour ces
themes.

1.4 Le Rapport

Ce rapport annuel 2008 recadre la position de dmde& dans le paysage international de la
recherche en simulation du point de vue du cafdehisif. |l traite des points suivants :

- Les trois nouveaux grands ordinateurs frangaissepérspectives qu’ils offrent ;

- L’avenir compte tenu du projet PRACE dans lequeFtance est représentée par
GENCI, de la mise en place de I'Institut du Calliknsif « Jacques Louis Lions »,
de la Maison de la simulation et de la constructa Tres Grand Centre de Calcul et
du Campus Ter@tec;

- Le role des universités et des écoles d’ingéniele grobleme des formations ;

- L’impact du calcul intensif sur la recherche etdustrie.

Le rapport est organisé de maniere a faciliter kecture rapide des « recommandations »
seulement ou des « faits marquants seulement »neulacture complete des paragraphes
contenant de nombreux rappels destinés aux nomipEs.
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2 Les faits marquants

2.1 Tendances

Pour les calculs de pointe 'année 2008 restera das mémoires 'année « Petaflopsi»
million de milliard d’opérations en virgule flotite par seconde) tout comme I'année 1997
fut 'année Teraflops (mille fois moins). En effat juin de cette année les tests Linfamk
tourné a cette vitesse dans la machine surnomrRaaerunner » construite par IBM pour le
laboratoire de Los Alamos du DoE (Dept. of Energyfe facteur 1000 en gain de
performance apres 11 ans de recherches fait pguediExaflops sera possible entre 2017 et
2022.

Disposer de tels outils c’est s’assurer une posiiominante dans de nhombreux domaines de
la recherche a condition toutefois que les logiciet les équipes suivent, car ces
superordinateurs sont de plus en plus difficilagtibser: mémoires hiérarchisées autour de
nceuds de calcul eux méme distribués dans deswstadrborescentes et bientdt hétérogenes
car 'année 2008 est aussi celle des premiers gseces graphiqué€sPGPU(general purpose
graphic processing unit), font le FX 5600 du servieeslade Nvidia, du processeur Cell de
IBM/Sony, et bientét dlLarrabeed’Intel, avec les nouveaux langages de progranomatdur

ce quon appelle le stream computing: CUDA chez iddy OpenCL chez
Apple/AMD/IBM/nVIDIA (disponible en 2010), gbrook+ chez AMD.

Notons que tous les domaines de la science sooenw#s par les calculs de pointe mais que
l'astrophysique, la géophysique, la chimie molécalda biologie et la médecine ont fait des
progres spectaculaires réecemment grace a ces.datly les grands défis sociétaux, les
grands calculs sont particulierement importants e€imatologie, en sciences de
I'environnement pour la pollution, et en sismom®@our les tremblements de terre). Pour les
applications industrielles et commerciales, l'intiesdu pétrole pour I'analyse des sous-sols
et les banques pour le pricing des produits firemscsemblent étre les plus demandeurs. Pour
les moteurs en aéronautique la compagnie Safraraita uh investissement logiciel
impressionnant. Il n’est pas possible de mentiotmgtes les avancées faites en 2008 car elles
sont nombreuses mais aussi parce que le CSCI g’agsayé cette année des les inventorier ;
il le fera en 2009, dans la mesure du possible.

2.2 L’action de GENCI et la place de la France
Action de GENCI

Une des missions de GENCI est la coordination dagpéments des grands centres nationaux
civils, c’est a dire, d’'une part financer, acquétifaire évoluer des équipements de calcul a
haute performance et, d’autre part, répartir lesaarces informatiques sur ses équipements
sur des criteres d’excellence

En une année, le plan d’investissement mis en cepareGENCI, en complément des
investissements réalisés par le CNRS ont permisudéplier par un facteur 24 la puissance
disponible pour la recherche publique francaiselaCorrespond a un démarrage tres rapide

2 Un ensemble de programmes tests d’algébre linéaireme la résolution d’un grand systéme d’équation
linéaires, censés étre représentatif d’'un prograconglet de simulation.
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et une réactivité importante qui n'auraient paspétgsibles sans le statut de droit privé et le
dynamisme de GENCI.

Pour 2009, GENCI a mis en place une procédureaediévaluation des demandes d’heures
de calculs sur les trois centres de calculs nationaur critéres scientifiques ainsi qu’une
procédure unique d’allocation des heures de cal@artir des évaluations faites.

Cette nouvelle fagcon d’opérer est tres bien acleieies chercheurs car elle simplifie I'acces
aux machines ; elle devrait également faciliterftarniture de ressources de calcul intensif
pour les projets de 'ANR qui le requiérent. L'outwge aux industries utilisatrices de la
simulation sera possible, (dans les limites fixgasle caractére civil de la société GENCI).

Cette vision unifiée de la position francaise eshcrétisée au niveau européen par la
représentation de la France par GENCI dans le ppffACE dont nous parlerons plus loin.

Ainsi, en complément des centres nationaux, il passible de donner acces aux mémes
chercheurs aux moyens européens.

Place de la France

Le sitewww.top500.orgliste les 500 ordinateurs les plus puissantsslearactéristiques et
leurs localisations. Le critere de classement die diste, le « benchmark Linpack », qui est
un standard accepté dans le domaine, méme s’il @sum® que tres imparfaitement la
puissance réellement disponible sur des applicatggnificatives. Les Etats-Unis sont en
téte, et de trés loin avec plus de 50% de la pocssastallée et 95% de la puissance fournie
(notons de plus que 100% de la puissance amériaastelée I'est avec des constructeurs
americains), I'Europe est deuxieme et dans sonla€brande Bretagne, suivie de la France et
de I'Allemagne; mais la France était fort mal pgésqu’a I'année derniére !

Ce changement est d0 a trois nouveaux équipementsn@uvellement des machines de
recherche, réalisé par GENCI au CINES au CCRTet par le CNRS a I'IDRI3:

- Février 2008 : un IBM Blue-Gene/P avec 40000 coeersalcul de 140 Tflops est
livré & 'IDRIS

- Juin 2008 : un SGI Altix 8200 de 150 Tflops estdiau CINES

- Septembre 2008 : un Power6 IBM de 70 Tflop esél&f'IDRIS

- Février 2009 : une extension de la machine BULICAIRT fera passer sa puissance a
plus de 150 Tflops

- Avril 2009 : un cluster de GPGPU sera adjoint armlachine du CCRT avec une
puissance théorique de 200 Tflops.

Ainsi de par ces investissements réalisés en 20@8Hrance présente avec la Chine la
dynamique de croissance la plus forte du dernier assement du top500.

Cet effort pour le matériel, dont 30% a été foyrai le constructeur BULL, sera suivi, nous
'espérons, par la montée en puissance et la ored# nouvelles équipes pour I'exploitation
optimale de ces outils et par un effort européemme PRACE. Pour conserver cette

3 Centre Informatique National de I'Enseignememtésieur, a Montpellier.
* Centre de Calcul pour la Recherche et la Techimlibg CEA civil, & Bruyére le Chatel.
® Institut du Développement et des Ressources ennfiattique Scientifique du CNRS, & Orsay.
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seconde plaeen Europe il convient surtout de ne pas relackeéott d’investissement et
nous recommandons de :

Poursuivre la dynamique nationale mise en place paGENCI pour coordonner les
moyens de calcul nationaux et leur financement foramt une politique cohérente de
renouvellement du matériel dans une optique de pémaité et de progression réguliere.

Cette recommandation correspond, par exemple, mgélsence en France fin 2009 d’'une
machine d’'une puissance de 200 a 250 TFlops.

Il conviendra aussi en 2009 de se pencher surolgiggne de la maitrise des technologies du
HPC en Europe pour pallier a la dissymétrie criamtiee le marché du HPC (plus de 30% en
forte croissance en Europe) et la capacité de metks technologies correspondantes (plus
de 95% aux Etats-Unis)

2.3 Les problemes posés par le calcul intensif

Le coté gigantesque des nouveaux ordinateurs effréyentdt des millions de processeurs
programmés par des outils radicalement différemsinne OpenMP, MPI, ou UPC et
demandant une spécialisation absorbante, des roomstions €électriqgues de plusieurs
mégawatt, des installations dédiées avec des t@rdairefroidissement couteux et une gestion
des données aussi complexe que géante.

Toutefois le prix de ces machines reste modéré pougrand équipemeniet I'équipe
technique opératrice aussi (une dizaine d’'ingésjeurCe qui effraie réellement, et a juste
titre, c’est I'effort de conversion requis desigtiteurs. Pour la recherche on peut penser que
la compétitivité internationale obligera nécessaagnt les chercheurs a s’adapter, comme
c’est le cas actuellement pour les climatologueoenattachés au calcul vectoriel, et dont il
faut encourager la reconversion. Dans certainegsinds, aéronautiques et automobiles en
particulier, les réticences sont tres fortes etuhaattend de voir si le concurrent se jettera a
l'eau avant lui ou si I'état payera les codts déetissement. L’histoire montrant que
'architecture des super ordinateurs se translggeesa quelques années sur celle des
mini/clusters en 5 ans et sur les PC de bureadQeans, les investissements seront presque
srement rentables. A moins qu’une autre techi®log remplace I'électronique sur silicium
(fort peu probable mais rien n’interdit les ordeats quantiques dans le futur), le calcul
massivement paralléle est inévitable.

2.4 Quels sont les utilisateurs du calcul intensif ?

Les utilisateurs traditionnels, ceux qui ont su&g développements de l'informatique depuis
son début, utilisent les super ordinateurs quasdchdculs prennent, disons, plus de 12
heures, sur leurs stations de travail. La logigoadrait qu’ils migrent d’abord sur les

clusters avant de se diriger vers les machinescdafres nationaux. Toutefois pour de

® Voir la Figure 1, plus bas. La France est derri@i®@rande-Bretagne et devant I'Allemagne, de pdais
dans un Top100, la France serait®2en Europe derriére I'Allemagne

" Entre 1 et 2 million € pour une machine téraflogigsachant que les machines du top 5 (plus de 860s}
valent plus de 50 million €
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multiples raisons ces utilisateurs ne font pasoumg le dernier pas si on ne les y encourage
pas.

Les nouveaux utilisateurs, applications biomédialar exemple, sont en général dans un
environnement numeérique pauvre et préferent sougaltuler directement sur les super
ordinateurs des centres nationaux.

Une utilisation optimale des ressources nationslggpose donc que la pyramide des moyens
de calcul « tierO-tierl-tier2®»soit bien dimensionnée et que les utilisateursgauit étre
orientés vers l'architecture qui correspond a lehgsoins, ce qui impliqgue en particulier
'accés pour tous a la connaissance de la scienoceattul. A cet effet nous faisons la
recommandation suivante, trés importante pour Gp&NMOS ressources:

U

Encourager le financement d’équipements mi-lourdsnotamment au niveau des région
et des universités) pour rétablir un équilibre de & pyramide dite tierO-tierl-tier2,
propice au développement du calcul intensif.

2.5 L’importance des données

L’augmentation de la taille des calculs entraireudimentation du nombre des données en
entrées et en sortie ; inversement des analysasngsutrés grande base de données peut étre
tres couteux en calcul. L’'archivage des donnéeareprobleme capital car elles sont cheres
a générer et elles sont réutilisables par de nambséquipes. En physique théorique le
CERN a pris conscience assez tot du probleme gité mour une stratégie distribuée et
interconnectée par une grille de calcul. En bi@am s’oriente plutot vers des grands centres
de données « data centers » commed&€ de Cambridge UK et IBSGC du Lawrence
Berkeley Lab. En climatologie il semble que la commauté scientifique se dirige vers une
structure mixte organisée autour d’instances iatégwnales comme le GIEC. Il n'est pas
exclu de penser que les grands centres de calmelst ientot plus importants par leurs réle
d’archive et de traitement des données numériquegt que par leurs capacités de calcul !
L'’ANR a semble-t-il bien pris conscience du probé&rat encourage les recherches sur
lanalyse des données pour ou issues du calculndifite Par ailleurs nous avons
heureusement, avec Renater, un excellent résealgo@cherche.

2.6 Les outils logiciels

L'outil de programmation le plus simple, OpenMP,.est’ pas adapté aux machines
massivement paralleles car elles ont des mémoistsbdées ; I'outil le plus populaire est
MPI, un ensemble de fonctions d’envois et de réopptde message dans un modéle ou
chaque processeur exécute sa tache indépendamenses gloisins sauf s’il doit échanger des
données avec eux, ou S'il lui est imposé d’attetesautres.

Ce modele risque d'étre trop frustre pour la prowhaénération de super ordinateurs aux
millions de processeutsétérogene®t des réseaux d’interconnexion qui pourraientedev
programmables. La communauté s’orienterait alors des langages de programmation de
plus haut niveau comme UPC (Unified Parallel C) GmArray Fortran (CAF, récemment

8 par analogie avec la physique des hautes éneogiedésigne ainsi I'organisation pyramidale deyens de
calcul : le tier0 est une machine de trés grandsspoce (les centres nationaux), le tierl un médoxeet le
tier2 un cluster départemental.

10
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normalisé dans Fortran 2008) ou la mémoire estagtiepdistribuée, en partie localement
partagée, ou des langages adaptés aux architettér@&wogenes, comme CUDA (langage
propriétaire de la compagnie NVIDIA) ou OpenCL, standard en cours d’élaboration pour
les accélérateurs de calcul. Pour I'instant assezddapplications écrites dans ces langages
ont tourné sur un grand nombre de processeurslgdtithmique pour ces architectures
complexes est un vrai casse-téte; il est dont gl@elle fera I'objet de nombreuses
recherches aboutissant a des outils publics prebadit sous forme de bibliothéque.

En France les chercheurs capables d’écrire un optiienisé sur plusieurs milliers de
processeurs sont en nombre trés insuffisant. luatsin n'est pas meilleure dans les autres
pays Il y a donc un besoin urgent d’outils plus catiaix ; soit de nouveaux langages soit de
bibliotheques qui cachent le bas niveau du paisithé, soit de logiciels applicatifs un peu
généraux. Comme la France s’équipe de machingmalés — comme les Novascale de
Bull— une partie de ces développements lui soneseaires, comme ce fut le cas par
exemple pour adapter le logiciel LUSTRE au CEA/DAM{ méme s’ils sont dans
'environnement des logiciels libres il est sagepdeivoir disposer d’équipes qui puissent
faire ces recherches sur le sol national programme COSINUS de 'ANR est le bon outil
pour encourager la recherche dans ce domaine rogipéu de propositions lui sont faites.
Par ailleurs & notre connaissance aucun organisnt@ance n’est capable de soutenir une
recherche non-contractuelle sur ce sujet trés guplpendant une décennie, alors que c’est
précisément la raison du succes des équipes desataibes du DoE aux Etats-Unis. Nous
faisons donc la recommandation suivante :

Faire émerger, en liaison avec le programme europge PRACE, une équipe
pluridisciplinaire capable de développer des apptiations dans les disciplines qui |
demandent, et de mettre en place les outils logitsede base spécifiques au calcul intensif.

2.7 La formation

La formation en calcul scientifique est un problédiféicile a résoudre. Pour de nombreux
domaines scientifiques la simulation est une tepiminouvelle et la génération au pouvoir
dans les universités et les écoles d’'ingénieuianehnait pas. Rajouter des cours dans une
filiere est toujours tres difficile ; recruter demseignants / chercheurs dans une matiére
étrangére au jury est encore plus problématiqué semble donc, a l'instar d’université
comme UC-Berkeley, plus facile d’offrir aux doctotsa un complément de formation en
calcul scientifique adapté a sa recherche ; magmndare il faut étre conscient de la difficulté
d’enseigner I'algébre linéaire a un spécialistend’science qui n’est pas un mathématicien ;
non pas qu’il ne soit pas au niveau mais parcecgur’est pas sa priorité premiéere. Il faut
donc créer des lieux de rencontre, des institutsatltul par exemple, disposant de ressources
incitatives, comme une mention « calcul scientéigusur le dipldbme, comme des bourses
industrielles, des chaires prestigieuses etc. Gecitreste a faire car pour I'instant, en France,
a de rares exceptions (comme le mastére HPC corgdisvSQ, ECP, ENS-Cachan, ou la
troisieme année de 'ENSEIRB sur le parallélisnigoédeaux) seules existent les formations
de courtes durées sur des themes restreints, cdmmp®grammation MPI, CUDA....d’ou
notre avant derniére recommandation :

Encourager et créer dans les universités et les dées d’'ingénieurs des formations
longues en calcul intensif pour les jeunes chercheude toutes disciplines, depuis Bac+3
jusqu’au doctorat.

11
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2.8 Le calcul intensif dans I'industrie

Les industriels sont de sérieux utilisateurs dewdacientifique : une fois la culture absorbée
aucun ne revient en arriere, méme si certainespéguide développements ont été
externalisées chez des sous-traitants ou au pefigiciels « sur étagéeres » pour des raisons
de codlts.
Deux obstacles s’opposent a I'adoption du calcuhlfide dans les industries qui pratiquent
déja la simulation :

a) Les codts et la faible scalabilité des logicielmarerciaux

b) Les colts ingénieurs de formation et d’exploitation
On ne peut résoudre le a/ qu’en ayant un partaraiialégié avec I'éditeur du logiciel ; mais
I'expérience avec des logiciels comme Fluent ousSiaim montre que I'adaptation est longue,
obligeant parfois I'industriel a abandonner le vemdau profit de logiciels libres (c’est le
choix fait, par exemple, par Hutchinson).
Pour le point b/ I'Etat peut avoir une grande iefisge en mettant en place des programmes
incitatifs pour aider les industriels a réduirs 0ts de la transition vers le calcul intensif.
Citons par exemple les conventions CIFRE ou la ipii$§ de participer a des projets
financés par I'ANR. Toutefois nous constatons djaeces aux machines massivement
paralleles pour les industriels (et surtout les PMEest pas facile. Certes, plusieurs
groupements appuyeés sur les organismes de recheubigue permettent de pallier a cette
difficulté, tels que I'association Ter@Tec (appwier le CEA) ou le CERFACS (avec la
participation du CNES et de TONERA).
Enfin, pour un industriel, le calcul n'est pas uire en soi, mais doit s'intégrer dans une
chaine complexe de conception. Force donc est migtater qu’il n’existe pas de programme
technologique pour le portage et I'adaptation d'wiaine de calcul industrielle a une
algorithmique massivement paralléle, comparablpragramme INCITE du DoE ameéricain.
Nos dernieres recommandations proposent de :

Aider les industriels souhaitant tester le parallésme massif en facilitant I'acces au
machines de grandes tailles par un programme techtagique comparable au
programme INCITE du DoE aux Etats-Unis.

Il faudra également développer I'accés au calcdnisif pour les PME afin d’accroitre leur
compétitivité. Cette initiative impliquera Genciesdpbles de compétitivité, et des structures
comme Teratec et les mésoceritres

2.9 Le colloque Penser le Petaflops

Le CNRS a organisé en Mai 2008 un colloque suivi déeliers de travail pour identifier les
problémes que pose l'utilisation des futures maehpetaflopiques et de leurs cent milles
nceuds de calcul. Ces 4 ateliers sont les suivants
1. L'infrastructure du calcul intensif : des mesocesux centres de calcul
pétaflopiques ;

® Ce dernier point figure notamment dans le « rapBesson » (France Numérique 2012) ou
laction numéro 71 vise a élargir le champ d’actide GENCI en ouvrant les centres
nationaux a la communauté industrielle et notamresnPME innovantes.
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2. Mutualisation des codes et des grands outils lel$Gi

3. Quelles architectures et quels algorithmes poullegiapplications ? ;

4. Les métiers du calcul intensif : formation, reclineret débouchés.
Ces ati{ioers ont fait I'objet de rapports qui sénerochainement disponibles sur le site du
colloqu

Parmi les discussions qui ont eu lieu lors de larjée de restitution des ateliers de
travail de « Penser le Petaflops » organisée eambke 2008 on peut retenir :

e Le besoin d’élargir le périmétre du calcul interaifx industriels et notamment aux
PMEs en leur proposant une offre de service intéagéés sécurisé et performant aux
supercalculateurs, licences logicielles, formatiafgrmation, support, ...). Le role de
GENCI, des pbles de compétitivité mais aussi desogentres lien de proximité
essentiel vers les PME a été mis en avant.

» La proposition de la CPU de mener une réflexiorcdiaede de GENCI autour de la
structuration du réseau des mésocentres francais.

2.10 L’ANR

A l'occasion de la réorganisation des programme3TKC » de I'ANR, le programme

« Conception et Simulation » (Cosinus) a pris e@80 suite du programme « Calcul
Intensif et Simulation », avec un périmétre plusteaPour sa premiere année, 16 projets ont
éte sélectionnés, sur un total de 56 projets sqQupuig un montant d’aide accordée d’environ
15 M€. Des projets comportant une partie de caatilprobablement été soumis a d’autres
programmes, mais leur dispersion rend délicatecwatiation précise. Nous ne disposons pas
de statistiques précises a ce jour.

Le CSCI souligne I'importance de ce programme, dleristence doit étre maintenue, tout en
augmentant la visibilité des axes liés au Calctersif dans le programme. Etant donné
limportance stratégique du calcul intensif et desimulation numérique pour, et du retard
pris les années précédentes, il serait souhaitpiece programme puisse financer plus de
projets. Pour cela, il pourrait étre utile de fixerseuil d’acceptation usuel de 'ANR a une
valeur plus élevée pour ce programme, tout en ceasenaturellement un niveau de qualité
convenable.

2.11 Les infrastructures francaises

La situation fin 2007

Jusqu’a fin 2007, la situation francaise concerr@guipement en supercalculateurs était
préoccupante : avec 3,4% de la puissance totalelaisement du Top500, la France se
classait loin derriere le Royaume-Uni (9,6%) etllefnagne (6,2%). La capacité totale des
centres nationaux était de 21 Tflops, et seulex deachines se classaient dans le Top500,
aux 459 et 48¢G™°places. Et encore, si la France pouvait faitesidn dans ce classement,
c'était en grande partie grace aux deux machindsNRwascale du CEA (classées®T9et
26°™9, et aux industriels, puisque 11 machines figamadans ce classement.

L'IDRIS était a cette période équipé principalempat un IBM Power-5, et un NEC-SX8
(vectoriel, d’'une puissance de 1,3 TFlops). Le EINpossédait un IBM Power-4 et une
ferme HP, d’'une puissance totale de 4 Tflops. Uaehime SGI avait été arrétée en 2007,

19 http://www.insu.cnrs.fr/co/penser-petaflops/collequ
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apres 7 ans de fonctionnement. Les deux centresaldel n’avaient pas renouvelé leurs
matériels depuis plusieurs années. Notons que IRTCGisposait a ce moment d'un
calculateur Bull d’une puissance de 42 Tflops.

United States

Others
Switzerland
United Kingdom Sweden
Spain
India
Germenmy.- China
Taiwan

France
Japan

Figure 1: répartition de la puissance de calcul papays en Novembre 2007

Cette insuffisance de moyens était durement ressear la communauté scientifigue du
calcul intensif. Lors d’une séance du CSCI, le ipled® du Comité des Utilisateurs du CINES
avait déclaré que d’'une part la communauté certsseai demandes pour s’ajuster a I'offre
disponible (ce qui fait que cette demande ne fesaii pas un élément pertinent pour
dimensionner les futures machines), allant mémeujasne pas recruter de doctorants dans
ces sujets; d’autre part qu’'un nombre croissantchercheurs « quittaient la France »,
virtuellement, pour calculer sur des machines eiug I'étranger, privant ainsi la France des
fruits d’'une partie de la recherche dans ce domaies résultats de projets francais a forte
visibilité, comme le projet Horizon en astrophysgwu AVBP en combustion ont été
obtenus sur des calculateurs situés a I'étranger.

Les investissements 2008

La stratégie d'équipement des centres nationau€ CRT* pour le CEA, I'DRIS? pour le
CNRS et le CINE® pour les Universités) fait l'objet dans le cade @ENCI d'une
programmation sur 2 ans remise a jour annuellen@&ette programmation vise a mettre en
place des moyens complémentaires dans les diffécemitres afin de répondre au mieux aux
priorités scientifiques et a la variété des besadnsdehors des grilles de calcul dont il sera
guestion plus loin.

Aujourd’hui, quatre grandes classes de supercaéuisa susceptibles de répondre a des
besoins de production se distinguent :

" CCRT - Centre de Calcul Recherche et Technoldufig//www-ccrt.cea.fr

12 DRIS - Institut du Développement et des Ressauetelnformatique Scientifique :
http://www.idris.fr

13 CINES - Centre Informatique National de 'Enseigeat Supérieur http://www.cines.fr
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- Les machines massivement paralleles (MPP : maggeedllel processor),

- Les grappes de serveurs a base de nceuds de gitfimsierd(SMP-TN : symmetric
multiprocessor — thin nodes),

- Les grappes de serveurs a base de nceuds a hdatenpace (SMP-FN : symmetric
multiprocessor — fat nodes),

- Les machines paralleles a base de processeursigbcto

L'analyse faite en 2007 dans le cadre de la prenpigygrammation montrait, outre le retard
important de la France par rapport aux autres gayepéens en terme de puissance globale
de calcul, I'absence dans le parc existant de saipatateurs de type MPP et de type SMP-
TN. Un grand nombre d'applications importantest éasceptible d'utiliser efficacement de
tels moyens.

Le plan mis en ceuvre par GENCI sur la base de aatib/se conduit a la mise en place en
2008 de supercalculateurs de la classe SMP-TN (AIE® et au CCRT) et d’étendre le

calculateur vectoriel du CCRT. S’y ajoutent les a@stissements du CNRS a I'IDRIS,

consistant en un supercalculateur de classe MPE etnouvellement d’'une composante
SMP-FN.

Ainsi I'année 2008 conduit a des réalisations uoreg qui seront mises au service de la
communauté scientifique par GENCI ou avec sa c@oijpér :

- Installation par GENCI au CCRT d'une machine detgdIP-TN couplée avec des
accélérateurs graphiques (GPU) en extension dwlatéar BULL existant. Cette
machine hybride, qui sera installée en début 2088)éficiera des nouvelles
générations de processeurs Intel pour une puissdandd®3 Tflops et des nouvelles
générations de processeurs graphiques Nvidia poar puissance de 192 Tflops
(simple précision). Le colt des serveurs Nvidiadsstiviron 5% du montant total de
lachat d'ou l'intérét pour cette technologie dtmtrapport performance/prix est
exceptionnel pour des applications ciblées, pougatdcommoder des particularités
(et des insuffisances) des processeurs GPU.

- Installation en juillet 2008 par GENCI au CINES rddumachine de type SMP-TN
pour une puissance de 147 Tflops (SGI Altix ICE@20

- Installation par GENCI au CCRT de 3 nceuds NEC SXJKlops, 16 processeurs,
1To de mémoire par nceud). Cette installation aieta fin mars 2009 et permettra
ainsi a la communauté des climatologues de tesiefgagements pris par la France
dans le cadre du"5°programme du GIEC.

- Installation par le CNRS a I'IDRIS d'une machinetyge MPP pour une puissance de
139 Tflops (IBM Blue Gene/P) et d'une machine get$MP-FN pour une puissance
de 68 Tflops (IBM Power 4.

Ces évolutions permettent ainsi de passer d’'unact#ptotale disponible de 20 Tflops en
2007 a plus de 476 Tflops en début 2009. Elles ptemt également de donner accés a la
communauté scientifique a des configurations MPBRU afin de la préparer a utiliser au
mieux les évolutions technologiques.

4 Dans son rapport intermédiaire de février, le CS@ist félicité de l'arrivée de ce
calculateur, qui rappelons-le (ou déplorons ledtéafinanceé par le CNRS sur des crédits qui
auraient da transiter par Genci.
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@ 2007
W 2008-9

Vectoriel

Figure 2: Evolution de la capacité de calcul dispdhle & 'ensemble de la communauté scientifique
entre 2007 et fin 2008/début 2009

2.12 Le projet PRACE

En signant le 17 Avril 2007, le « Memorandum of ©rslanding » PRACEL5, les
représentants de 14 pays européens ont affirméinéénét pour la mise en place d'une
Infrastructure de Recherche dédiée au calcul ifffehsmeilleur niveau mondial.

GENCI est le représentant francais dans ce paiéenappelé « Initiative PRACE ».

Les partenaires ont ensuite déposé un projet eeinoghe phase préparatoire auprés de la CE,
dans le cadre du premier appel a propositions dtrfratures du 7éme PCRD. Ce projet,
appelé « projet PRACE », est coordonné par le ivecdu FZJ (Julich). Il a débuté le ler
janvier 2008 pour une durée de 2 ans.

L’initiative PRACE : objectifs, partenariat et éché  ances

En novembre 2006, ESFRI, le Forum stratégiqgue éamopsur les infrastructures de
recherche, a présenté sa premiére feuille de raptés deux ans de travaux. Ce document
recense « 35 projets d'infrastructure de rechediinéerét paneuropéen a différents stades de
développement et 7 domaines de recherche princigaiences de I'environnement; énergie;
sciences des matériaux; astrophysique, astronophigsiqgue nucléaire et des particules;
sciences biomédicales et du vivant; sciences hweaah sociales; informatique et traitement
des données. »

Parmi ces 35 projets, le besoin d’une infrastrichaneuropéenne de calcul intensif de classe
pétaflopique a été reconnu comme indispensabletiefue pour la compétitivité européenne.
Différents états-membres ont décidé de se coordafirede créer une telle structure et ont
lancé I'lnitiative PRACE par la signature d’'un « Merandum of Understandings PRACE »
le 17 avril 2007.

15 hitp://www.prace-project.eu/
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L’objectif principal de I'Initiative PRACE est dergparer une structure européenne pour
financer et opérer une infrastructure de calcdrisif au meilleur niveau mondial des 2010.

Le projet est structuré en 8 workpackages (WP1.\M&B)itement interconnectés, allant de la
gestion de l'initiative jusqu’au développement gist@mes prototypes.

S’agissant du budget, le projet PRACE est doté el'smbvention communautaire de 10M€
pour un budget total de 20M€. GENCI et ses assob@&seficient d’'un financement
communautaire de 833KE€.

Composition du Partenariat de I'Initiative PRACE

Le « Memorandum of Understanding » PRACE comprend :
- partenaires principaux : Allemagne, France, Pays-Bapagne et Royaume-Uni.
- 9 partenaires généraux : Autriche, Danemark, FddanGrece, Irlande, Italie,
Norveége, Pologne, Portugal, Suisse, Suéde et Tairqui

Les partenaires principaux sont les pays candipais I'accueil des futures machines de
classe pétaflopique et ont de ce fait un réle d@umire majeur dans la gouvernance de
I'Initiative PRACE.

Bilan des 9 premiers mois de fonctionnement du proj et PRACE

Il ressort notamment des travaux des workpackaggesehlisations suivantes :

- Dans le cadre du WP3: recensement des besoin®rdetion des utilisateurs
européens, organisation d’'une école d’été en &R 2 Stockholm et d’un séminaire
industriel en septembre a Amsterdam (co—organisdapkrance, I'Allemagne et la
Hollande) auquel une centaine de participants sgmt@nt 43 compagnies
européennes ont participée.

- Dans le cadre du WP6 : il ressort que quatre chdesgais (NEMO, SATURNE,
AVBP, TRIPOLI) ont été retenus parmi les 20 appilaas sélectionnées en tant que
benchmark des futures infrastructures

- Dans le cadre du WP7 : un ensemble de 6 prototgpesystémes de production
« petascalables » a été mis en place. Pour la &nam@rototype a été proposé par
GENCI basé autour d’'une réponse commune CEA/FZJ anecluster de type SMP-
TN BULL doté de processeurs nouvelle génératioal Nehalem.

- Enfin dans la cadre du WP8 : Lancement d’'une puar@éde sélection de prototypes
systeme présentant un intérét technologique denfagméparer les futurs systemes de
production au-dela de 2010. Au niveau francais xdewjets ont été proposés par
GENCI : un prototype CINES en partenariat tri-gartavec LZR et NCF (SGI
UV/ICE2 + accélérateurs Clearspeed et Intel Larpbeen prototype CEA (basé sur
des accélérateurs NVIDIA TESLA).

Sélection des sites d’'implantation des machines dan s le cadre de
WP7

Un Workshop, regroupant tous les représentantsitss a été organisé les 2 et 3 octobre en
Suisse afin d’aboutir a une synthése technique hémm La France a été le seul partenaire
principal a proposer un dossier de candidatureuenagpordonné par GENCI (dans le cadre du
Centre Jacques-Louis Lions). Le Royaume-Uni a ptéseéeux sites et I'Allemagne en
présentera certainement trois.
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2.13 Le complexe de calcul du CEA

La volonté du CEA d’étre un acteur majeur dand@waines de la simulation numérique et
du calcul haute performance se traduit par un ebkemactions, comprenant, outre le
CCRT : le Tres Grand Centre de Calcul (TGCC), titns Jacques-Louis Lions, Ter@tec, le
Laboratoire Architecture & Systeme, le LaborataleeConception des Systemes Complexes,
et la Maison de la Simulation,

Elles se résument de la maniére suivante :

Disposer de la puissance de calcul nécessaire.

Les investissements du CCRT sont réalisés en @aid¢ravec de grands industriels : EDF,
SAFRAN, ASTRIUM (ensemble environ 40%) et la Déferjenviron 12%). Il permet ainsi a
'ensemble du dispositif de profiter des retombéesprojet TERA du CEA/DAM et de
minimiser les colts de fonctionnement. Par ailedepuis 2007, la Maitrise d’ouvrage
« CEA civil » du CCRT a été transférée a I'entiadionale GENCI.

Pour répondre a I'accroissement considérable desrecivils, le CEA a lancé en 2007, dans
le cadre du contrat de plan CEA/Etat/Région, |astroiction sur le site de Bruyéres le Chatel,
d'un « Tres Grand Centre de Calcul » (TGC@l)i prend en compte dans ses spécifications
les besoins potentiels d’'un Centre de calcul ewwondéerO (projet PRACE).

Il est en effet nécessaire pour la candidatur@adErbance, portée par GENCI, a recevoir 'une
des toutes premieres machines européenne de disgasee infrastructure de classe
mondiale.

Maitriser les technologies d’acces aux grandes puis sances de calcul.

Le CEA/DAM a créé en 2008er@tec et signé des accords bilatéraux avec des indlsstri
(BULL, Quadrics, INTEL, CAPS) et des laboratoirese drecherche, notamment
'INRIA/Rennes et I'Université de Versailles St-Quim. La nouvelle (et maitresse) piece de
ces opérations va étre leaboratoire Architecture et Systénwméé en commun par le
CEA/DAM et BULL et financé dans un premier temps fgacontrat TERA100. Il prend une
dimension européenne avec l'accord sur les techgredodu HPC signé en février entre le
CEA et le Centre de Calcul de Jilich. Les deuxgpaites ont déclaré vouloir répondre
ensemble et de maniere cohérente au projet PRACE.

Promouvoir la simulation comme vecteur de la compé titivité

Cet objectif est porté pafer@tec qui, depuis sa création en 2003, réunit industriel

fournisseurs et utilisateurs, grands laboratoitameversités, entités politiques intéressées au
développement de la simulation numérique et duutdlaute performance au travers de

coopérations Recherche-Industrie ou Recherche-ineiidéfense. Le CEA a annoncé, dans

ce cadre, la création duaboratoire de Conception des Systemes Complexes.

Autour de ce noyau, Ter@tec se dote de moyens gmmureillir, en 2010, dans les nouvelles

installations de son campus des laboratoires daexdge entreprises fournisseurs de

technologies comme BULL, INTEL, SUN ...

Aide aux chercheurs pour 'utilisation optimale des ressources

L'effort a faire sur les logiciels, et notammentr das grands logiciels de simulation
numerique utilisés dans le monde de la Recherdhexeé€mement important mais difficile a
organiser. En effet, un des éléments clé est hméd@rise en compte de l'interdisciplinarité
entre Physique, Modélisation, Mathématiques-Nunoérigt Informatique. La création du
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laboratoire Jacques-Louis Lions et de la maisomad@mulation, dans le cadre de I'accord
CEA-CNRS, ont ces recherches pour objectifs.

2.14 Les accords CEA-CNRS et les projets de I'INRIA

Pour assurer la maitrise d’ceuvre de I'exploitatitan futur centre européen, abrité dans le
TGCC, et coordonner leurs investissements, le CHA ENRS ont annoncé la création d’'une
structure légére commune : @entre Jacques-Louis LionB.sera responsable, entre autres,
du réseau et des protocoles de communication kestreachines des deux signataires.

La Maison de la simulatignréalisée dans le cadre de I'opération nationald’lhteau de
Saclay et installée a proximité des équipes deerebles du CEA et du CNRS, vise a
permettre les échanges et le travail en commurhdecloeurs européens impliqués dans des
travaux liés a la simulation et ainsi de tirer leilleur parti des moyens de calcul disponibles.
Elle offrira, en outre, 'acces a des équipememmsmexes et colteux comme les murs
d’'images ou autres outils de visualisation absohtmécessaires pour une interprétation des
simulations numériques hautes performance. Enfi@,participera aux actions de formation
en matiere de calcul intensif.

Par ailleurs I'INRIA, qui développe depuis de noeumes années des compétences en
modélisation, en algorithmique et en développentgenmiddleware, souhaite renforcer de
maniéere significative ses actions de recherche aculcintensif en candidatant a GENCI
(comme cela est prévu par le plan « France Numegfl12), et en rentrant dans le projet de
la Maison de la Simulation.

3 La simulation et son environnement

3.1 Geénéralités

La simulation est une forme d’expérimentation \@tkel sur ordinateur. De nombreuses
expérimentations constituent elles-mémes des stiontade la réalité : par exemple les essais
en souffleries pourraient étre qualifiés de simafat « analogiques » dans la mesure ou ils ne
rendent pas compte completement de ce qui se gaasde milieu naturel qui est presque de
taille infinie.
Mais, comme dans beaucoup d’autres domaines, le&tngme a progressivement remplacé
lanalogique ; I'expérimentation numeérique, plusugle, plus rapide, moins chére tend a
supplanter, ou au moins a compléter, I'expérim@natlLa substitution a I'expérience
s’impose

- Dans le cas ou les essais sont impossibles ag€alis

- dans le cas ou les essais sont possibles maiddrgyereux et

- dans le cas ou elle est trop colteuse ou trop magealiser.

- Par alilleurs Tlarchivage de la connaissance, Imo@ation du design et

I'automatisation des chaines de fabrication se en@ibien avec la simulatith

16 Rappelons a ce sujet que le plus utilisé des sygstélm CAO est francais (Catia, concgu par Dassault
System).
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La simulation numérique classique
La modélisation physico-numérique

La simulation numérique s’est initialement déveld@pour permettre des calculs plus rapides
ou pour résoudre des équations ou des systemasati@as non résolubles analytiquement.
Elle est basée sur des « modeles » de comportematitématiques ou logiques, représentant
les lois de la nature (Physique, Mécanique, ...) mtoe, quand elles ne sont pas connues,
sur des systemes logiques ou crédibles, commeévitgatl’ opérateurs humains.

La validité et la précision de ces modeles ont énégal été préalablement veérifiées
expérimentalement, et les algorithmes de résolutionérique associés (les solveurs) ont été
optimiseés.

Simulation numérique et réalité physique

Alors que la réalité physique enchaine et imbriguaaturellement » les phénomenes, la
simulation numérique doit modéliser cette inte@ttiDans de nombreuses simulations, on
admet que le couplage n’a pas besoin d’étre férno(aermique, aéroélasticité, par exemple)
et on le réduit a un échange de données a intervéddjulier, sans que I'on perde trop en
représentativité de la réalité.

Quand le découplage n’est plus réaliste mais quedait coupler les équations aux deérivées
partielles entre elles, la simulation reste viahle prix d’'un accroissement des colts de
calcul. Mais des que les échelles caractéristigessphénomeénes different (multi-échelles)
au point que certaines grandeurs n'ont plus de sensertaines échelles (comme la
température dans un gaz raréfié...), la modélisatievient complexe (multi physique), et

difficile & valider.

Vérification et validation

La simulation traite rarement la totalité des phmdaoes mais elle peut décrire le détail des
événements pris en compte, ce qui en permet urigsarfane pour remonter a des causalités.
Son résultat doit étre validé et ceci reste un lprab essentiel pour la simulation. Elle doit
étre faite a tous les niveaux, depuis la vérifaratiles programmes informatiques jusqu’aux
comparaisons expérimentales. Par ailleurs les dmneépérimentales sont entachées d’erreur
ce qui, en toute rigueur, oblige la simulationr& &tochastique.

La simulation est en constante mutation

Par exemple :

- Dans son exploitation habituelle, la simulation ®@uicue est caractérisée par la
production de données a partir de modeéles préigtabés outils d’analyse des
données ont permis d’améliorer considérablemerttaiéement des résultats ; il est
donc devenu possible de construire numériguementaeleles a partir des données.
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- Les techniques de réduction de modeles et certaméthodes d’optimisation
exploitent des données expérimentales ou obtenuesenguement a partir de
modéles pré-établis (les « clichés » c’est-a-dee points de fonctionnement) pour
établir de nouveaux modeles, parfois non physigmess avec moins de degrés de
liberté.

- Les techniques pour prendre en compte le caracteeetain de la plupart des données
d’'une simulation se développent rapidement. Cosnaisdes informations sur la
distribution probabiliste des données, on peut teasnt obtenir les informations
correspondantes sur la solution, par exemple add’ades développements
stochastiques en polyndmes de Wiener.

Conséquences

De consommatrice de modeles pour produire des @snie@simulation devient aussi
consommatrice de données pour produire des modéles.

Sous de nombreux aspects, cette évolution a desggoences :

- une certaine réorientation des besoins en analysemque vers les méthodes de
traitement des données (analyse stochastique, dethitidentification...)

- corrélativement, la fonction gestion des donnéegiedé plus importante que la
fonction calcul, ce qui a considérablement chalagtechnologie des machines de
calcul intensif, et de la le savoir-faire nécessaita conception de telles machines,

- une implication plus forte du « thématicien », q@ peut plus ignorer les aspects
numeriques,

- I'interface homme/machine devient essentielle

Cette évolution de la simulation n’est pas sanglerce sur la formation des chercheurs et
des ingénieurs.

3.2 Les domaines d’'application

Comme nous I'avons annoncé dans l'introductioilG &1 ne s’est pas donné pour objectif en
2008 I'exploration de tous les domaines d’applmatiu calcul. Toutefois nous donnons ici
une liste breve et incompléte des principaux doesin

Géophysique

La géophysique a été I'un des premiers utilisatdustoriques du calcul intensif, avec la

prospection sismique pour les compagnies pétrelidom des objectifs consiste a produire
une image du sous-sol, a partir d’enregistrementsiyits par des sources explosives en
différents points de la surface. Cette applicatsh toujours une grande consommatrice de
calculs, dans la mesure ou la puissance nécess@pend directement de la résolution

souhaitée sur l'image finale, et que le nombre darces, et les fréequences utilisées
continuent d’augmenter. La sismique tridimensiolenebkt maintenant d’'usage courant. Fort
heureusement, les calculs sous-jacents recelenésigrand degré de parallélisme.

Méme si elle en représente encore I'immense ma@jdiéxploration du sous-sol ne se limite
pas a la sismique. Les méthodes électromagnét{fasges sur la résolution des équations de
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Maxwell) sont un complément utile. Par ailleurs, plermettent aussi de détecter des objets
meétalliques enfouis (mines). Naturellement, I'stliion simultanée de plusieurs de ces
techniques est possible (sismique 4D pour suigwolution d’'un réservoir pétrolier).

L’'autre champ d’application en géophysique estiadhs écoulements de fluides souterrains.
Deux grands domaines sont I'hydrogéologie et laukation de réservoirs pétroliers. En
hydrogéologie, on cherche a simuler I'écoulement'elu et le transfert de solutés dans le
sous-sol. Les principales difficultés sont le ct&ee hétérogéne du sous-sol, les différentes
échelles tant spatiales que temporelles, et |&téade phénomeéenes physiques a prendre en
compte. Les applications sont nombreuses, depusllition des nappes phréatiques, jusqu’a
la sureté des sites de stockage de déchets, eanpasw le stockage géologique du gaz
carbonique. La simulation de réservoirs pétrolmgamet d’optimiser I'extraction de pétrole,
et de planifier le rendement d’'un gisement pétrghendant sa durée d’exploitation en vue
notamment de maximiser le taux de récupérationi@hu

Il y a de nombreuses autres applications, qu’'ishfms possible d’énumérer : par exemple, la
prévision des tremblements de terre, l'histoire lggique d’'un bassin, la tectonique des
plagues, etc. Pour illustrer I'apport du calcukimgif, mentionnons les récentes simulations, a
I'échelle de la planete, des ondes sismiques oéssrors d’'un grand tremblement de terre.
La figure ci-contre, calculée avec le logicBRPECFEM3Dmontre bien lintérét d’'une telle
simulation.

Time = 11 min 85 s

.

———

Figure 3: Simulation a trés haute résolution de Ipropagation des ondes sismiques suite au tremblenten
de Terre du Sichuan en Chine en mai 2008, modélisaa CINES avec le logiciel SPECFEM3D
(D. Komatitsch, Université de Pau et des Pays deAdour, MIGP CNRS, INRIA Bordeaux Sud-Ouest)

Chimie ab-initio et dynamique moléculaire

La simulation de la matiére aux niveaux atomiquemetéculaire constitue une des plus
importantes applications du calcul intensif. Lesljgmes de ce domaine s’étendent sur une
grande gamme d’échelle de temps et d’espace essitmd diverses approches théoriques.
Pour les petits systemes (quelques Angstréoms)seédbelles de temps courtes (quelques
picoseconde), les techniques basées sur la méeagiuntique (MQ), telles que la théorie de
la fonctionnelle de la densité (DEY, sont, en principe, les plus précises. Pour yegmes
plus grands et les échelles de temps plus londegsnéthodes MQ sont trop colteuses et

" A. R. Leach, “. « Molecular Modelling: Principlesd Applications” » (second edition).
Prentice- Hall, 2001.
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donc des approches plus rapides et plus approxiesasiont utilisées, telles que la mécanique
moléculaire et la mécanique du continu.

Parmi les défis prioritaires pour le calcul intémins ce domaine on peut citer: (i) I'étude des
plus gros systemes avec les méthodes MQ; (i)nfaulsition des processus moléculaires qui
s’étendent sur la milliseconde ou plus; et (iiijdE&veloppement des approches intégrées pour
simuler les processus multi-échelles.

Chimie et biochimie

La simulation est un outil essentiel dans difféssemtomaines industriels ou soit la
compréhension d’'un systéme moléculaire existarit lasoconception ou lingénierie d’un

systeme novateur est nécessaire. Des exemplesIslesy'teémes comprennent: (i) les
catalyseurs, organiques ou inorganiques, ou leyneee qui accélerent les réactions
chimiques; (ii) les matériaux avec les propriétpécefigues (électroniques, mécaniques ou
thermiques); (iii) les molécules qui bloquent ungassus biologique et pourraient agir en tant
gu'herbicides ou médicaments ; (iv) les protéinabaaitres macromolécules biologiques.

Figure 4: Simulations de dynamique moléculaires du canal iogue sensible a la tension Kv1.2. A droite,
représentation du systéme total (~300 000 atomegnaprenant le canal (rose), la membrane lipidique
(bleu), et la solution non représentée ici. Au cerg, changements conformationnels observés aprés 800
nanosecondes de simulation. A gauche, les résultatarespondant a la conséquence de mutations. Les

calculs montrent que ces mutations, incriminées dandes pathologies génétiques (Mounir Tarek,
CNRS/université de Nancy).

Mécanique, aérodynamique

La mécanique des fluides couvre différents domagweme I'’hydrodynamique (avec des
eécoulements pouvant présenter des changements dse)phl’aérodynamique (avec
'hypersonique), la combustion,... Dans chacun de desaines, différents niveaux de
modélisation physique existent suivant le degr@pfaximation qu’il est pertinent de retenir.
C’est le cas par exemple de la turbulence et deslé@ments raréfiés. Les approches les plus
fines nécessitent des ressources de calcul impestgDirect Navier Stokes ou méme Large
Eddy Simulation, pour les écoulements turbulents)s schémas numériques et les
algorithmes de résolution ont été au cceur de nambmavaux (maillage structuré/ non-
structuré, approche multigrille, solveur, méthoufeglicites,...) et constituent un domaine de
recherche toujours actif. En particulier I'appaniti de machines massivement paralleles
souléve de nouvelles questions.

Le domaine de la mécanique a utilisé aussi demngtémps le calcul scientifique et de
nombreux logiciels sont commercialisés pour le Watbe structure. La modélisation des
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matériaux composites, I'analyse des procédés defion, le comportement non linéaire et
les endommagements constituent des axes de reeherch

Dans le domaine de I'électromagnétisme et des imsatles ondes (acoustique) de nouvelles
méthodes numériques ont vu le jour comme les méthouultipbles rapides.

L’'aéronautique utilise largement le calcul interd#fpuis de nombreuses années. L'objectif
est de pouvoir améliorer les performances des |iod{par exemple baisse de la
consommation en carburant des avions, réductiobrdit, ...) de réduire les durées et les
colts de développement. Certaines simulations &wivées a un bon niveau de maturité et
sont mises en ceuvre quotidiennement. En aérodynamig comportement d’'un avion en
régime de croisiere est correctement prédit aujburgpar les codes de calculs. Airbus par
exemple effectue en moyenne 250 calculs Navier éstgbar jour avec des maillages
d’environ 30 millions de points (le plus gros cdldNavier Stokes sur une configuration
industrielle ayant dix fois plus de maille). Pour avion au décollage, par contre, des progrés
sont encore neéecessaires dans le domaine de la isaiadél des écoulements turbulents
présentant de fortes zones décollées avec des gésEmplexe (voir par exempfe Le
calcul intensif permet aujourd’hui de traiter desijglages multidisciplines avec un niveau de
modélisation plus fin, de faire des boucles dewglour rechercher la solution optimale et de
construire des bases de données. L'aérodynamiquinge a avoir des besoins en forte
augmentation. Nous assistons aussi aujourd’hui dardomaine de l'aéronautique a une
montée en puissance d'autres disciplines qui efitiglepuis longtemps le calcul scientifique
mais qui ont maintenant besoin de traiter des probk de grandes tailles comme le calcul de
structure, les calculs de performances, I'acoustiqu

Figure 5: Calcul 3D Navier-Stokes du Falcon 7X
(Code elsA de 'ONERA Conditions: vol de croisiéré&Couleurs = pressions)

Les industriels de I'aéronautique ont été parmplesniers utilisateurs de supercalculateur et
ceci des la fin des années 1980. Le recours antalaiion comme moyen efficace de

conception dans un contexte multidisciplinaire f@gst généralisé lorsque les calculateurs
paralléles ont pu offrir une puissance de calcfihasompatible des besoins en précision et en
temps de restitution. Fortement itératif, le dimensement d’'un aéronef est le résultat d'un

18 Future simulation concepd. Klenner, K. Becker, M. Cross, N. Kroll, 1st && European
Air and Space Conference, 2007
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compromis difficile entre plusieurs performancesujodird’hui d'utilisation courante, le
recours aux calculateurs paralléles est devenutdedard du calcul industriel pour la
simulation aérodynamique, électromagnétique eutdle structure. L'adaptation des produits
aeronautiques aux objectifs ambitieux de proteaied’'environnement impose en particulier
de concevoir des avions plus silencieux. Les meditins aéroacoustiques constituent un
deéfi pour le HPC aussi bien pour la modélisatios deurces aéroacoustiques que pour la
prédiction de la propagation.

Il est & noter que dans le cadre d'une utilisafimtensive telle qu'elle est conduite
industriellement, ce n'est pas seulement l'acdé&éraes calculs qui est recherché (en effet,
en utilisation intensive, faisant I'nypothese d'snalabilité parfaite, si on a besoin de N=p*q
calculs, il est quasiment équivalent d'utiliseregsources pour les N calculs parallélisés en
séquence ou bien q séquences de p calculs mengaralele sur chacune des ressources)
mais bien souvent en premier lieu I'accés a unketanémoire suffisante que seul un
supercalculateur paralléle peut offrir.

Les industriels menant une tres grande partie decakuls en interne se doivent donc de
maitriser I'utilisation intensive des calculatedrsarchitecture paralléle du marché; assez
généralement, les industriels ont opté pour ungraromation par échange de message
(message passing) offrant une portabilité tresfeggante. Le paradigme de programmation a
base de message passing est considéré pour Linstable. L'arrivée de nouvelles
architectures (accélérateurs a base de procedBddir€ell, processeurs multi-coeurs) pose la
guestion du modéle de programmation dans le futes industriels ont la nécessité
d'anticiper au mieux cette évolution et sont aiterdux travaux plus académiques sur ce
sujet.

Pour les industriels, un des principaux défis li@écroissement des capacités offertes par les
calculateurs futurs est lié au changement d'éclelesimulations qui oblige a repenser leur
insertion dans le processus de conception. La dapgaportée notamment par les simulations
instationnaires (aujourd’hui envisageables en tahtensif) va impacter profondément les
processus de conception, voire l'organisation dbsrégges entre disciplines. L'exploitation
due a une masse d’information accrue est égalemeapenser. En utilisation industrielle
intensive, l'architecture matérielle (calculateur stockage des données) doit permettre
d'exécuter simultanément des analyses de natugssdifféerentes tant par le volume de
données nécessaires que le temps de résidencecbimena

La stratégie d'optimisation multidisciplinaire llug pertinente pour l'industrie se base sur une
approche utilisant des modéles de comportemenfiatgs de réponse ou autre) décrivant la
réponse de chaque discipline dans le domaine pigoed considéré. Cette approche n'est
rendu possible que par la mobilisation d'une capadiPC permettant de construire les
modeles de comportement.

L’industrie est amenée a exprimer ses attentes-vis- des équipes académiques dans le
cadre de l'association Ter@tec en particulier: idéér les simulations aux frontiéres et

identifier ce que de telles simulations peuventoaigy dans de futures méthodologies de
conception.

Combustion

La combustion est un domaine prioritaire pour lesteurs, les réacteurs, les centrales
thermiques, les chaudieres individuels, etc. L’aonation des rendements et de la
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composition des gaz brulés est d'une importancéatagour la compétitivité industrielle et
pour I'environnement. Du point de vue de la siriatail s’agit de coupler les équations de
la mécanique des fluides avec des équations deiehimis les difficultés sont d’ordres
diverses suivant que la cinétigue chimique estelemti rapide par rapport aux temps
caractéristiques des écoulements. Les frontdaskenfe sont particulierement difficiles a
simuler car ils sont en général instables et nuiieéles. Il faut donc un grand nombre de
mailles de calcul. Par ailleurs les équations gortement non-linéaires et la qualité des
schémas numériques ainsi que leurs robustessesdéterminantes pour la qualité des
résultats. L’Ecole Centrale de Paris et le CERFAC®ulouse font, en coopération avec des
industriels comme SAFRAN, de tres gros calculs emlwustion LES avec le code AVBP
comme le montre la figure ci-contre.

Figure 6 : simulation d'une turbine d'hélicoptére (M. Boileau and G. Staffelbach, Cerfacs et Turbomeca
groupe Safran)

La physique corpusculaire

La physique corpusculaire regroupe les domainenstiques de la physique des particules,
la physique nucléaire et la physique des astrapees. Elle est pilotée au niveau francais par
le CNRS/IN2P3 et par le CEA/DSM/Irfu.

L'essentiel des ressources informatiques de laighgscorpusculaire en France est localisé
au CC-IN2P#¥’ & Villeurbanne.

La physique corpusculaire expérimentale ne néeepait I'utilisation de machines paralléles
et s’Taccommode bien de grappes de PC reliés pagsgau standard. Par contre, les masses
de données engendrées par les expériences imglitpuanise en ceuvre de solutions de
stockage distribué particulierement novatrices. xpleitation des données issues des
expériences installées sur I'accélérateur LHC diRREepose sur une architecture de grille
de calcul.

Concernant la physique corpusculaire théoriqu€&heomodynamique Quantique sur réseau,
nécessite l'utilisation de supercalculateurs dessdapétaflopique. Les théoriciens francais
travaillant dans ce domaine sont de renommée mtiemale et bénéficieront directement des
futures grandes machines francaises et européennes.

¥ http://cc.in2p3.fr
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Nano-technologie pour les matériaux

La technologie des composants électroniques estmae a des échelles nanométriques ou

les portes élémentaires interagissent. Les sinonisitsont faites soit avec des lois empiriques

soit avec les équations de Boltzmann. Les pramiétistallines des matériaux peuvent aussi

étre analysées par la simulation a I'échelle atomigvec des retombées tres intéressantes
pour la rhéologie des contacts, des frontieresdilmu des liquides non-newtoniens.

Défense

La Défense a été une pionniére dans I'utilisatienlal simulation numérique et du calcul
intensif, que ce soit dans le domaine de la sinmraiumérique du fonctionnement des armes
nucléaires, ou dans celui, également classifigrgptage/décryptage. Cela expliglietérét
stratégiqueporté par les grandes puissances, notamment #s-Bhis & ces technologies.
Intérét qui a conduit les Etats-Unis, non seulendentettre en place une organisation visant
clairement et ouvertement a leur assurer la sugrémeondiale dans ce domaine, mais aussi
a des actions éventuellement coercitives commédduction de ces technologies dans la
liste des « objets sensibles » soumis a autorisatiexportation, embargo politique sur les
premiers ordinateurs 64 bits CDC en 1975, puislsu€RAY 1 en 1981 vis-a-vis de la
France.

Une des méthodes de cryptanalyse pour casser wnesbdle trouver les nombres premiers

qui ont servi a I'encryptage. La méthode brutalede les essayer tous, ce qui about & un tres
grand nombre de calcul trés paralleles. Ces praddah@passent le cadre de la Défense ; ainsi
a tout instant les entreprises comme Gem+ qui catialisent des systémes sécurisés (cartes
bancaires) doivent s’assurer que ces techniquesmnigas possibles en un temps raisonnable.

Pour les armes nucléaires un tournant importantéapas en 1996, avec la signature du
« Comprehensive Test Ban Treaty » (CTBT). A paltircette date la garantie de la fiabilité et
de la sOreté des armes nucléaires va dépendrealeserce de tout test global, de la
Simulation : I'’élément central de la garantie est bien la siniida numérique qui seule
permet d’accéder au résultat final

Le probléme posé est a la fois multi-physique eltirdahelle. Il faut en premier lieu disposer
de la meilleure modélisation physique de lI'ensembés phénomenes contribuant au
fonctionnement : détonique, fission nucléaire, gfart d’énergie, fission, fusion, ensuite
représenter I'objet d’'une maniere parfaite allarggu’au imperfections de fabrication (les
réactions intervenant dans le fonctionnement éastuils, de trés faibles écarts peuvent
entrainer d’importantes variations sur le résulladgs échelles de temps vont de la nano
secondes a plusieurs dizaines de microsecondede@sbleme posé, il est apparu que sa
solution nécessitait des puissances de calcultaias au-dela de ce que le marché pourrait
raisonnablement fournir a échéance de 15 ans. paysse sont ouvertement lancés dans un
programme de garantie par la simulation : Les Himis avec le « Stockpile Stewartship
Program » piloté par le DOE et réalisé dans lesrktbires de Lawrence Livermore, Los
Alamos et Sandia et la France avec le programminul&ion » piloté et réalisé par le
CEA/DAM. Ces deux programmes comportent une parpomante de recherche
fondamentale sur les modéles, le développementatiss de simulation correspondants et le
développement, la conception et la mise en sedasanoyens de calcul nécessaires.
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Le Japon, qui dispose d’'une industrie HPC au phug hiveau s’est lancé en 1995 dans un
programme HPC similaire, avec une justificationismmnementale, qui conduira au «Earth
Simulator ».

Le programme simulation numérique du CEA/DAM

Pour répondre aux objectifs cités plus haut, le MEBAM a du, des 1996, trouver une solution
a deux problemes qui depuis quelques temps se tpdsenaniere cruciale a 'ensemble du
monde de la Recherche :

1. L'accession a la puissance de calcul nécessairpligmant des investissements
importants non seulement en machines, mais aussigronnement de ces machines
(stockage, réseaux, moyens de visualisation,.. N etfeastructures.

2. La capacité d'utiliser cette puissance par lesdieirs et ingénieurs impliquant un
changement total de culture de leur part : pasdagesysteme totalement vertical ou
chaque «physique » constituait un laboratoire pedéant avec ses propres
numériciens et informaticiens a une culture horian complétement
pluridisciplinaire.

Ce dernier point a été réglé en 2000 par la cnéadio Département des Sciences de la
Simulation et de l'Information, regroupant en ureule masse critique I'ensemble des
ingénieurs et chercheurs travaillant dans ces dugsai

Le premier point fait I'objet du projet TERA.

Le Simulateur

Compte tenu de la différence entre la durée delvisimulateur (10 ans de développement
pour une premiére version opérationnelle puis 30 ans d’exploitation) et de son codt (150
ingénieurs/an soit 1500 hommes*ans pour la versidgiale) et la durée de vie d’'un super
ordinateur (4/5 ans), de grande options d’archireciogicielle ont été prise dés I'origine pour
le développement du simulateur :

- Deécouplage total entre I'application et I'architeret de la machine par la définition
d'une interface parfaitement spécifiée et seule nuaen des développeurs de
'application. Cela se traduit par le développemdhin « midleware » fournissant
I'ensemble des services systemes. Cette couchadbgigarantit un portage rapide de
I'application a chaque changement d’ordinateuraet scalabilité ».

- Architecture logicielle de I'application a deux aaux de parallélisme permettant une
grande souplesse de développement. Ce princigesséuéiu départ pour faciliter la
programmation d’un trés grand nombre de tachesaeall@le, puis rendu inutile par
l'arrivée de bibliotheques MPI performantes eshdaveau utilisée avec I'arrivée des
multi-cceurs.

L’application de ces principes implique:
- La nécessité d'une équipe de masse critique paléveloppement d’'une application,
- La multidisciplinarité de celle-ci: physiciens, mériciens, architectes logiciels,
développeurs d’application, développeurs d’enviemant,
- La professionnalisation de I'ensemble
- Laresponsabilité de I'équipe confiée a I'archigect

Le projet TERA
Il a pour objet de garantir aux dates fixées papregramme Simulation les puissances
informatiques nécessaires évaluées en puissanmgtense » mesurée sur le simulateur lui-
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méme soit 1 Teraflop/s en 2001, 10 en 2005, pluad@een 2010, c'est-a-dire des machine de
5, 60 et plus de 1000 Tflops créte.

De telles machines, qui sont des machines « dauptiod », devant fournir un service garanti
et continu, sont nécessairement en limite des tdobies disponibles. Il est donc absolument
nécessaire de participer trés en amont, en codpéravec le constructeur, aux choix
technologiques, a la conception et aux développmeécessaires pour arriver au résultat.
Pour cela le projet TERA a d’abord eu pour objed&f mettre en place une équipe d’une
vingtaine d’experts, aujourd’hui reconnu au plusth@veau mondial, capables d’influer sur
les choix des constructeurs et de participer aeldppement de leur futures machines.

C’est ainsi, qu'apres avoir fourni la machine TER®- numéro 5 mondial et premiere
machine de cette classe jamais réalisée en EuRlgel. a été retenu, pour réaliser, en
collaboration avec I'équipe du CEA/DAM, la machinERA-100 destinée a étre la premiére
machine pétaflopique européenne. La volonté du €g&tAjue ce choix vconduire a la mise en
place d’'un laboratoire commun BULL/CEA véritablerteaariat privé/public permettant
d’assurer a long terme l'existence et la permanelecEEurope dans le domaine stratégique
des technologies du HPC.

Energie et nucléaire civil

Le monde en général et 'Europe avec une acuitécphére sont confrontés a des défis
considérables et immédiats dans le domaine derfene sécurité d’approvisionnement,
maitrise des impacts climatique et environnementalléveloppement des énergies
renouvelables. Dans ce domaine le calcul interigié ane triple opportunité:

- au plan de la recherche scientifique, il constitneoutil indispensable pour [I'étude
des ruptures technologiques, qu’il s’agisse deawtte long terme comme ITER, ou
d’enjeux plus immédiats comme de nouveaux matér@aw le photo-voltaique ou
les batteries de véhicules électriques,

- au plan industriel il offre de nouveaux leviers dempétitivité en permettant
I'optimisation de processus physiques complexeguasprésent inaccessibles a une
simulation réaliste : augmentation des performandes centrales nucléaires
existantes, meilleure conception des centralesénirels futures, optimisation des
forages pétroliers, etc.

- dans le domaine de I'environnement et de la gestés risques il devient un élément
clé pour éclairer les décideurs publics sur desstiues aussi importantes que le
stockage du CO2 ou des déchets nucléaires, l'augtien de la slOreté des
installations ou la limitation de la diffusion deslluants dans la biosphére.

La simulation numérique et les codes de calcul mpamnent depuis longtemps le
développement industriel des technologies et desegsus €énergétiques ; c’est le cas en
particulier du nucléaire et du pétrole. L’arrivée ahlcul intensif constitue dans ces domaines
une veéritable opportunité  pour les opérateurs teltadre par la modélisation une
représentation suffisamment fidele de la compledéé installations et des processus qu’ils
exploitent, et d’augmenter ainsi considérablemestdapacités d’aide a la décision dans des
applications a tres forts enjeux économiques : ITetaEDF ont par exemple investi
récemment dans des machines dont la puissancererrdtgpasse les 100 Teraflops et qui
permettent d’étendre les capacité de simulatiostaxies a des classes de problémes jusqu’a
présent hors de portée: traitement des donnéefgsissndans des configurations de sous-sol
complexes a grande profondeur, simulations theryuvauliques prenant en compte
'extréme complexité géométrique de lintérieur drs/es nucléaires etc. Ces applications
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utilisent d’'ores et déja plusieurs milliers a ptuss dizaines de milliers de processeurs pour
inverser les équations de propagation d'ondes #goes ou pour la simulation fine (LES)
d’écoulements fluides turbulents instationnairesnen@mu diphasiques etc. Les données
produites s’expriment en Tera octets par simulat&in peuvent mobiliser des dizaines de
millions d’heures processeurs, avec des maillageg dertains dépassent déja le milliard
d’'unités. Ces avancées ont des retombées diragteles décisions a tres fort enjeu comme le
forage de puits, I'exploitation de réservoirs, samtégies d’exploitation et de maintenance des
réacteurs. Le calcul intensif est également de i plus mobilisé par des organismes
publics comme la Direction de I'Energie nucléaiteQEA, I'Autorité de slreté nucléaire, ou
’ANDRA pour des questions aussi cruciales queelzherche sur les nouveaux réacteurs, le
contrble de la sdreté des installations nucléaineda conception de sites de stockage de
déchets. Ces probléemes conduisent a mieux rendmepteo de situations extrémes,
caractérisées par une complexité que seul le caltensif peut espérer traiter, en relation
étroite avec des validations indispensables surndegens expérimentaux. En amont, la
simulation hautes performances va aussi probablejoeer un rdle croissant chez les grands
equipementiers de I'énergie, ou il offre une caggaappréciable d’optimisation du design et
de sécurisation des performances dans un cont&derdissement de la concurrence sur des
marchés mondiaux majeurs, par exemple dans le dendai nucléaire, mais aussi dans celui
en plein essor des énergies renouvelables (le ploitmique et les énergies marines en
particulier). On note aussi aux Etats-Unis la falyaamique du DOE sur la simulation hautes
performances, appuyeée par les plus puissants malgecalculs mondiaux, en particulier pour
les prochaines générations de centrales nucléaires.

Malgré les avancées rapides des dernieres anndgdagent le domaine de I'énergie parmi
les premiers utilisateurs industriels du calculensif dans le monde, de tres nombreux
challenges restent a relever car les applicatichsees arrivent en limite des technologies,
outils, méthodologies et compétences disponililedraportantes opportunités sont encore a
peine abordées ; citons par exemple :

- le couplage multi-physique fort (interaction fluidgucture permettant notamment de
traiter les questions de fatigue thermique)

- le couplage multi-échelle (dégradation des aciersies polymeres), ceci pouvant
impliquer des simulations massives par exempléchélle ab initio pour consolider la
compréhension des phénomeénes de base (formatiigretion de défauts)

- le traitement des incertitudes (élément décisifrpme utilisation du calcul intensif
dans les décisions opérationnelles) et I'optimisatle leur recalage par I'assimilation
de données, tous facteurs qui conduisent a meltipdis calculs élémentaires (qui
peuvent eux mémes utiliser des milliers de proces}par des facteurs allant de cent
a un million.

- la scalabilité des codes, clé de voute d'une me#didélité des simulations (avec le
dilemme optimisation/portabilité face a la variétéissante des types d’architectures
informatiques),

- la génération et le traitement d’'une masse coradiérde données, qu’il s’agisse de
données d’entrée (géométries et maillages a dedléshde plus en plus fines, pour
lesquelles on ne dispose pas encore des outilgém)agu des résultats eux-mémes
(qui impliquent a la fois des technologies de fieude données intelligentes et de
visualisation collaborative a trés haute résolytemcore peu développés)

Franchir ces étapes nouvelles étapes fortementricesade valeur ne peut se concevoir que
dans une interaction étroite avec une communautéerehe plus mobilisée sur ces sujets
selon des modalités qui seront probablement mediphais qui impliquent toutes la
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reconnaissance a sa juste mesure de I'ampleurnjiesxeet des défis de la simulation et du
calcul a trés hautes performances dans le domaitiéreergie.

Astrophysique

A l'instar des supercalculateurs nationaux, lesudalsur grille, & cause de la lourdeur
de leurs procédures de mise en ceuvre, ne s'adtega&ux calculs « extrémes »,
nécessitant des ressources hors de portée d'wcerdee de calcul. Leur utilisation demande
aussi une formation et une expérimentation quieabencore plus indispensable I'existence
de la structure intermédiaire, plus souple, geierésente le mésocentre de calcul. En
astrophysique, un mésocentre local est en effeteideur moyen de former les chercheurs de
maniére efficace aux techniques de calcul parali@d| ou OpenMP) et de leur permettre
ainsi un portage efficace des codes sur les graattsilateurs nationaux ou les grilles
européennes pour les projets les plus exigeangst @ussi le moyen de créer une animation
autour du calcul qui permette des échanges eintlsctions sur les codes. Le mésocentre
permettra le développement en local de projetsedeerche ambitieux sur la compréhension
de I'Univers, depuis les grandes structures exgralactiques, I'évolution des galaxies,
jusqu'a l'environnement terrestre et la calibratiastronomique des échelles de temps
géologiques.

Finance

Les banques ont toujours beaucoup utilisé l'infdiquee car elles ont a traiter un grand
nombre de données, mais depuis les travaux de Biatloles et Merton sur la modélisation
des produits dérivées et les transactions bancpaesnternet, les banques, les assurances,
certains départements des grandes industries (EDPadiculier) sont devenus de gros
consommateur de calcul intensif. Le « pricing epdion sur un objet composite comme le
CAC40 pose des difficultés numériques énormes. dlgsrithmes sont principalement
stochastiques (méthodes de Monte Carlo) et lelphsate y est trés explicite de sorte que la
vitesse de calcul est plus importante que la \atekss communications entre les nceuds de
calcul. La tendance actuelle est donc de pri@lédgs tres gros clusters, voir méme les
grilles.

Environnement

Dans ce secteur, la modélisation numérique esutihindispensable pour le développement
des sciences du climat, de I'océan et de I'atmospBd#ie contribue a I'étude des processus
physiques, chimiques et biologiques fondamentadbe &fre le moyen d'intégrer et de
discuter les hypotheses. Elle se retrouve syst@usahent associée aux grands programmes
expérimentaux, dont elle permet souvent de ratiserala conduite, voire de réduire les codts.
Enfin, et c'est peut étre la sa contribution maewetest souvent le calcul intensif qui rend
possible la prévision de I'évolution des systenaarels en réponse aux interrogations et aux
enjeux de société.

Un trait majeur des recherches du secteur Enviroene est leur intégration forte dans les
grands programmes internationaux (GIEC), et natinrdu CNRS, de I'INSU, ou de 'ANR.
Ces activités s'appuient sur un fort soutien draités collaborations avec les organismes
comme Météo-France, le CEA, I'IRD, I''FREMER, le@M, I'INRA, et le CNES.
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La tendance vers une modélisation des systémegelsataccentue les possibilités de
rétroactions multidisciplinaires et multi-échell&dle se décline de facon un peu différenciée
selon trois thémes généraux:

Axe premier, I'étude de la variabilité climatiquaturelle d'échelles décennales a
millénaires, ainsi que celle des scénarios d'implect'activité humaine impliquent
d'entreprendre des simulations complexes compogalat fois les compartiments
glace-océan-atmosphére-végétation. De plus en plsiagit aussi de représenter des
espéeces chimiques nombreuses et de s'attaqueafda des grands cycles (carbone,
soufre, etc,...) et de leurs perturbations anthragsqu.a recherche climatique a
désormais pour objectif lamodélisation couplée globale dsysteme Terre"Prévoir
I'évolution future du climat et répondre aux quess posées a la société sur le
réchauffement climatique suite a l'augmentation dpz a effet de serre est
entierement dépendant de l'accés a des moyens Idel @atensif. Réduire les
incertitudes, quantifier la probabilité d’événensepkirémes, quantifier les puits de
carbone et leur possible évolution suite au chaegemu climat, étudier les impacts
sur les écosystemes et la société passe par I'angtioe de la puissance de calcul par
un facteur 1 000 par rapport aux moyens actuatscafipouvoir intégrer la complexité
du systeme, augmenter la résolution des modeldmerafla représentation de
processus clés comme les nuages ou les aérosotlisey le climat implique le
recours a une machine Pétaflopique pour les expE®e les plus poussées en
résolution et en complexité.

Seconde tendance lourde, la modélisation océanigéeessite une grande
augmentation de la résolution des modeles. Compeacdmment fonctionnent la
variabilité de l'océan, les interactions d’échelléaction des tourbillons dans le
transport de chaleur et dans les cycles biologignésessite une résolution de la
dizaine de kilomeétres et des simulations longu€s. secteur vient de connaitre des
succes importants: le modele OPA de I'IPSL estrd&ms une référence en France
mais aussi dans plusieurs pays Européens (sugougrsion fortement parallélisée qui
donne des performances élevées); le projet DRAKKABUvert la voie vers la haute
résolution; enfin, une excellente position intelm@dle est tenue en assimilation de
données avec des méthodes novatrices. Point dormoldélisation en océanographie
s'est organisée placant OPA a lamont du progranMERCATOR afin
d'accompagner le développement de I'océanograpi@atonnelle.

Enfin, ce méme besoin de trés haute résolutioreeuve dans des termes voisins
pour les simulations atmosphériques a méso-éclmllen modele non-hydrostatique
comme MESO-NH utilise plusieurs millions de poirdgsr quelques dizaines de
variables pour simuler des cas réels avec uneutimolsub-kilométrique (AMMA,
COPT...). Ces tres hautes résolutions en météorotmgiditionnent les progres pour
la prévision des phénomenes extrémes (crues, vimts). La modélisation
atmosphérique de recherche a haute résolution@ dtb@ aussi, ouvert la voie vers le
projet AROME de Météo-France pour la prévision rogikgique opérationnelle a
résolution kilométrique sur la France, dont la neseservice est prévue vers 2009.
Dans ce secteur, les progrés envisagés en chimasphérique (GMES), ainsi qu'en
modélisation des nuages et du sol, nécessitenaugmentation de la puissance de
calcul du méme facteur, avec possibilité de paeicia de grands exercices de
modélisation Européens.

Une caractéristique primordiale du calcul interdahs ce secteur est le regroupement des
chercheurs autour d'un petit nombre d'outils l@jgccommunautaires spécialisés, de taille
quasi-industrielle, par exemple les modeéles daulE@tion générale atmosphérique LMD-Z ou
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ARPEGE, le modele de circulation générale océan@Ba, et le modele atmosphérique de
meéso-echelle Méso-NH. La Figure illustre une satioh d’'un cycle de vie d’orage tropical
réalisé avec le code Méso-NH qui intégre les éqnatide la mécanique des fluides a tres
haute résolution, sub-kilométrique. Ce calculrésiisé sur les machines actuelles de 100
Tflops avec un maillage de quelques millions denfsoet une parallélisation jusqu’a 8000
processeurs. Sur cet exemple, la perspective dmaehine pétaflopique européenne
permettra de coupler les équations de la mécarnlgsdluides avec des équations de chimie
afin de considérer I'impact de la convection suthanie des oxydes d’azote atmosphériques.
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Figure 7: Simulation a haute résolution d’un oragdropical au dessus d'une fle du Pacifique
(calcul par J.-P. Chaboureau, LA/OMP, Toulouse, avele code MESO-NH)

Informatique et algorithmique pour le HPC

Il apparait de maniére claire aujourd’hui que Idet&n termes de nombre de coeurs de calcul
ainsi que I'hétérogénéité de la structure des mmashipétaflopiques seront des obstacles
majeurs a l'obtention de performances et que ledemale programmation classiquement
utilisés aujourd’hui ne conviendront plus.

Il apparait donc qu'une virtualisation forte derdhitecture globale est incontournable

puisqu’il s’agira de comprendre et surtout d'uélisdes mécanismes (trés) différents
intervenant a différents niveaux (calcul pipelireghoriel et superscalaire; multi threading et
multi coceurs massifs; exploitation de caches muNtaux et gestion hiérarchique optimisée

de la mémoire ; synchronisation d’'un grand nombeatdés concurrentes ; asynchronisme,
communications et recouvrement sur des réseaudaspi faible latence).

L'idée d’avoir une modélisation hiérarchique (plas moins générique) de l'architecture

correspondant aux divers niveaux de parallélism@oéables et a partir de laquelle des

supports d’exécution pourraient garantir de maniargonnable une certaine portabilité des
performances semble une bonne voie.

Cette virtualisation et un modéle d’exécution guasfié pourraient ainsi conduire a des

générations de code spécifiques en fonction duae] a une optimisation de code et a une
exploitation plus massive du parallélisme a graim &t aussi a des politigues génériques
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d’ordonnancement d’un grand nombre de « threadsit>en favorisant la localité des acces
mémoire. A noter qu’une instrumentation des codes mtégrée au niveau des langages de
programmation (avec une approche incrémentale idiigdtion des codes) est alors
indispensable pour aider autant que faire ce msutdmpilateurs et les supports d’exécution
pour tirer de la performance.

Des modéles de programmation hiérarchiques, enreote@ avec la virtualisation de
I'architecture et les supports d’exécution sousfas, pourraient conduire a une approche
unifiée (probablement hybride) de programmationa ge@uvant déboucher méme alors sur
une conception plus unifiée et hiérarchique desrdlgnes et des applications de grande
taille ; il va s’en dire que cela serait une dérharpour les nouveaux codes devant utiliser ces
nouvelles machines mais le probleme est entier pesir(tres) anciens codes que I'on
souhaiterait porter a moindre colt de réécriturees langages de programmation devront
donc permettre d’exprimer du parallélisme a graoyem et un maximum de parallélisme a
grain fin, 'usage systématique d'appels a des mwyde calcul et a des bibliotheques
(paralleles) spécifiques étant incontournable @wair des performances. Il s’agira donc de
trouver le bon niveau intermédiaire entre une générimportante qui conduirait & virtualiser
au maximum la complexité du hardware de ces noewetachines et la capacité laissée a
I'utilisateur d’exprimer les propriétés fines desaagorithmes pour que le compilateur et le
support d’exécution puissent mettre en ceuvre dsisgtions pertinentes.

Fusion Nucléaire

Par confinement électromagnétique : ITER

Dans la perspective du démarrage d'lter, il esldamental d'étudier la micro-turbulence ainsi
gue les sources d'instabilités macroscopiques @ssnps de tokamaks afin de comprendre,
prédire et controler ces phénomenes déléteres rdinement du plasma. L'enjeu consiste a
résoudre de maniére auto-consistante la dynamiase particules couplée aux champs
électrigue et magnétique. Les échelles temporeliespatiales tres différentes de ces deux
processus nécessitent pour l'instant le recouesia descriptions complémentaires du plasma,
les champs étant quant a eux gouvernés par lestigmpiade Maxwell: l'approche
macroscopique se fondant sur les équations de Ilgnéahydrodynamique (MHD), et
I'approche microscopique des équations cinétiqésrivant la fonction de distribution des
électrons et des ions dans un espace des phas@sriaapsix dimensions (6D) position-
vitesse. Pour cette derniere, les caractéristigessplasmas fortement magnétisés autorisent
une réduction du probléme a 5D, en opérant une nm&ysur la variable rapide. La résolution
de cette nouvelle équation dite gyrocinétique yge Boltzmann-Vlasov, reste cependant trés
gourmande en ressources numeériques. Le code ahBMSELA, qui résout un tel systeme
pour la population ionique uniquement, est dévedogp I'IRFM en collaboration avec
plusieurs universités francaises (Strasbourg, Nangix-Marseille, Nice) et d'autres
organismes de recherche (INRIA, CNRS), au travetamment du projet ANR "EGYPT".
Une simulation aux parametres typiques d'lter rsaisdes temps courts requerrait tout de
méme 1 jour si nous disposions de 100 Tflops dsspmice HPC, et de I'ordre de 100 Go de
mémoire de stockage. Rajouter la dynamique destrétesc multiplierait ces besoins
typiqguement par 60 (racine carrée du rapport dessesy au cube, soit environ 500 ans et
100 To.
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Figure 8: Simulation gyrocinétique d'un plasma (Virgine Grandgirard (CEA) avec le code Gysela)

Si la micro-turbulence limite les performancesaeéécharge, certaines instabilités MHD font
guant a elles peser des contraintes inacceptabideséléments de paroi, en termes de flux
de chaleur et de tenue mécanique des matériaugn<Cen particulier les ELMs (Edge
Localized Modes), qui constituent une des préodimms majeures de I'équipe lIter. Ces
modes se développent a des échelles temporeléed dli temps d'Alfvén (10E-7 s) au temps
de diffusion du courant, de l'ordre de la minuteremuierent également de trés grosses
puissances de calcul. Le code JOREK de MHD noraiig¢ unique en son genre, est
développé a I''RFM dans le cadre du projet ANR ABTEN collaboration avec des unités
mixtes de recherche de l'université de BordeawdueCNRS (LaBRI, IMB) et avec I'INRIA
Bordeaux Sud-Ouest.

La perspective d'une machine dédiée a ces applisaéi Julich en 2009 (d'une puissance de
100 Tflops) et d'une autre au Japon en 2012 dacesdi de I'approche élargie entre le Japon
et la Communauté européenne (projet IFERC, Intienmalt Fusion Energy Research Center)
est vitale pour toutes ces applications. Pour autare partie de la physique ne pourra étre
correctement traitée, laissant dans l'impasse desppctives de prédiction et d'un possible
contr6le, sans le développement de machines epbaseperformantes, tant du point de vue
de la puissance de calcul que de la mémoire dibjsopar processeur.

Fusion par confinement inertiel

Le laser Mega Joule au CEA/CESTA ainsi que quelqué®s installations dans le monde,
permettent d’observer une fusion nucléaire produaireun meélange de deutérium et de tritium
chauffé a plusieurs milliers de degrés par un &isade lasers intenses.

Contrairement a la fusion magnétique qui fonctiorere régime continu, la
récupération de I'énergie d’'une FCI fait appel & geocessus impulsionnels de durée de vie
tres courte : une sphére de deutérium de cenbmide rayon a la température cent mille
million de degrés restera confinée pendant trpitie seconde. Si les conditions pour que se
réalisent les réactions thermonucléaires étaiétmlement réunies, au-dela de cette durée, on
admet que le milieu est trop détendu pour que habostion se poursuive ; il faut donc
répéter le processus périodiqguement. Obtenir bambre capable de résister a de tels chocs
thermiques et nucléaires et récupérer la chalent sotant de défis technologiques pour
lesquels la simulation sera une aide précieuse.

Actuellement la simulation de la phase initialdaleéaction est possible, ce qui
permet d’optimiser les éclairages lasers par exempl
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Les domaines émergents

Il est bien sar difficile de prévoir les nouvellgsplications du calcul intensif, mais signalons

au moins deux nouvelles applications :

- Les nouveaux protocoles de communications pournatg@euvent étre testés en simulant
la toile et ses requétes sur un superordinateur.

- Une modélisation du fonctionnement du cerveau (tgep blue brair) est a | étude a
'EPFL par exemple en simulant directement un néskaneurones avec cent millions de
synapses, chacun étant muni d’'un modele de trasgmisimplifie.

4 La pyramide des moyens de calcul

Les moyens de calcul pour la simulation vont detktion de travail jusqu’aux plus gros
ordinateurs ou grilles de calcul. Si on range tlmssordinateurs en 5 classes en fonction,
disons, de leur puissance, on obtient ce qui estramément appelé la « pyramide des
moyens de calcul ». Pour la France et 'Europg dehne, de haut en bas de la pyramide :

- TierO : Les machines européennes du projet PRACE

- Tierl : Les super ordinateurs nationaux financés par GERINES, CCRT, IDRIS)

et les grilles

- Tier2 : Les ordinateurs des méso-centres régionauxaawio

- Tier3 : Les clusters des équipes

- Tier4 : les ordinateurs personnels.

b Centre européen

Centres nationaux

Méso-centres

Laboratoires...

Le calcul intensif s’effectue principalement sws feachines du TierO et du Tierl, toutefois
pour une utilisation optimale de ces moyens il fug le Tier2 soit bien structuré afin que
seuls les utilisateurs formés au parallélisme téisent et pour des taches non réalisables sur
les autres machines.

Ainsi avant de présenter les problemes spécifiquessuper ordinateurs TierO et Tierl disons
guelgues mots des autres moyens et des grillealdd.c

4.1 Les machines des mésocentres

Les mésocentres sont des centres de calcul hébergaaou plusieurs calculateurs de
puissance intermédiaire entre des ordinateurs lferdtoire et les machines nationales. lls
sont généralement situés dans des campus uniwesitet servent la communauté
scientifique locale. Ces machines sont souventrandg partie financées par les régions
(CPER par exemple).
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Le réle des mésocentres est primordial car ils paant aux chercheurs de mettre au point
leurs codes de calcul avant de les soumettre @argrands centres. L’acces aux machines est
par nature beaucoup plus souple et aisé que dacsidres nationaux. Les mésocentres étant
souvent situés dans les universités, ils sont en privilégié pour I'apprentissage et la
formation des étudiants et des jeunes chercheursegant amenés a utiliser plus tard les
supercalculateurs. Enfin, ils fournissent une m@nse de calcul d’appoint permettant de
traiter ou d'affiner les résultats issus des grandeachines et peuvent de part leur
environnement scientifique permettre d’attirer B&4E vers le calcul intensif.

Bien que l'existence de mésocentres soit sans stente élément structurant de la recherche
régionale, il serait important de mettre en placemeécanisme permettant de coordonner
I'action des mésocentres au niveau national denfagoptimiser les ressources et surtout a les
mettre en cohérence avec la politique de développedes supercalculateurs. Cette action va
étre menée par la CPU (Conférence des Présiddntsversités) en relation avec GENCI.

Voir I'état des lieux des structures de type mésoies en France réalisé par le Groupe
Calcul (février 2008)http://calcul.math.cnrs.fr/spip.php?article14

4.2 Les grilles de calcul

Les grilles de calcul sont des structures de catde stockage distribuées qui permettent de
mettre en commun des ressources informatiquesogétiées. En Europe, les grilles de calcul
sont souvent liées au projet Européen multidistgite EGEE20 (Enabling Grid for E-
sciencE). Les architectures de grilles, en plusrdssources informatiques, fournissent une
couche de logiciels pour les accéder (intergicialeli qu'une structure opérationnelle plus
ou moins développée, qui garantit la bonne coofidinaet le bon fonctionnement de
l'ensemble. Les grilles de calcul ne sont en ppacipas une alternative pour les
supercalculateurs qui nécessitent des réseaus dailides latences. Par contre, elles offrent
une solution efficace pour le stockage, la distidruet la mise a disposition des données
issues des grandes simulations. Les moyens dd dalsunceuds de grille sont également bien
adaptés pour assurer les post-traitements qui o@étee appliqués sur ces données.

La physique des hautes énergies qui, avec la miseute prochaine du LHC, doit faire face a
des masses de données considérables (15 Poctetsiaployé une grille de calcul mondiale
(LHC Computing Grid ou LCG) basée en Europe suntdiigiciel fournit par EGEE. Cette
grille est maintenant opérationnelle.

Le projet européen EGEE arrive au terme de sdaé&méephase en 2010, d'ici Ia une structure
pérenne devrait se mettre en place au niveau eemofiiropean Grid Initiative ou EGI) en
s’appuyant sur des grilles nationales (NationatiGmitiative ou NGI). La phase préparatoire
d’EGI est actuellement financée par I'Europe (E@EI@n Study).

Parallélement a ces grilles dites de productioexiste des grilles de recherche destinées a
mettre au point les logiciels et les architectudes grilles de production de demain. En
France, le projet Grid5000 qui interconnecte p®$@00 processeurs répartis dans différents
sites, fédére I'essentiel des recherches sur ibssgr

En 2008, le CNRS a créé I'Institut des Grilles dNRS qui rassemble les communautés
CNRS travaillant sur les grilles de productionext grilles de recherche. L'idée force, étant de
rapprocher les équipes et d’établir des passerefigse production et recherche. Le Ministere
a confié a I'Institut des Grilles du CNRS la taaleeréaliser une prospective nationale sur les
grilles de production, celle-ci devrait se con@@tipar la publication d'un livre blanc d’ici a

20 http://www.eu-egee.org/
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la fin de I'année 2008. Une prospective similaist menée par la structure ALADDIN21
(successeur de Grid5000) pour les grilles de rebieer

Les communautés des supercalculateurs et dessgidlgproduction sont assez disjointes. Vu
la complémentarité des approches et en particldieiait que les grilles de production
pourraient offrir une solution viable au problémesdnasses de données produites par les
grandes simulations, il est important de faire @mesqu’un rapprochement s’opere.

—+

Faciliter le rapprochement de communautés « grillesde calcul et données » €
« supercalculateurs », notamment au niveau des aeds de recherche, de PRACE, de
initiatives nationales de grilles, et de I'organis@on des bases de données.

[72)

4.3 Les diverses architectures de machine

Les limitations physiques de la technologie desiwemducteurs, échauffement des circuits,
effets quantiques dans des circuits excessivenmestfont que I'accroissement de la vitesse
des micro-processeurs par l'augmentation de leégugnce ou la miniaturisation s’est
fortement ralenti.

Le seul moyen d’augmenter a la fois la vitesse aleut et la taille globale de la mémoire
consiste a construire des architectures « parsliglec’est-a-dire des machines dans
lesquelles, les processeurs, les mémoires et,ggludralement les unités fonctionnelles, sont
dupliguées, au sein d’'un systeme capable de les flanctionner simultanément pour une
méme application. C’est ainsi que les micro-progess courants sont aujourd’hui « multi-
coeurs » et que l'augmentation de la puissance is@daormais par la multiplication des
ceeurs, la frequence restant pratiquement constante.

Dans le principe, multiplier les unités arithmégguou les processeurs afin de pouvoir réaliser
simultanément plusieurs calculs, parait simple. e@dpnt, le vrai probleme, au niveau
matériel, consiste a alimenter les différentes @snidvec les données nécessaires pour le
calcul, données qui viennent de la mémoire du BystéPour des raisons évidentes cette
mémoire ne peut pas étre monolithique : pour qu'omnoire unique puisse alimenter de
maniere satisfaisante un grand nombre de processédaudrait qu’elle fonctionne a une
fréquence plus élevée que chacun d’eux. Qui plypks une unité mémoire est grosse, plus
le temps d’acces a une donnée quelconque est &eaade taille et vitesse élevée sont des
contraintes incompatibles.

L’architecture de la mémoire est donc la caractiégise essentielle d’'un systeme paralléle.
Pour des nombres modérés de processeurs, uneosolunsiste a disposer de petites
mémoires rapides, les « caches », qui serventrdpaias de stockage prés des processeurs.
Des mécanismes matériels optimisés permettent ahsférer les données de la mémoire
centrale vers les différents caches par paquets. e le systeme fonctionne bien, il faut
gue chacun des caches ne sollicite pas constamaner@moire centrale. Ce qui signifie que
le logiciel doit étre concu de maniere a assurer lonne localisation temporelle et spatiale
des données : c'est-a-dire qu'il permette de famgailler les différents processeurs sur des
paquets de données suffisamment petits pour powdsinler dans leur cache, et qu’il réalise
des opérations successives sur les mémes donngespri que chaque processeur ne
demande pas constamment de nouvelles données.

21 https://www.qrid5000. fr/mediawiki/index.php/Grid50®iome
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De tels systemes sont qualifiés de machinesr&moire partagée, puisqu’elles disposent
d’'une mémoire centrale a laquelle tous les processpeuvent accéder de maniere égale,
d’ou I'appellation de EMP » (Symmetric multi-processor).

L’inconvénient de cette approche est qu'elle n’pas extensible : elle ne permet pas
d’augmenter indéfiniment le nombre de processquisgue I'accés a la mémoire centrale
constitue un goulet d’étranglement du systeme.

Le concept de machine anémoire distribuée permet de lever cette limite a I'extensibilité.

Il consiste a relier des processeurs ou des grodpeprocesseurs, et en particulier des
systemes SMP, par un réseau d’interconnexion, gorigoiant la mémoire globale commune.
Ces architectures permettent de mettre en ceuvreedegrands nombres de processeurs,
jusqu'a plusieurs dizaines de milliers dans les gos systemes, en utilisant qui plus est des
technologies standard, au niveau des nceuds et,u@nsoindre mesure, des réseaux, de
sorte que le rapport entre leur co(t et leur puissaeste compétitif.

Qui plus est, le concept permet de réaliser detemgs départementaux puissants, en
interconnectant des stations de travail a I'aideédeaux bon marché de type Ethernet. Ces
systemes a base de « grappes » de machines standaeppelés gusters» en anglais.

On les classe généralement en deux catégoriesietidio de leurs composants :

- Les clusters SMP a nceuds fins (ou thin nodes):oo¢ des clusters basés sur des
composants standards avec de 4 a 8 coceurs par dee8da 32 Go de mémoire et
interconnectés  par des réseaux Gigabit Ethernet  dofiniband.

A titre d’exemple on peut citer en France la mael8Gl ICE 8200 Jade du CINES
installée en juin 2008 ou I'extension du systemd_Bldui sera installée au CCRT en
20009.

- Les clusters SMP a nceuds larges (ou fat nodesjoedes clusters basés sur des
composants spécifiqgues au HPC avec de 4 a 64 gaunseud de calcul, jusqu’a 512
Go de mémoire a haut débit et des réseaux a haiutdié@terconnexion (Infiniband
ou propriétaires). A titre d’exemple on peut ckarFrance la solution BULL Itanium2
Platine installée au CCRT ou la machine IBM Powéagas installée a I'IDRIS en
octobre 2008.

Une troisieme catégorie didPP (massively parallel processors) est une sous aatedes
deux précédentes et se caractérise par des supetetdts composes de plusieurs dizaines de
milliers de processeurs interconnectés par 1 aquitssréseaux d’interconnexion, utilisant des
systemes d’exploitation optimisés ou spécifiquegxiste deux systemes MPP actuellement
celui fourni par IBM (le Blue Gene/P qui équipe paemple I'IDRIS) et le CRAY XT5 qui
equipe ORNL la machine académique la plus puissaitesllement.

Mais les calculateurs a mémoire distribuée impliquae conception totalement nouvelle du
logiciel, en ne définissant pas seulement destsies de données et des méthodes de calcul
opérant sur ces structures, mais en organisarglicaton comme un ensemble de taches qui
communiquent entre elles mais qui ont chacune ede et ses données propres. Le type de
programmation associé a ce modeéle s'appelle « anogation par échanges de message ».
Ce terme indique que les transferts de données @artaches doivent étre explicitement
programmés dans les codes de calcul, a l'aide diothieques de fonctions d’échanges
comme MPI », (Message Passing Interface) ; c’est un modejgragrammation diiiMD
(multiple instruction multiple data).

Les clusters SMP hétérogénes utilisent depuis peundeuds de calcul composite formés de
microprocesseurs standards couplés a un ou plas@aélérateurs comme les GPGPU

39



Comité Stratégique du Calcul Intensif Rapport 2008

(general purpose graphic processor unit), des pseces CELL, des FPGA ou des
accélérateurs tels que ceux congus par Clearspgediendance a I'horizon 2010 visera a
intégrer au sein des processeurs ces accélérataurae le promet le projet Larrabee de Intel
ou le projet Fusion d’AMD.

5 Les infrastructures

Tout chercheur appartenant a la communauté séprdihationale peut, sous le couvert de
son laboratoire, faire une demande de ressouraesesunachines hébergées au CCRT,
CINES et IDRIS, grace a I'application en ligne « RI& (www.edari.f) ou il expose l'intérét
scientifique de son projet et les moyens nécessgiaur le réaliser. Des Comités
Thématiques d’experts nationaux examinent les ddewmet proposent les attributions de
ressources pour les projets sélectionnés, suremtexcellence scientifique. Ce mécanisme
sous la responsabilité de GENCI est commun defl@i8 2ux centres nationaux.

Nous insistons dans ce rapport sur la partie la phsible, c’est-a-dire linfrastructure
matérielle des centres. Mais il est important dgpeter que chacun des centres assure
également un support, a la fois informatique, etgmm applicatif, pour ses utilisateurs. |l
assure également une mission de formation aux itpods du calcul intensif, en organisant
des séminaires et des formations thématiques. @Gssoms impliquent I'existence d’équipes
formées et compétentes. Ces équipes sont le plugesbtres appréciees des utilisateurs.
Enfin, signalons I'existence, dans chaque centtegy domité des utilisateurs, qui représente
ces derniers aupres des instances du centre.

5.1 LeCCRT

Le Centre de Calcul Recherche et Technologie (CGRTune des composantes du complexe
de calcul scientifique du CEA localisé sur le sleeBruyéeres-le-ChateCgentre DAM-lle de
France.

Il a été ouvert en production fin 2003 pour répenanx besoins du CEA et de ses partenaires
en matiére de grandes simulations numériques etifar les échanges et les collaborations
scientifiques, dans un contexte ou l'acces a lausition numeérique haute performance est
devenu un des enjeux stratégiques de la comptditilds entreprises et des organismes de
recherche.

De la recherche a l'industrie, les simulations nriquies réalisées grace au CCRT touchent
ainsi des domaines tres diversifiés : aéronautisiiieté des réacteurs nucléaires, évolution du
climat, naissance des galaxies, comportement d&&ima, génomique, traitement d'images
meédicales etc..

Le CCRT est I'un des rares centres de calcul eermpé&uverts a des partenariats entre la
recherche et I'industrie. Ses partenaires sontuadioui :

+ Les poles du CEA : Direction de I'Energie Nucléailirection des Sciences du
Vivant, Direction des Sciences de la Matiere, etDimection des Applications
Militaires

 GENCI : Grand Equipement National pour le Calctéihsif

* des industriels : EDF, Snecma, Turbomeca, Techspace EADS/Astrium

» des centres de recherche : Onera, Cerfacs.
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Figure 9: la machine BuII, Novascale « Platine » d(ICRT

L’organisation

Le CCRT s’appuie sur deux instances de pilotage :
* le comité de pilotage qui prend les décisions btaigs et stratégiques, valide
l'arrivée de nouveaux partenaires et arbitre ledudions techniques
* le comité utilisateur qui recense les besoins satiéurs, propose les évolutions
techniques, définit la politique d’exploitation
La maitrise d’ceuvre du CCRT a été confiée au dépemt des Sciences de la simulation et
de I'information (DSSI) du centre DAM-ile de France
Les services d’exploitation, d’administration, sb&tance aux utilisateurs et de support aux
développements applicatifs sont assurés par dedapages sous contrat, pilotés par des
responsables CEA. L’expertise et la veille techgmgjoe dans le domaine du HPC sont
réalisées par des équipes CEA du DSSI mutualisé&esl@ centre de calcul Défense.

Une offre diversifiée de calculateurs

Le CCRT est équipé de différentes architecturesatdialateurs, paralléles et vectoriels, afin
de répondre aux besoins de ses 1500 utilisateurs.

Sa puissance de calcul créte est aujourd’hui dEfl6@s, avec :

. Un calculateur massivement parallele (Bull), a ldsaceuds Novascale 3045
(processeur Intel/ltanium) interconnectés par geaa Infiniband, d’'une puissance de
calcul créte de 48 Tflops ;

. Un calculateur vectoriel (NEC), constitué de 8 neeB¥8-R, d’'une puissance de calcul
créte de 2 Tflops ;

Les résultats obtenus a partir de ces calculateewsent étre hébergés sur un systeme de
stockage. Ce dernier, fourni par la société SGhpate d’'un premier niveau de 1 pétaottets
sur disques et d'un deuxieme niveau sur cartough&sotique SUN-STK) permettant
'archivage de 5 pétaoctets de données.
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Fin 2008, un cluster de dépouillement viendra céteplces moyens de calculs pour fournir
aux utilisateurs un environnement de traitemenfplycgue et de visualisation de leurs
données.

Les évolutions 2009

Grace au financement de GENCI, le CCRT va poudaliser début 2009 une extension de
ses moyens de calculs actuels et mettre a la digpodes utilisateurs du monde de la
recherche, un des premiers systemes paralleleglbghnstallés en Europe.
Ce dernier disposera de 1068 nceuds de calculsaljétes a base de la nouvelle génération
de processeurs Intel Xeon/Nehalem, dont certaimmséquipés d’accélérateurs de type GPU
(Graphics Processing Unit). Ces derniers processhsposent d’'une architecture
initialement développée pour le traitement grapdigusont fournis par la société Nvidia.
Cette machine hybride d’'une puissance agrégéeededer300 Tflops a été congue par BULL
et sera administrée comme une extension du cadcunlBIULL déja en service depuis juin
2007.
Les objectifs recherchés avec ce nouveau concegldelateur sont :
- Favoriser 'émergence de nouvelles applicationghéant du couple CPU-GPU
- Etendre le champ du calcul scientifique & de ndeselpplications, notamment dans
le domaine du traitement des données
- Préparer l'avenir de l'utilisation de processewrptlis en plus paralleles dont les
GPU pourraient étre les précurseurs

Trois nouveaux nceuds NEC-SX9 viendront début 2008pbéter le systéeme vectoriel pour
répondre aux besoins de la communauté de la cliogigodans le cadre du prochain
programme du GIEC.

Formation, colloques scientifiques et technologique S

Afin de maintenir une dynamique d’échanges entsgagtenaires, le CCRT organise des
journées annuelles consacrées a des exposéstetitisarésentant leurs résultats scientifiques
et des workshops technologiques autour de thénestigctuelles (accélérateurs type GPU ou
cell, optimisation de la consommation d’énergigjueaux algorithmes de

programmation...).

Des formations sont périodiguement organisées peumettre aux utilisateurs de tirer
pleinement parti des architectures mises en ceuvie £CRT. Cela concerne la
programmation parallele (MPI, OpenMP...) mais aussittchnologies utilisées par les
futures machines comme I'environnement Cuda, dabgektif de préparer I'évolution des
codes utilisateurs en avance de phase par rappomstallations des calculateurs.

Un avenir européen

Dans les prochaines années, le CCRT évoluera audaes infrastructures prévues pour
accueillir un Tres Grand centre de Calcul (TGCQ)lanté a Bruyeres-le-Chatel.

Avec le pble de compétence en calcul haute perfocmaer@tecet ses 50 partenaires issus
du monde de la recherche, de l'industrie et desBggnement, 'ensemble constituera une
technopole d’envergure européenne
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5.2 Le CINES

Le CINES (Centre Informatique National de 'Ensaigrent Supérieur) est un Etablissement
Public a caractére Administratif national placé ssda tutelle du Ministére chargé de
'Enseignement Supérieur et de la Recherche. LeESINropose des moyens exceptionaels
'ensemble de la communauté scientifiglams les domaines suivants :

- Le calcul numérique intensif,

- L’archivage pérenne de documents électroniques,

Calcul intensif

Dans ce cadre le CINES héberge des équipementsirte gont le supercalculateur acquis en
2008 par GENCI (Grand Equipement National pour ¢&c@ Intensif) qui figure a ce jour
parmi les premiéres machines européenneS"{Idondiale et 2" en Europe au dernier
classement du top500 en novembre 2008)

Un supercalculateur de niveau mondial : 147 Tflops

Résultat d’'une procédure de dialogue compétitif @é@epar GENCI, un supercalculateur
paralleleSGI ICE 8200 EX, concu par la société Silicon Graphics Inc. ebehge au CINES
depuis juillet 2008. D’une puissance créte de 1A3p§ ce systeme nommé Jade, a base de
nceuds de calcul a mémoire partagée interconneataspéseau InfiniBand, est composé de
12 288 cceurs Intel Xeon™ a 3 GHz dotés chacun de 4 Gmélmoire. Une capacité de
stockage local de 500 To permet d'effectuer degsacapides (15 Go/s) aux données gérees
par le systéme de fichier paralléle « Lustre ».

Figure 10: la machine SGI Altix « Jade » du CINES

Lors de l'inauguration de la machine Jade le O5endwe 2008 (en présence de V. Pecresse
Ministre de I'Enseignement supérieur et de la Rextted un colloque a permis de présenter
les travaux menés par les scientifiques dans leecdal9 grands defis applicatifs.

Ces défis issus de domaines scientifiques tregevdphysique des plasmas, prédiction des
tremblements de terre, climatologie, combustionJveties énergies, ...) ont permis aux
chercheurs de réaliser a I'aide de simulationspfusieurs milliers de coeurs de réaliser des
avancees scientifiques de premier ordre qui pataioes sont des premiéres mondiales.

Une description plus complete des grands défitegetésultats obtenus) est disponible sur le
site web de GENGY :

23 http://www.genci.fr/spip.php?article31&lang=en
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A c6té de cet équipement de grande envergure I&ESIpropose différentes ressources de
calcul complémentaires de moindre envergure mdip@unettent a travers des technologies
différentes d’adresser une grande variété de prudde Les différentes plates-formes
disponibles sont équipées des logiciels de basapiateurs, bibliothéques mathématiques,
outils de parallélisation, etc.) et de logicielsédfigues aux différentes disciplines
scientifiques en fonction des besoins exprimés tesslemandes des laboratoires. Tous ces
outils sont choisis pour tirer les meilleures perfances des calculateurs.

Dans le cadre d'une collaboration de R&D entre BUet GENCI 6 nceuds hybrides
BULL/nVIDIA ont été installés au CINES fin 2008sipermettront aux scientifiques francais
en attendant l'installation du systeme hybride &IRT de tester et porter leurs applications
sur ce type de plateformes.

Des outils de programmation pour les GPU (plus Bmp’utilisation que CUDA) comme
ceux de la jeune pousse CAPS Entreprise seronhg@reement installés par GENCI sur ce
prototype. lls permettront ainsi la promotion déesociété par des retours d’expérience des
utilisateurs.

Archivage pérenne et hébergement

L’archivage pérenne a pour but de permettreoiaservation a long terme de l'information
numérique, et en particulier de s’affranchir de I'obsolesoemes supports physiques et de
leurs défauts, ainsi que de I'évolution constargs fbrmats et standards logiciels. C’est un
élément essentiel de toute politigue de dématsaitdhin et de numérisation des informations,
gu’elles soient scientifiques, culturelles ou adstnatives.

En 2004, le MENESR a confié au CINES la missiorsstaer I'archivage pérenne des théses
électronique¥” ainsi que des revues numérisées en Sciences HesngtirSociales du portail
Persé®& Ces projets ont amené le CINES & concevoir puigeire en ceuvre une solution
générique d’archivage pour les documents numérjcagselée Plateforme d’Archivage au
CINES (PAC), concgu sur le modele proposé par laedSO 14721 (OAIS).

Le TGE Adonis qui travaille a une solution mutuédisd’acces et de conservation a long
terme des documents en Sciences Humaines et Spcilesélectionné le CINES en
collaboration avec le Centre de Calcul de I'IN2RBirpI'archivage des données orales du
CRDO (Centre de Recherche pour les Données Orales).

Enfin le CINES collabore avec le CCSD (Centre daupocumentation Scientifique Directe)
pour mettre en ceuvre l'archivage pérenne des dauismversés dans les archives ouvertes
HAL et avec le CERIMES pour l'archivage des donneie€os du consortium de chaines
numeriques CANAL _U Http://www.canal-u.fy.

L'expérience du CINES dans l'exploitation des eomitements informatiques et la
mutualisation de ses infrastructures permettentadiaillir dans les salles machines les
serveurs stratégiques de partenaires. Ainsi le GIMEberge une partie du « cluster » de
calcul de I'IN2P3, I'ensemble des serveurs de I'ABEt de PERSEE, les machines de
I'ISSN, les serveurs de Canal-U, le nceud régioeeMlRTER, etc..

24Arrété du 7 ao(t 2006 relatif aux modalités de dégé signalement, de reproduction, de
diffusion et de conservation des théses ou deauraprésentés en soutenance en vue d’'un
doctorat

25 Convention tripartite DGES/SDBIS, Université LyPnCINES
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5.3 L’IDRIS

L'IDRIS (Institut du développement et des ressaurmeinformatique Scientifique), fondé en
novembre 1993, est le centre majeur du CNRS poealtil numérique intensif de tres haute
performance. A la fois centre de ressources inftiques et pdle de compétences en calcul
intensif de haute performance, I'IlDRIS est une &Ritopre de Service du CNRS, & vocation
pluridisciplinaire, placée sous la tutelle du Déparent ST2l. Les modalités de
fonctionnement de I'IDRIS sont trés proches de eseldes trés grands équipements
scientifiques.

Pour le fonctionnement de l'unité, la direction't2RIS est en relation avec :

- Une instance de gestion scientifique des ressouleeSonseil Scientifique, constitué
essentiellement par les présidents des comitésatiunes qui évaluent les demandes
des ressources informatiques sur les centres matiorLe Conseil Scientifique de
'IDRIS est maintenant fusionné dans un Conseile®ifique commun aux trois
centres nationaux (IDRIS, CINES, CCRT).

- Une instance de contréle de qualité des servie€omité des Utilisateurs.

L’'IDRIS gére chaque année environ 420 projets sifignes émanant de plus de 200
laboratoires de recherches clients. Environ 1&@nsfiques sont des utilisateurs assidus de
ses infrastructures de calcul de haute performance.

L’environnement de calcul de I'DRIS

L’IDRIS met a la disposition de ses utilisateursanvironnement diversifié d’architectures
de calcul numérique intensif, accompagné de tazisdevices nécessaires a la production de
données : systéeme de stockage, frontale, servieegrdl et de post-traitement numérique,
frontale de post-traitement graphique. L’environeemde calcul de I'IDRIS est structuré
autour d’'un réseau a trés haut débit qui connexdedifférentes machines de calcul et les
serveurs de gestion, post-traitement et visuatisates données :

Les plates-formes de calcul intensif sous-traitanok serveurs spécialisées toutes les
opérations de gestion, préparation et post-traitérdes données qui précédent et qui suivent
les simulations elles mémes.

Figure 11: La machine IBM Blue-Gene/P « Babel » dADRIS
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Le calcul scalaire : le systeme couplé BlueGene/RPewer6

La nature et le profil des programmes informatiqn@s en ceuvre par les grands défis
scientifiques dépendent naturellement de la diseipet du probléme ciblé. La nécessité de
soutenir un trés large spectre de projets de rebbed’avant-garde a conduit le CNRS a
choisir une architecture scalaire polyvalente éétogene, résultant de I'intégration de deux
architectures d’ordinateurs différentes mais comgiétaires :

- Une architecture massivement parallele appelée MPRysteme BlueGene/&une
puissance nominale de 139 Téraflopslaptée aux applications pouvant bénéficier d’'un
niveau de parallélisme « extréme ». Elle est dgptarisée pour ce type d’'application par
exemple par la mise en ceuvre d’'un réseau d’inteexian entre processeurs (utilisé pour
eéchanger des informations entre les unités de Igapmuvant soutenir sans faiblir des
communications engageant des dizaines de milleprocesseurs simultanément. Le systeme
BlueGene/P est destiné a entrainer la communauté scientifiqationale dans le
développement, déploiement et exploitation des icgpdns a fort parallélisme massif
s’exécutant sur des milliers, voire des dizainesndkers de processeurs. Cette évolution est
incontournable pour accéder a des niveaux de pesafoce au-dela du Pétaflop, nécessaires
pour les grands défis scientifiques actuels.

- Une architecture plus généraliste appelée SMP ytesne Power6j’'une puissance
nominale de 68 Térafloppour les applications a parallélisme modéré, detgprocesseurs
trés puissants, Cette plate-forme permet a desmdiee de 32 processeurs de calcul de
partager une tres grosse mémoire. Le systéme |IBMefoest destiné au support des
applications existantes aujourd’hui a I'lDRIS, démplus grande partie posséde un niveau de
parallélisme intermédiaire a gros grain (typiquetmsiexécutant sur des petites centaines de
processeurs) ou bien utilise un modeéle de prograimmmparalléle a mémoire partagée. Cette
composante est au mois 10 fois plus performantd’gueienne plate-forme Power4 qui vient
d’étre retirée du service.

L’image unique du systemgintégration des deux plates-formes citées cisdesn une seule
plate-forme de calcul a image unique pour les sfigmes qui lui confieront leurs
simulations numérigues se fait par un systeme awgefis global GPFS (Global Parallel File
System) qui permet le partage des fichiers engreéeix plates-formes.

Le supercalculateur vectoriel NEC SX8

Ce systeme est un cluster de dix nceuds de caladue nceud comportant huit processeurs
vectoriels trés performants — d’'une puissance alétd6 gigaflops par processeur — et 64
Gigaoctets de mémoire partagée par les procesdaurseud. L'objectif de cette plate-forme
est le support aux applications qui bénéficienttrditement vectoriel. Il y a chaque année
environ 160 projets scientifiques qui utilisenttegdlate-forme.

Des serveurs spécialisés complétent I'offre mdtérie

- un serveur de visualisation (supercalculateur gopehSGIl a base de processeurs
spécialisés, couplé a un ensemble logiciel de dépaffichage),

- un systeme de stockage (Origin 2000 SGI de fichteraportant une capacité de
stockage sur disques de 30 Téraoctets servantedtigtliaire a trois robots de
stockage pouvant accueillir jusqu’'a 1 Petaoctetsassettes).

- Une «frontale » (en cours de remplacement, pounditre a niveau des nouveaux
calculateurs) permet aux utilisateurs de I'IDRISftEctuer des pré et post-traitements
numeériques sur leurs données et également de prédfexécution de codes de calculs
sur les architectures vectorielles et scalairdd0RIS.
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5.4 La situation internationale

5.4.1 Les principaux centres aux Etats-Unis

Les grands centres de calcul pour la recherchétats-Unis sont administrés principalement
par le DoE (Dept of Energy) et la NSF (Nationalédce Foundation).

Los Alamos

La plus grosse machine du DoE est a Los Alamoast ¢4 Roadrunner dont nous avons parlé
plus haut, le premier super ordinateur ayant dépagsétaflops en juin 2008.

Roadrunner connecte 6,562 dual-core AMD Opteroni@scainsi que 12,240 Cell chips avec
un total de 98 terabytes de mémoire. Il est endificile d’optimiser un programme sur
une telle machine de sorte qu’il n’est prévu detgrofu’'un nombre restreint d’applications.
Les activités du laboratoire sont principalementrpgdes objectifs militaires, mais un grand
nombre d’autres sujets sont aussi abordeés telteguezoulements dans les milieux poreux, la
propagation des ondes etc. Certains des logiaelsdans le domaine public.

Lawrence Livermore National Lab

La deuxiéme machine est aussi dans un laboratoif@od. Il s’agit d’'une IBM blue-gene/P
d’'une puissance de 487 Tflops-Linpack. La machifa®&496 nceuds de calcul.

Le laboratoire a des missions scientifigues voside celles de Los Alamos mais sa
particularité est d’avoir une équipe qui dévelomgles outils pour faciliter 'utilisation des
machines ultra-paralléles ; citons en particuliee bibliotheque pour les solveurs multigrilles
capable de passer a I'échelle jusqu'a 100.000 cceurs

Lawrence Berkeley National Lab

Au NERSC, le troisieme laboratoire du DoE posséaterachine CRAY XT4 de 38,640
cceurs avec une puissance de pointe de 357 Tflagdupart des domaines du HPC sont
couverts par le LBNL, qui, par ailleurs, s’estdlité par sa collaboration avec I'université de
Californie de Berkeley et le langage de programonatiPC.

OakRidge National Lab (ORNL)

Les missions du centre de calcul sont de metteedidsposition des chercheurs des machines
expérimentales et de collaborer avec les universitéles industries pour une meilleure
utilisation du calcul scientifique. Jusqu’a I'ét@0B, ORNL disposait d'un CRAY XT4 a base
de processeur AMD Opteron quadricoeurs a 2.1 Gldmtapurné Linpack a 300 Tflops.

ORNL vient de mettre en service un CRAY XT5 (Jaguarbase de processeurs AMD
Barcelona quadricoeurs 2.3 Ghz maintenant classseeonde position du top500 avec une
performance de 1.05 PF sur un Linpack. Cette maathtine capacité créte de 1.6 PF a déja
déemontré des performances de plus d’1PF soutenuedes codes d’applications réalistes,
dont certains ayant recemment gagné le prix GoiBlelh (décerné chaque année lors de
SuperComputing pour recompenser les codes utilimamiieux le parallélisme) dans des
domaines comme la géophysique, la simulation dasnms, la physique des matériaux, la
simulation du climat, la combustion ...

Jaguar est depuis novembre 2008 le superordindeplus performant pour la recherche
académique.
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Argonne National Lab

Les missions d’ANL sont de conduire des recheratresphysique, pour les sciences de
'environnement et de la santé, sur des prograngquemtéresse le DoE, en particulier tout ce
qui touché a I'énergie. La machine la plus grassteune IBM Blue-Gene/P de 450 Tflops
Linpack. Le laboratoire est aussi trés connu gegrcontributions aux logiciels libres pour le
HPC, comme la bibliothéque PetSc.

Texas Advanced Computing Center

Le TACC possede une machine SUN microsysteme a dmstunblade utilisant des AMP
Opteron comme Oakridge. C’est la plus grosse mactie la NSF avec 62,976 nceuds, 123
Tbytes de mémoire et capable de 570 Tflops Linpack.

Pittsburg Supercomputing Center

Le PSC est un des grands centres du NSF, tresqumépltlans la grille de calcul Teragrid.
Parmi les thémes de recherche le PSC est impliqares da recherche de nouveaux
médicaments, la simulation des écoulements sanglesstremblements de terre et les
evenements climatiques extrémes. Il est questigéguiper le PSC d'une machine
pétaflopique dans un avenir proche.

University of lllinois et NCSA

Le National Center for Supercomputing Applicatiorest un des grands acteurs du calcul
intensif aux Etats-Unis. Méme s'il ne brille pagustiement par la taille des machines sur le
centre (Dell PowerEdge de 85 Tflops max, mais awiadows server), il est prévu
d’installer, en partenariat avec IBM, en 2011, umechine capable du Pflops soutenu (donc
au moins dix fois plus en Linpack de pointe). L8R\ Microsoft (et I'INRIA) mise sur ce
centre de recherche pour le développement d’oatiVeaux, logiciel et matériel.

5.4.2 Europe

Allemagne

La position de I'Allemagne pour le calcul scierjife a été fortement renforcée par les
opérations suivantes :

Les 3 centres nationaux en calcul intensif, Jul@harching et Stuttgart ont unis leurs forces
pour donner naissance au Gauss Centre for SupeatoigGCS).

Cette alliance entre le Forschung Zentrum J{(ZJ), le Leibniz Rechen ZentruhRZ) a
Garching, et le Hochst Leistungs Rechen Zentrunttgai (HLRS) a produit 'une des plus
grandes infrastructures d’Europe pour le calcuénsif.Le GCS est une structure virtuelle
basée sur un accord entre le ministere fédéral [Education et la recherche (BMBF) et les
ministéres de la recherche des états du Baden-&khbérg, de la Baviére et du Nordrhein-
Westfalen depuis Juillet 2006.

Le GCS a aussi pour objectif de donner a I'Alleneagous les atouts pour qu’elle puisse
avoir un réle de leader dans le future écosystemdgropéen pour le calcul intensif et
particulierement vis a vis du 7éeme PCRD ou la Cossion Européenne a donné des
directives pour la construction d'infrastructuretgiopiques a I'échelle européenne en
2009/2010. Une coopération des centres nationaugrégue avec pour objectif de réaliser
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une action de grande envergure avec toutes lesnsagiuropéennes intéressees par le calcul
intensif. Le nouveau directeur du Forschungszenttardilich, a été nommé pour représenter
le GCS dans les instances européennes; il estduesgeur du programme PRACE.

Le BMBF & annoncé qu'’il participerait a hauteur3e M€ au réseau de communication a
haute vitesse entre les différents centres Allemand

Le GCS offre ainsi un des meilleurs services eltutaintensif et en réseaux avec,
récemment,
- Une extension du SGI Altix 4700 a 62.3 TeraFlgud.RZ
- Un 2.6 TeraFlop/s NEC SX/8 au HLRS et ,
- Un IBM Blue Gene/P de 223 Tflops ainsi qu'unster 8.4 TeraFlop/s IBM p6 575
au FZJ,
soit un total de I'ordre de 300 Téraflop/s.
L’architecture de chaque machine est différentesmamplémentaire dans le sens que pour
chaque domaine d’application une architecture éstixradaptée:
- I'Altix a une énorme mémoire partagée,
- le SX8 est tres efficace pour des codes vectoriseés,
- le Blue Gene est adapté aux codes scalables sgramd nombre de processeur et
n’utilisant que tres peu de mémoire par proc
- le cluster p6 575 apporte une grande mémoire poaimachine SMP.

LE FZJ vient de plus d’annoncer la commande a Bdlin cluster de SMP généraliste de
200 Teraflop/s pour le début 2009 (machine JUROREA&jte machine, utilisant le dernier des
processeurs INTEL (NEHALEM) integre une partie dis/eloppements technologiques
effectués en collaboration par BULL et CEA/DAM ndale cadre du pdle de compétitivité
SYSTEMATIC (projets FAME2 et POPS).

Avec l'aide de I'industrie allemande, le BMBF a @éppé un réseau 10 Gbit/s dans le cadre
du programme DEISA et il sera bientét passé ali@s3puis 100 Gbit/s.

Un tel réseau va permettre de développer des afiplis coopératives et une gamme de
nouveaux services. L'acces aux ressources uldisechnologie des grilles de calcul ce qui
va sans doute faciliter les calculs distribués eetstockage des données réparties. Les
universités et les laboratoires de recherche saidisra ce réseau et sont en contact avec le
GCS par l'intermédiaire du DFN, I'office qui gere léseau national. Ainsi il y a tout lieu de
penser que le GCS va jouer un rble national etp&eo pour la simulation. Le GCS a aussi
un role dans la formation et projette d’harmonlssrservices de formation du HLRS, LRZ et
NIC et de les adapter aux diverses communautéa geience des matériaux de la physique,
climatologie, biologie computationnelle, ingénierie

Enfin l'alliance JARA a été créée en 2007 pourmrapher le FZJ et l'université RWTH-
Aachen. Une des 4 sections de JARA, la JARA-SIMIédiée a I'avancement des méthodes
numeriques pour le calcul intensif. Il s’agit d’ysrogramme reliant une quarantaine
d’institutions pour les sciences naturelles atgénierie. Au centre de cet accord il y a la
nouvelle école GRS pour la simulation qui délivie dipldbme de Mastére et possede un
programme de doctorat pour les meilleurs étudigmta/w.grs-sim.de) avec pour objectif de
stimuler les interactions multidisciplinaires ayane composante en calcul.

Mentionnons pour terminer que les centres en calaténsif allemands travaillent
actuellement a renforcer leurs liens avec les awaceeurs du calcul en Europe.
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Un accord a été signé en février entre le FZJ &@HA sur le HPC. Cet accord porte sur le
développement de technologies européennes polRr@ His’est traduit cette année par :
e une réponse commune a PRACE pour un prototype B&installer début 2009 au
CEA sur lequel les deux entités travailleront erfsem
* Un projet de répondre en commun avec des machamplémentaires au futur appel
d’offre européen pour les deux premieres machifSTE.

Espagne

L'Espagne possede essentiellement un tres graridnsys un cluster IBM de type Blade
Center (nommé Mare Nostrum), d’une puissance defldps et classé 28°dans le top500,
apres avoir été en 2005-2006 le plus puissantmgsén Europe. Cette machine est située au
BSC-CNS (Barcelona Supercomputing Center — Ceng&ciddal de Supercomputacion). Ce
centre a été créé par une coopération entre lestdie de I'Education et de la Science
espagnol, le gouvernement de Catalogne et I'Unikéefechnique de Catalogne (UPC).

Les missions du BSC-CNS sont la recherche, le dppement et la gestion des technologies
de l'information dans le but de faciliter le progrecientifique. Une attention particuliére est
portée au calcul intensif, aux sciences de la vaur sciences de la terre.

Finlande

En Finlande le CSC (center for Super Computing)responsable du réseau national — funet
- et du centre de calcul national pour la recherdhedépasse de beaucoup ses missions
d’origine car il maintient aussi une politique daille exemplaire sur le calcul intensif et une
coopération exemplaire avec les universités einldsstries finlandaises. De fait la Finlande
est un pays modele pour I'enseignement de la stioolat du calcul. 1l dispose d’'un Cray
XT5 d’'une puissance de 86 Tflops et de plusiewstel de grandes tailles, ce qui, ramené au
nombre d’habitants constitue un équipement impoessint.

Italie

Le calcul intensif en ltalie est essentiellemerafftire de Cineca, un Consortium

Interuniversitaire sans but lucratif, regroupantudilversités italiennes, le Centre national de
la recherche italien (le CNR), et le Ministéere ddniversité et de la Recherche (MUR).

Constitué en 1969 en tant que Consortium Interusitgere pour le calcul automatique de
I'ltalie nord-orientale, aujourd’hui, CINECA est fdus grand centre de calcul d’ltalie, un des
plus importants au monde.

Pays-Bas

Les Pays-Bas possédent 3 machines dans les 100epsnf{en juin 2008). Les deux
premiéeres sont a I'Université de Groningen, au feefdr High-Performance Computing and
Visualisation, la troisieme a Amsterdam, au SARApating and Networking Services. La
plus puissante est un IBM Blue Gene, mais qui s#¢dié a l'analyse du projet
d’astrophysique LOFAR. La machine de SARA (un IBBlepies, a base de Power 6) est une
ressource nationale.

Royaume Uni

L'EPSRC en Grande Bretagne a deux programmes, HPEECTOR (High End Computing
Terascale Resource), avec une gestion centralisdeisiversité d’'Edimbourg. HPCx donne
acces a un IBM Power 4 de 1600 processeur et Hactor Cray XT4 de 60 Tflops sur le
campus de l'université. Par ailleurs la plupag deandes universités ont toutes une machine
guelques dizaines de Tflops et accés a deux gddesalcul nationales (NGS et NW-GRID),
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raisons pour lesquelles la Grande-Bretagne estndecen Europe pour I'équipement en
calcul intensif.

Suisse

La recherche est Suisse est dominée par les deleséoolytechniques de Lausanne et de
Zurich. 1l y a plusieurs décennies elles décidedentaire coopérer leurs centres de calcul et
de renouveler le matériel alternativement tous3lesis. Pour des raisons politiques le centre
de calcul de 'ETH a été délocalisé dans le Tessiest devenu le CSCS. Actuellement
'EPFL posséde un ibm Blue-Gene/L de 23 TflopsC&CS un Cray XT3 de 17 Tflops. Le
SIB, institut de bio-informatique de 'ETH est urodele d’excellence.

5.4.3 Japon

Apres avoir occupé la téte du classement mondiaé €002 et 2004 avec la machine Earth
Simulator, le Japon marque le pas, en attendaméalssation de plusieurs projets ambitieux.
En juin 2008, il occupait le ®3° rang mondial, derriere la France. La machine las pl
puissante, classée I8 se trouve a I‘Université de Tokyo. Elle est comistr par Hitachi,
puisque le Japon reste I'un des rares pays a parssadore des constructeurs nationaux avec
des machines dans le top500. Outre Hitachi, FujgsINEC, on trouve également des
constructeurs ameéricains.

Le Japon poursuit actuellement 3 projets importémisre la machine spécialisée Grape):

- T2K Open Supercomputer est une alliance de 3 witésr (Tokyo, Kyoto, et
Tsukuba), autour d’une architecture commune, méiewkralisée (la machine Hitachi
citée plus haut est 'un de ces nceuds, un second est classé 20éme), et ouverte,
tant pour le matériel que le logiciel.

- Tsubame (classé 2%) est basé sur un cluster Sun, et des accélérafdeasspeed,
donc une architecture hybride innovante.

- Le projet de supercalculateur a 10 Pflops de RIKgN,s’accompagne d’'un Grand
Défi en sciences de la vie, et nanotechnologiegrGjet, doté d’'un budget de prés de
800 millions d’euros a le potentiel de réeditecdeip de tonnerre du Earth Simulator,
en prenant durablement la premiére place du classerh est important de souligner
gue les applications sont des le départ partiegiatde du développement de
I'architecture, avec un centre de calcul intensiistruit a proximité de la machine.

Ces projets procedent d’'une stratégie nationaleiteube et a long terme. Basés sur des
processeurs japonais, ils sont coordonnés de neaaieonstituer un écosysteme global pour
le calcul intensif au Japon. Les recherches somihmanes, et integrent aussi bien le matériel
gue le logiciel, en laissant une ouverture versclaspérations internationales. La question
sans répons reste bien entendu le modéle de progrtom : le modéle retenu est toujours
MPI, et I'on peut s’interroger sur sa pérennite.

5.4.4 Autres pays

- La Chine posséde 12 machines dans le Top500 doatdes plus puissantes pour la
recherche (22 Tflops) est utilisée pour la prospaatiu pétrole. Le Centre de Calcul
Technologique de Shanghai a fait aboutir fin 2008puojet de calculateur d’une
puissance de 230 Tflops qui est classé'34u dernier classement du top500.
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- L’Inde a construit en 2007 une machine de 172 HEflsepr la base d’'un design HP et
de Xeons reliés par un réseau infiniband. Cettehinacest utilisée pour la R&D de
Tata Motors le principal constructeur automobilepdys.

- La Russie a plusieurs machines de fabrication éodaht les deux plus puissantes (60
Tflops) sont & l'université de Moscou, et au Cerdee Calcul de I'Académie des
Sciences. Ces deux centres seront probablementipédcgen 2009 par des machines
de 500 et 140 Tflops respectivement.

6 Les ressources humaines

La France possede une bonne école de mathémafmpesmentales et appliquées et une
bonne tradition de coopération industrie-rechemtties cette branche. Pour un domaine ou
I'algorithmique et les méthodes numeériques prédemtinc’est un atout considérable car dans
'ensemble le scientifique et lI'ingénieur francaisnnait plus de mathématiques que son
homologue américain ou anglais. En revanche lesdtons en calcul scientifique sont
guasiment inexistantes dans les écoles d’ingére¢uexternes aux départements dans la
plupart des sciences dans les universités. llpestque juste de dire que la plupart des
scientifiques et des ingénieurs se sont formég {estas » en informatique, a I'exception de
certains masters dans des départements de mathgesatiA I'inverse les formations en
informatiques font treés peu de calcul scientifique.

Sur la maniéere d’enseigner le calcul scientifiquéaesimulation dans les sciences comme la
géologie ou la biochimie, les avis divergent. Plesrétudiants les plus doués il n'y a pas de
probleme, car ils ont souvent une double formaéieec des mathématiques appliquées ou de
l'informatique. Le probléme se pose pour la magoriComme l'indique le rapport PITAT
ameéricain, il s’agit d'abord d’'un probleme de cudtu le géologue, ou le biologiste, ne doit
plus considérer la simulation comme un service ragtemais bien comme une partie
intégrante de son art. En attendant que cette fleugelture soit absorbée par tous, on
s’attend a voir émerger quelques centres d'exaadlant la logique serait de leur donner les
moyens de grandir.

Ainsi toute opération faisant la promotion de Ianglation est bienvenue et le CSCI
encourage la création d’Institut du calcul dansuleisersités, de prix scientifique (prix Joseph
Fourrier Bull en collaboration avec GENCI récemmeréé par exemple) et de la mention
« calcul scientifiqgue » sur les théses concernéese en place par la CPU en coopération
avec GENCI.

7 L'effort logiciel

Aprées dix de recherche dans les années 85-95, MBigea comme I'outil de base pour le
calcul paralléle sur les ordinateurs a mémoiresibligges, openMP restant I'outil de référence
pour les ordinateurs a mémoires partagées.

MPI s’est aussi révélé capable de passer a l'éxhjaqu’aux machines actuelles, soit
plusieurs milliers de processetitsLes experts pensent qu'ils pourront encore t@vagn

26 Computational Science: Ensuring America's Competitess President’s Information Technology Advisory
Committee, National Coordination Office for Infortitan Technology Research and Development

27 Au LLNL un code de dynamique moléculaire tourne 200.000 processeurs d’'une IBM Blue-Gene et un
solveur d’EDP multigrille sur 130.000 processeuks. LBNL un code d'astrophysique tourne sur 40.000
processeurs
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MPI sur des machines avec des millions de processauconditions qu’elles soient
homogenes, c'est-a-dire que tous les processaurdisméme type.

En dehors de MPI il existe actuellement deux typestils :
- Les compilateurs de nouveaux langages comme UPG@igtiParallel C) et CUDA
(de Nvidia pour les GPGPU)
- Les bibliotheques comme HYPRE et PETSC

Beaucoup de ces outils ont été développés dameteses américains du DoE, équipés avant
les autres en super ordinateurs : Lawrence Berkesgipnal Laboratoryl(BNL), Lawrence
Livermore National LaboratoryL(_NL ), Argonne National LaboratoryANL), Oak Ridge
National Lab ORNL), Sandia National Laborator$sL) et Los Alamos National Laboratory
(LANL), quoique ce dernier ait assez peu contribué iempfabablement pour des raisons de
confidentialité. Certains pensent aussi que lesree de la NSF n’ont pas joué le role qu’ils
auraient dd a cause du manque de pérennité desseetcalcul, conséquence de la sélection
par appel d’offre des centres d’excellence tousbless, et également de par la durée assez
courte des appels a projets.

Si 'Europe, et la France en particulier, souhaiatribuer a ce type de recherche il lui faut
aussi de telles equipes dont les caractéristiquds s

- d’étre proche d’'un super ordinateur et de particgpBeffort d’'optimisation des codes
applicatifs, et donc a l'interface de l'informategul’algorithmique et des domaines
d’application.

- D’étre formée de chercheurs dont la spécialitélestalcul intensif, et ceci pour
plusieurs années car il semble que I'expérienceuser architecture vaille pour les
suivantes.

- D’étre assurée d’'une relative stabilité de finaneetrcar ce type de travail n'est pas
financeé par le privé vu qu'il profite a tous.

Comme il napparait pas clairement qu'aucune iattih soit préte a accueillir ce type

d’équipe en France peut-étre faudrait-il s’orientegrs des accords de coopération
internationaux, directement ou par I'intermédialeePRACE ? Dans le dernier cas, il serait
peut étre opportun d’envisager une équipe de rebbharomparable a celle du LLNL dans le
cadre de PRACE, c’est a dire proche de I'Instingqlies-Louis Lions créé par le CEA et le
CNRS.

Sur le plus long terme, plusieurs millions de pesegIrs et surtout des processeurs
hétérogénes poseront sans doute des probléemesilesffiaux utilisateurs, nécessitant
probablement des réseaux programmables et unaliskion des taches en temps réel. Les
outils de programmation sont spécifigues aux psmE@s ce qui rend les codes sur ces
machines non portalffe Enfin les outils de mise au point (limité pouingtant au logiciel
commercial totalview) sont trés insuffisants. Il faut donc de nouveitdses fondamentales.
D’un autre c6té le parallélisme envahit tous lesndines de l'informatique, depuis les
réseaux internet jusqu’aux téléphones portablegucenplique que de nombreux chercheurs
se pencheront sur le probleme. Faute de trouversdtutions il faudra s’orienter vers
I'utilisation massive et le couplage de codes dsebaptimisés, par exemple un code de

28 Un logiciel applicatif a une durée de vie beaucplys longue qu'une machine ce qui fait qu’il vait @moins
3 générations d’ordinateur; sa réécriture est suLives couteuse, voir impossible
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simulation pour les fluides et un code pour la reitjue que I'on pourrait coupler et/ou
rajouter un module manquant.

Notons enfin que 'augmentation de la puissancealeul invite les décideurs a demander
aux simulateurs non seulement de meilleures pedoces mais aussi de plus en plus de
résultats. Ainsi le programme ASC, prolongeant ASS&l concentre sur la validation des

codes et des résultats, jusqu'a la comparaison lasgxérience ; il faut donc repenser les

modeles et méme les méthodes et ne plus calcullansent une solution du probleme mais

aussi la distribution probable des erreurs etdhikté du résultat obtenu, mettant ainsi dans la
boucle de I'innovation jusqu’au probabiliste théaen.

L'importance des données dans le calcul intensiernacroissant. Il faut des outils pour
stocker les données et les analyser. Si les prasésont du méme type que l'analyse des
données en informatique et le « data mining »chasctéristiques numériques des données
impliquent des développements spécifiques pour@erdes calculs.

Enfin la gestion et I'équilibrage des taches aleaivdu systeme, les entrées sorties et de la
tolérance aux pannes sont aussi des domaines en#dt spécifiques pour le calcul intensif.
A noter toutefois qu’une solution a été trouvée,namins pour une application, au LLNL
concernant la tolérance aux pannes, ce qui monieeaprobleme n’est peut-étre pas aussi
bloquant qu’il y paraissait au premier abord.

Avec 'augmentation du nombre de processeurs ld’Aandhal devient trés pénalisante. Une
formule simple montre en effet que si une petitetipaseulement du code n’est pas
parallélisée les performances s’écroulent. |l fhaic que tout soit paralléle et que tout passe
a I'échelle (scalable en anglais). Pour les ménagsoms les algorithmes dont le nombre
d’opération est proportionnel aux nombres d’'inca®n, s'imposeront car méme un facteur
en logh) devient pénalisant. Pour I'approximation des fams les méthodes compactes,
comme les méthodes d’éléments de haut degré pentrse révéler meilleures car elles ont
'avantage de diminuer les acces aux mémoiresrdestaet donc aussi les conflits d’acces.
Mais malgré tout ces facteurs, les difficultés @@iogrammation militent pour des méthodes
simples comme les grilles structurées ou les meéhode Monte Carlo c'est-a-dire
éventuellement un retour en arriére dans le chesxtdchniques d’approximation. En tout
état de cause le probleme, les techniques d’appadian et I'algorithmique devront de plus
en plus étre repensés en fonction des capacitiaitienent des machines.

Concevoir en effet une algorithmique (de fait hiénggue) exploitant différents types de
parallélisme (sur des cceurs de calcul généralisteredes cceurs de calcul spécialisés) pour
des problemes irréguliers et sur machine pétafiapi@@onc qui passe a I'échelle avec une
scalabilité tres importante) est un vrai challemge recherche sur lequel la communauté
scientifique des algorithmiciens du HPC doit se itis#y. || conviendra aussi de travailler sur
la conception de bibliotheques numériques encare gdalables et plus performantes car elles
seront les briques de base incontournables poaplglecations en vraie grandeur. Notons que
le Royaume-Uni, par exemple, réfléchit actuellemeamns cette direction, avec une série
d'ateliers dédiés aux aspects algorithmiques douCaitensif®. Enfin, I'ordonnancement des
calculs et des communications sera de fait un probla reconsidérer compte tenu du trés
grand nombre de threads a gérer et en prenantrapteale maniéere centrale les contraintes
d’affinité mémoire.

29 http://www.oerc.ox.ac.uk/research/hpc-na
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Le probleme de la tolérance aux pannes est coésm@nme crucial pour une exploitation
effective des calculateurs pétaflopiques. La preenveie pour laquelle il commence a y avoir
guelques solutions (spécifiques) est la mise enreesystématique d'un systeme de
checkpoint/restart mais au prix d'l/O tres perfontes car les masses de données a
sauvegarder/restaurer sont sans commune mesurdeaveaiculs paralleles traditionnels. La
poursuite de travaux concernant un MPI tolérant @annes et adapté a ce nouveau contexte
est aussi considéré comme une voie possible. Ignosiic d'une défaillance du hardware (la
probabilité de panne sera naturellement tres feureune machine ayant des centaines de
milliers voir des millions de cceurs) sera aussélément a intégrer dans cette problématique.
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Annexe 1: décret ministériel et liste des membres

J.O n° 160 du 12 juillet 2007 page 11810
texte n° 22
Décrets, arrétés, circulaires
Textes généraux
Ministére de I'enseignement supérieur et de la re@rche

Arrété du 28 juin 2007 portant création du comité stratégique du calcul intensif
NOR : ESRR0757401A

La ministre de I'enseignement supérieur et dedageche,
Vu le décret 5i2006-672 du 8 juin 2006 relatif a la création, adanposition et au fonctionnement de
commissions administratives a caractere consujtatif
Vu le décret 5i2007-1001 du 31 mai 2007 relatif aux attributiongwinistre de I'enseignement
supérieur et de la recherche,
Arréte :
Art. 1. - Il est créé auprés du ministre chargé de I'enseigme supérieur et de la recherche un
comité stratégique du calcul intensif.
Ce comité est créé pour une durée de quatre ans.
Art. 2. - Le comité stratégique du calcul intensif est chalgé&onduire des études et des réflexions
ainsi que de formuler des propositions sur I'orgation et le renouvellement des équipements de
calcul intensif. Il examine les mesures permettatitisation optimale de ces équipements en tenant
compte notamment des activités de recherche diadmins de la communauté scientifique. Il étudie
les questions relatives a la participation frargaisx programmes internationaux utilisant
l'infrastructure de calcul intensif et la simulatiaumérique ou portant sur ces domaines.
Il est saisi des demandes d’avis émanant du nenistargé de I'enseignement supérieur et de la
recherche.
Il établit un rapport annuel a I'attention du mtréschargé de I'enseignement supérieur et de la
recherche.
Art. 3. - Le comité stratégique du calcul intensif comprees personnalités qualifiées choisies en
raison de leur compétence dans les disciplingsattices des moyens de calcul intensif, dont au
moins deux personnalités étrangéres, ainsi quprésentant du ministre chargé de I'enseignement
supérieur et de la recherche.
Les personnalités qualifiées sont nommées poudurée de deux ans renouvelable par le ministre
chargé de I'enseignement supérieur et de la relsbete président du comité est nommé par le
ministre chargé de I'enseignement supérieur ed dedherche parmi ces personnalités.
Le représentant du ministre chargé de I'enseigneswg@érieur et de la recherche assure les fonctions
de secrétaire du comité.
Art. 4. - Pour la réalisation de ses missions, le comitéégiique du calcul intensif peut faire appel a
la collaboration des services et établissementigsute I'Etat compétents dans le domaine du calcul
intensif.
Art. 5. - Les membres du comité stratégique du calcul intemercent leurs fonctions a titre gratuit.
Les frais de déplacement et de séjour supportés@abkion des travaux de ce comité peuvent étse pri
en charge dans les conditions fixées par la régitatien applicable aux fonctionnaires de I'Etat.
Art. 6. - Le présent arrété sera publiéJowrnal officielde la République francaise.
Fait a Paris, le 28 juin 2007.

V ALERIE PECRESSE
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MINISTERE DE L’ENSEIGNEMENT SUPERIEUR ET DE LA RECHERCHE

Arrété du 2 aoit 2007 portant nomination au comité stratégique du calcul intensif
NOR : ESRR0761885A

Par arrété de la ministre de I'enseignement supéeiede la recherche en date du 2 aolt 2007, sont
nommeés membres du comité stratégique du calcuisiite

L, Au titre des personnalités qualifiées

M. Daniel Benoualid, directeur du centre de rechemorporate du groupe Hutchinson ;

M. Jacques Blum, professeur des universités ajausité de Nice ;

M. Jean-Paul Bonnet, directeur de recherches,priésident du conseil scientifique de I'universie d
Poitiers ;

M. Dominique Boutigny, directeur de recherchesedtigur du centre de calcul de I'Institut natioral d
physigue nucléaire et de physique des particules ;

M. Philippe Chalon, directeur « économie, financm®rmatique » a Total ;

M. Jean-Louis Coatrieux, directeur de recherchd8astitut national de la santé et de la recherche
médicale ;

M. Francois Coron, chef de 'unité « ingénierierthgjue et mécanique », a EADS ;

M. Martin Field, chef du laboratoire de dynamiqueléculaire dans I'Institut de biologie structurale
Jean- Pierre Ebel ;

M. Benoit Formery, sous-directeur « composantscielg, électronique professionnelle » au
ministere de I'’économie, des finances et de I'einfolivection générale des entreprises) ;

M. Michel Hugues de Gliniasty, directeur scientifecqgénéral a I'Office national d’études et de
recherches aérospatiales ;

M. Jean Gonnord, chef de projet en charge du pnogia« simulation numérique et informatique »
au Commissariat a I'énergie atomique ;

M. Jean-Francgois Hamelin, directeur des systenmatdnation a EDF Recherche et développement ;
M. Boris Leblanc, responsable adjoint de I'équipaecherche et développement « Equities &
Derivatives » de BNP Paribas, responsable du dgpeloent de nouvelles modélisations des actifs
financiers ;

M. Patrick J. Mascart, directeur de I'Ecole doctei@des sciences de l'univers, de I'espace et de
I'environnement ;

M. Heiner Muller Krumbhaar, directeur du départetnesciences de la matieére » au centre de
recherches de Jilich ;

M. Thierry Nkaoua, directeur de la gestion des iastet des ressources humaines a la direction de
I'énergie nucléaire du Commissariat a I'énergievate ;

M. Michele Parrinello, professeur de sciences ddmateurs a I'Institut fédéral de technologie ETH
Zurich ;

M. Olivier Pironneau, professeur des universitéaraversité Paris-VI - Pierre et Marie Curie,
membre de I’Académie des sciences ;

M. Alain Ratier, directeur général adjoint a Mété@ance ;

M. Jean Roman, professeur en informatique a ltmistiational de recherche en informatique et en
automatique ;

M. Bruno Stoufflet, directeur de la prospectivesain de la direction générale technique de Dassault
Aviation.

2,En qualité de représentante du ministre chargéadetherche

Mme Brigitte Rozoy, professeure des universitég/arsité de Paris-XI - Orsay, adjointe au directeur
du département « mathématiques, physique, nanagesissécurité, STIC » au ministére chargé de la
recherche.

M. Olivier Pironneau est nommé président du comité.
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Annexe 2: Avis intermédiaires du CSCI en 2008

Recommandations du CSCI concernant le CINES

La séance du 9 novembre 2007 du Comité Stratégigu@alcul Intensif a été consacrée a
I'examen de la situation du CINES. Aprés auditiempgrsonnes susceptibles d’apporter ne
information sur ce sujet, le Comité émet les recamdations suivantes :

Un retard énorme. Les moyens de calculs francais pour la recheeghteut particulierement

le CINES, ont accumulé un retard tres importantparticulier vis-a-vis des moyens existant
dans lindustrie. L'impact sur les personnes, lggiges et la recherche est considérable et
durable.

Il faut donc faire en sorte que des machines despace compétitive soient mises au plus vite
a la disposition des équipes de la recherche pushlig

Sans information concréete sur les projets du CNR&heconservant a I'esprit que le CCRT
n'a pas vocation a couvrir tous les besoins dedaarche fondamentale, il y a au CINES un
terreau favorable avec une historique et une ailtui prendrait du temps a reconstruire
ailleurs et la situation est tellement tendue Rusolution la plus rapide est deettre de
nouveaux et puissants moyens de calcul au CINESans toutefois anticiper sur le long
terme.

Le Comité Stratégique espére que cette machinelagias puissante possible, c’est a dire
supérieure a I'appel d’offre de 50 TeraFlops; lageméme opportun d’étudier une possible

rallonge budgétaire prise sur les crédits 200&ete premiere machine se doit d’étre dans le
peloton de téte des super ordinateurs installés-rance. Les augmentations ultérieures
pourraient se faire par remplacement partiel, auagquisition d’une nouvelle machine mais

de toute facon il faudra rediscuter de l'avenir QINES plus tard au moment de son

rééquipement quand la situation ne sera plus sarsdie.

Recommandations annexes

1. La cohérence des choix et la mutualisation desriboibns universitaires a la
politique nationale de calcul intensif, ne peuvesas étre assurées par la CPU, sans la
creéation d’'un GIP ; dans cette perspective, leispugxprimé a GENCI est une bonne
chose actuellement.

2. Le CINES devrait dialoguer plus avec les équipesatcul intensif des universités ; il
a sans doute un role national a jouer en coopératiec le futur GIP de la CPU.

3. Le comité des utilisateurs est excellent, les siftactures sont aussi excellentes (10 M
euros seraient perdus si on ne les utilisait plagla des compétences locales (et c’est
long a construire) et de bonnes ressources en rpekoLa gestion jusqu’'a 80%
d'utilisation des machines montre aussi que lespégusont capables d’exploiter trés
efficacement la capacité qui leur est confiée.

4. Il ne faudrait surtout pas que GENCI entre dareslogique de concurrence entre ses
différents partenaires.

59



Comité Stratégique du Calcul Intensif Rapport 2008

Rapport au 13 Février 2008 du CSCI sur I'appel d'ofre européen PRACE

Par ce rapport a mi-parcours le CSCI souhaite m@ora certaines questions urgentes qui lui
ont été posées par Madame la Ministre dans sa tmission d’Octobre 2007.

Le CSCI s’est réuni les 22 Octobre, 9 Novembre,é¢dinbre, 9 Janvier et 13 Février 2008
pour étudier

- Le rééquipement des 3 centres nationaux sous €a@pdGENCI ;

- L’allocation des ressources de calcul aux équiga®dherche ;

- Laréponse a I'appel d'offre européen PRACE.

Bien que le CSCI n’ait pas été contacté pour siexgr sur le choix des nouvelles machines
a I'ldris — ses questions a la direction du CNR&tsnéme restées sans réponse —, il se
félicite de l'arrivée rapide d’'une machine puissapbur la recherche. Avec la machine Bull
du CCRT, cela porte a 200 teraflops la puissanceatiril accessible par les chercheurs. Ce
chiffre est a comparer avec celui de nos voisiB50 teraflops en Allemagne, 125 en
Angleterre, 115 en Espagne, 142 en Suéde (200&@ts-Unis).

La recherche a besoin d’accéder aux machines Usspplissantes au niveau mondial, ce que
PRACE se propose de faire. Mais elle a aussi bedei disposer d'une infrastructure
nationale comportant plusieurs centres d'une grgndssance. Le CSCI confirme donc la
nécessité de concrétiser des que possible lesatecisnnoncées par GENCI pour le CINES
et le CCRT Notre lettre de Décembre 2007 a Mad#&ndlinistre, jointe en annexe,
argumente plus en détails cette recommandationlpdCINES.

GENCI, en coopération avec les trois centres natinnva mettre en place un comité, et une
méthode unifiée, d’attribution des heures de caaulles moyens nationaux. Des discussions
sont en cours pour coordonner l'attribution desrég@aux projets soumis a I'ANR.

L’'importance du calcul intensif n’est plus a démentPour tirer tout 'avantage compétitif
des ruptures technologiques que représente lelqgadtaflopique, il faut aussi, au-dela de
I'attribution de moyen de calcul, développer unétjpie globale intégrant le développement
et la structuration des compétences sur:
- L’architecture des logiciels applicatifs (code dalcal), I'intergiciel (middleware,
PSE, problem solving environnement),
- l'algorithmique (parallélisation), la gestion desamgdes masses de données, la
visualisation,
- Laformation a l'informatique scientifique et adad a tous les niveaux.

La compétence des équipes scientifiques, le tisgturel et industriel autour du calcul
intensif restent les ressources les plus préciextsésivent étre planifiés sur le long terme.

L'initiative européenne PRACE permet de répondwm abjectif a moyen terme (2010-13) ;
elle doit donc étre replacer dans une politiqudus ppng terme, en particulier harmonisée
avec la politique nationale d’équipement en calaténsif, et avec les grand programmes
applicatifs (ITER, GIEC, CECAM, ...).

Pour ces raisons le CSCIl recommande trés fortement
1. que la France confirme sa position de partenaireipal dans PRACE ;
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2. guelle inscrive sa politigue nationale dans ce tewt® européen seul capable
d’assurer la pérennité sur le sol européen d’'unghina de classe mondiale ;

3. De créer les conditions de I'accueil sur le sohfas de la premiére machine de classe
mondiale en Europe car cela représente, pour leclai@vement du tissu de
compétence scientifique et industriel, un atouémable sur le long terme ;

4. Par allleurs, il faudra s’assurer que les moyensbilisés (fonctionnement et
investissement) permettent de maintenir, en pern@meaine machine en Europe dans
les 5 premieres machines mondiales ;

5. Il est essentiel d’'accompagner cet effort parpwigique volontariste de structuration
de la recherche et de la formation au calcul sfigaé dans I'enseignement
supérieur ;

6. De plus le CSCI recommande de veiller a ce queliait du centre soit accompagné
de conditions favorisant les collaborations indastr recherche afin d’accroitre la
compétitivité future des entreprises francaises.
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