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Exploitation bio info et calcul 
au Mésocentre Clermont Auvergne 

N a d i a  G o u é
D a v i d  G r i m b i c h l e r
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● Calcul
● 43 nœuds de 128~256 Go RAM + 16 ~ 48 processeurs
● 1 SMP de 12 to RAM + 384 processeurs
● 4 nœuds avec GPU (CUDA), au total 13 GPU (2 P40, 8 V100, 3 P100)

● Stockage
● 20 To pour les comptes cluster
● 500 To + 800 To en stockage capacitif
● Stockages spécifiques labos (20 To + 8 To + 16 To)

● Cloud IaaS
● 48 nœuds de 40 processeurs + 128~256 Go RAM
● 10 nœuds contrôleurs, réseau 10G
● Pour tout ce qui n’est pas adapté au calcul sur cluster

+ des gens et des compétences ☺

Le Mésocentre, techniquement ...
Rappel Mésocentre
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Rappel Mésocentre
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Leitmotiv : facilitateur pour les labos et les chercheurs

● Développements :
● Plugin Matlab / S3 (Institut Pascal / Sigma)
● Scripts et exemples pour l’utilisation des ressources

● Compilations spécifiques, patchs d’outils et de codes :
● getfem, scotch, metis, mumps, qhull (LMV)
● MEEP (IP), Beast/Beagle (LMGE), ...

● Solutions spécifiques :
● R Shiny démo (Cerdi), phrogs (LMGE), DefVolc (LMV), …
● Ceba (Cap2025) / ConnecSens (CPER Audace)

● Utilisation d’outils propriétaires :
● Comsol (LMV), Matlab (tout le monde), Casino (IP), 

CUDA (CPER Audace), Photoscan (OPGC)...

Actions du Mésocentre (1)
Services Mésocentre



6  j u i n  2 0 1 8  R e n c o n t r e s  A u D A C E S

Leitmotiv : facilitateur pour les labos et les chercheurs

Campagnes sur les ressources de calcul des centres nationaux :
● Casino (IP), Gromacs (PIAF)

Actions du Mésocentre (2)

Gouvernance 
Inter-

gouvernementale

Gouvernance 
nationale

Gouvernances 
  régionales

< 1 
Pflop/s

< 1 
Pflop/s

> 10 
Pflop/s

> 10 
Pflop/s

Jusqu’à 10 
Pflop/s 

Jusqu’à 10 
Pflop/s 

Services Mésocentre
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Leitmotiv : facilitateur pour les labos et les chercheurs

● Accompagnement, analyse pour
● Utilisation optimale des GPU
● Meilleure utilisation des ressources calcul : 

● Surveillance de certains jobs
● Conseil aux utilisateurs
● Profiling si nécessaire

● Formations sur l’utilisation des ressources

● Cloud :
● Inculquer l’esprit des VM éphémères
● Proposer des images pour les demandes spécifiques :

● Smrtlink (LMGE), Triannot (GDEC), R (Infosol / INRA), …
● Accompagner les utilisateurs
● Augmenter les capacités de calcul

Actions du Mésocentre (3)
Services Mésocentre
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mesocentre.uca.fr
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Visibilité de la communauté AuBi

news.aubi@listes.uca.fr

Service mutualisé de l’UCA & Associés
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CIDAM GDEC GReD
LMGE PIAF M2ISH

LIMOS

 Mésocentre 
1 ingénieur calcul scientifique
1 ingénieure bioinformatique

2014
Séminaire 
Réflexion

Contact PRABI
Adhésion IFB 

2016 & 2017

GDEC GreD LMGE
MEDIS PIAF M2ISH
LIMOS Neuro-Dol

UMRH UNH
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Présentation de la communauté AuBi

Genèse de la plateforme AuBi

2015
Structuration

de la 
Bioinformatique

En
Auvergne
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Présentation de la communauté AuBi

AuBi dans son réseau bioinfo
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Calcul et Stockage

Quels sont les besoins en bioinformatique ?

● Calcul
● CPU
● GPU
● Stockage
● réseau

● Accès aux collections de données publiques
● NCBI
● UCSC
● ….

● Formation et accompagnement des utilisateurs
● Unix
● Cluster & NGS

● Mise à disposition de VM
● Galaxy
● VM à la demande
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Présentations des utilisateurs 

86 comptes ouverts 
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Qui sont les utilisateurs communauté AuBi ?

8          16         18         32         30+Nombre d’utilisateurs

Présentations des utilisateurs 
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Evolution des demandes en calcul

Usages des ressources en calcul

Normale : ≤ 24 h
smp :  ≤ 3 j
Longue : ≤ 7 j
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Evolution des demandes en calcul

Usages des ressources en calcul
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Mom R. & Label P.

membrane
bilayer

extracell

intracellaquaporin

Besoins

Champ de forces tous atomes

(~250 000 atomes)2 interactions

50 000 000 itérations pour 100 ns

Moyens

2x GPU Tesla P100 + 32 CPU

2 jours.calcul-1 wall clock time

équipe FolEau

Biologie in silico : Comment les aquaporines régulent-elles le passage de l'eau au travers des 
membranes biologiques ?

Projet Structure-fonction aquaporines du peuplier 

Exemple Calcul 
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Projet MetaFreshWater
Méta-analyse de 496 métagénomes d’eaux douces

Hochart C. & Debroas D.

Chaînage

Exemple Calcul 
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58 To de données
Triplicats (174 To d’espace consommé)
38 comptes utilisateurs Mésocentre

mode PROJET

3 GDEC

2 PIAF

1 LMGE

Aquaporine (3 To, PIAF)

Eureka (5 To, LMGE)

GDEC (2 To)

GReD

Microstore (3 To, LMGE)

Neuro-Dol (15 To)

NoyauHD (5 To, GReD)

mode PRIVÉ

Stockage CEPH

Stockage
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Espace de stockage centralisé 
634 Gb utilisé

Rimbert H.

Accroître la volumétrie
    utilisable sur le cluster 
stockage temporaire

  Limiter la duplication
de fichiers volumineux

Partager des données
  multi-utilisateurs 

Sécurisation des données

Meilleure reproductibilité

Exemple d’utilisation des ressources en stockage

Exemple Stockage
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2 GDEC
1 GReD
2 LMGE
2 MEDIS
1 PIAF

 web services

Service web Galaxy
galaxy.mesocentre.uca.fr
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Mise à disposition de VM 

Outils d’analyses développés par les laboratoires

 web services
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Questions

Merci de votre attention ! 
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