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Présentation

» |CCF Institut de Chimie de Clermont-Fd :

 Chimie a Clermont

 Regroupement de 5 labos en 2012 - 5 équipes
« 110 permanents / 90 non permanents

* TIM Thermodynamique et Interactions Moléculaires
« 3 thématiques : CO2, IL, AMI

* Moi Julien Devemy
* IR al'lCCF depuis 2012

» Directement rattaché a I'équipg TIM
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Hard

« Ferme de calcul TIM en partie au CRRI : |
 Machines tour ou 1U : Dell R420 12 coeurs E5-2440, 16Go RAM
» 45 machines / 500 coeurs / ~200 au CRRI

» Machines dans le service modélisation :
e SGIALTIX 330: 10 coceaurs, 20 Go de RAM
 Dell R815 : 32 coeurs, 64 Go de RAM

 Station graphique, stereo 3D (Nvidia quadro 3800 + lunettes 3Dvision) : 4
coeurs, 8Go de RAM

 Station de travail : 8 coeurs, 16 Go de ram, carte graphique Nvidia geforce
780 GTX

* IDRIS:

 Utilisé pour des besoins ponctuels
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 Gestion des machines :

Hard

Calcul : OpenSUSE Serveurs : Debian

Pas de systeme de gestion de configuration (scripts, fs partage)
Pas de systeme de batch (planning d'utilisation de machines)
Systeme d'accounting maison (scripts, rapports, sortie Web)

Monitoring avec Munin http://munin-monitoring.org/

Ajout d'un petit fs partagé (serveur de récup en RAID5 et export NFS) pour
les données

Utilisation de git pour fichiers sysadmin (conf, doc d'installation...)

Utilisation d'un NAS historique pour I'archivage des comptes
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http://munin-monitoring.org/

Soft

 Logiciels simulations :
« AB-initio : GAUSSIAN, CP2K

« Dynamique moléculaire : dl_poly, LAMMPS
» Code maison de DPD : dpdtim

 Parallelisation :
 MPI ou OpenMP (pas d'utilisation de plusieurs machines pour un job)

« CUDA

» Codes de pre/post traitement :

« Codes maison : Python, Numpy, matplotlib, multiprocess
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Chimie

. Slmulatlon bio : enzymes/substrat

Calcul au niveau
guantique par les methode

QM/MM
- calculs d'interactions
- mécanismes réactionnels

Calcul au niveau classique :
- Construction de modele par homologie de séguence
- Etudes des interactions ligand-protéine
- Dynamique moléculaire ( NAMD, Cuda)
- Paramétrisation de molécules organiques pour la
dynamique (Amber, Charmm)
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http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/8176731#

Chimie

Equilibration : 5ns
Acquisition : 10ns

- ~1 semaine sur 12 coeurs
~10Go d'output
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Chimie
 Simulation d'une interface Mica / eau salée:
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Plusieurs vitesses de cisaillement
Eau pure / Eau salée .
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Adaptation

e Adaptation a I'equipe
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Adaptation

e Adaptation a I'equipe

« 3 OS difféerents (MacPro !), installations et comptes non cohérents
« Pas de surveillance, pas d'inventaire, pas de planning
» Pas de gestion de version de code (.old ...)

 Méme code par plusieurs personnes dans plusieurs langages
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Adaptation

« Adaptation au monde du calcul scientifique
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Questions
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