Projet de réalisation d’une grappe de 200 PC pour le calcul scientifique et les serveurs de données
Responsable scientifique : Denis Trystram.

Responsable technique : Philippe Augerat.
1 - Objectif et statut

Le projet grappe 200PC vise à :

· Promouvoir la technologie grappe au sein des utilisateurs de calcul comme solution intermédiaire entre le poste de travail et l’utilisation de grands équipements de calcul ;

· Concevoir et expérimenter une grappe de nouvelle génération intégrant dans le système communication rapide, gestion de mémoire distribuée et support pour les environnements de calcul parallèle ;

· Evaluer une grappe réaliste (200 processeurs) avec des applications réelles dans le domaine du calcul scientifique d'une part et dans le domaine des serveurs d'information d'autre part.

En dépit d’un retard pour l’acquisition de la grappe de 200 PC (appelée grappe CIMENT dans la suite), le projet a beaucoup avancé sur l’expérimentation des grappes de PC et le développement des outils pour l’exploitation (utilisation, administration, programmation) de telles architectures.  Le développement d’applications nouvelles (principalement en cartographie, génomique et imagerie) et d’environnements pour l’utilisation de plates-formes d’exécution réparties de grande taille (grilles de grappes et calcul pair-à-pair) ont par ailleurs enrichi le champ de travail du projet.

Après avoir réuni le financement nécessaire au lancement de l’appel d’offre, le projet a initié, en avril, la procédure pour l’achat de la grappe 200 PC. Malheureusement, toutes les réponses des vendeurs à l’appel d’offre étaient jugées, en juin, administrativement irrecevables. Plutôt que de se lancer dans des procédures de reclassement de l’appel en marché négocié (qui auraient de toutes manière retardé la livraison finale), le projet préfère refaire en fin d’année un appel d’offre basé sur des processeurs plus récents (bi-P4 ou bi-Athlon). En attendant, une grappe de 225 PCs (appelée grappe HP-icluster), don de Hewlett Packard, a permit de démarrer certains développements et évaluations prévus sur la grappe CIMENT.

2 – Partenariats

Les équipes participant à la mise en place du projet sont :

· projet APACHE (laboratoire I.D. - responsable :  Brigitte Plateau)

· projet SIRAC  (laboratoire SIRAC - responsable : Jean-Bernard Stephani)

· projet ReMaP (laboratoire LIP, UMR CNRS-ENS Lyon-INRIA 5568 - responsable : Frédéric Deprez)

Les équipes partenaires dans le montage de la grappe sont :

· PARIS (INRIA Rennes) : Th. Priol

· Calcul Formel  (IMAG LMC ) G. Villard

· EDP  IDOPT  (IMAG LMC)  E. Blayo et I. Charpentier 

· EDP  (IRIT) P. Spiteri

· EDP SINUS (INRIA Sophia)  S. Lanteri

· Chimie quantique & astrophysique ( LAG )  P. Valiron

· Dynamique moléculaire ( CEA – Grenoble)  S. Crouzy

· Dynamique moléculaire ( LORIA ) E. Coulaud 

· Base et traitement d’images ( GRAVIR - MOVI) R. Horaud

· Arénaire (arithmétique des ordinateurs) du laboratoire LIP, ENS Lyon

· Réseaux haut-débit et applications coopératives, Laboratoire LIGIM, UCB Lyon

· Optimisation combinatoire (PRISM) : Van Dat Cung

· Bases de données réparties (LSR) : Ch. Collet

· Simulation numérique  et réalité virtuelle (Gravir) : F. Faure

· Laboratoire de biométrie et Biologie évolutive (université Claude Bernard, Lyon) : L. Duret

3 - Thèmes scientifiques

Les thèmes scientifiques associés au projet couvrent un spectre assez large. On peut citer notamment: 

· des recherches en matière de support pour l’exécution de programmes parallèles (notamment : noyaux exécutifs implantant une machine virtuelle parallèle ; gestion mémoire distribuée ; protocoles réseaux haut-débits ); 

· des recherches en matière d'algorithmique parallèle et répartie (notamment : parallélisation, gestion et allocation de ressources: partage, ordonnancement de tâches, multiplexage, réplication, optimisation, etc.; observation et supervision; coordination et synchronisation ; sûreté de fonctionnement et qualité de service); 

· des recherches en matière de modèles de programmation parallèles et répartis (y compris aspects langages, sémantiques, génération, adaptation et optimisation de code). 

· des recherches en matière d'administration de systèmes (configuration et reconfiguration, sécurité,  authentification, comptabilisation des ressources, observation des ressources). 

Dans le cadre du projet CIMENT, un des problèmes fondamentaux que nous voulons traiter est le passage à l’échelle (scalability). Le passage à l'échelle caractérise la capacité d'une application ou d'un système à maintenir des caractéristiques acceptables de performances, de disponibilité et de qualité de service lors d'un accroissement de la taille du système (nombre de composants, nombre d'utilisateurs, étendue géographique, etc.). 

La taille de la grappe a été fixée à un ordre de grandeur de 200 PC.  Atteindre cette taille nous paraît nécessaire pour mettre en évidence les problèmes de passage à l'échelle liés à une architecture de plusieurs milliers de processeurs. Ces problèmes concernent essentiellement les aspects suivants :

· l’architecture du réseau d’interconnexion c’est à dire la hiérarchie de commutation la plus appropriée pour un type de grappe devant atteindre plusieurs milliers de processeurs. 

· il en est de même pour les politiques d’ordonnancement et d’équilibrage de charge d’un grand nombre de processeurs,

· pouvoir évaluer les performances de la grappe sous une charge réelle et comparer à des machines classiques nécessite de pouvoir exécuter une application de calcul scientifique réaliste. Ainsi, l’application de dynamique moléculaire développée par le projet APACHE  utilise les 256 processeurs d’un Cray T3E et 25 Go de mémoire pour simuler 400 000 atomes.

· La taille de la grappe de 200 PC permettra un « passage à l’échelle » pour certains développements logiciels réalisés par le projet ReMaP dans ce cadre, notamment en matière de systèmes de fichiers parallèles et de protocoles de communication pour les réseaux haut-débit. Il en est de même pour les outils de déploiement (fichiers, système d’exploitation, commandes parallèles) développés au sein du projet APACHE
4 - Applications visées  

Il n’existe pas aujourd'hui de tests synthétiques permettant d’évaluer l’efficacité d’une grappe pour le calcul haute performance ou l'accès intensif à de grandes quantités d'information. C’est pourquoi cette évaluation n’est possible qu’à travers des tests réels issus des différents domaines d’application que sont le calcul scientifique et les serveurs de données. Le projet APACHE a particulièrement investi dans le domaine scientifique depuis plusieurs années et dispose d’une large palette d’applications opérationnelles ou qui le seront au cours du déploiement de la grappe. L'investissement du projet SIRAC dans le domaine est plus récent et concerne les serveurs de données. Quelques applications issues de ces deux domaines applicatifs sont présentées plus en détail dans la suite.

4.1. Calcul Scientifique
La validation des activités de recherche dans le domaine des environnements de programmation parallèle et de l’algorithmique parallèle procède par réalisation d’applications parallèles pilotes dans différents domaines du calcul intensif. Ces réalisations se font par coopération étroite avec les spécialistes des domaines concernés. Cette coopération prend souvent la forme d’un travail de thèse co-encadré. 

Calcul formel :  Le calcul formel est un domaine du calcul scientifique où les algorithmes sont particulièrement gourmands en ressources de calcul et de mémoire et qui doivent donc être parallélisés afin de résoudre de véritables problèmes de l'ingénieur. De plus, ces algorithmes sont très irréguliers car ils manipulent des données de  taille difficilement prévisible et non bornée. Les domaines traités sont les nombres algébriques, les polynômes et l'algèbre linéaire, les  bases de Gröbner ou la résolution d'équations différentielles.. Ce travail se fait en liaison avec le projet IMAG ACTE du LMC-IMAG et le projet SAPHIR (Sophia). 

Équations aux Dérivées Partielles et raffinement de maillage : 

La parallélisation de problèmes d'EDP se fait classiquement par des méthodes de décomposition de domaines. Dans ce cadre, une modélisation fine de certains phénomènes physiques impose de raffiner le maillage en certaines zones du domaine. Ce raffinement peut par ailleurs s'accompagner de l'utilisation d'un modèle différent (couplage de code). Ce raffinement peut être statique (e.g. dépendant d'une géométrie fixe du problème) ou bien dynamique (e.g. déplacement d'une turbulence). Ceci pose des problèmes spécifiques de répartition dynamique de la charge. Deux domaines d'application sont actuellement en cours d'étude : un problème d'évolution en océanographie qui fait intervenir des maillages structurés et des méthodes multigrilles, et un problème de turbulence en aérodynamique, qui fait intervenir des maillages non structurés. Ces travaux sont réalisés en collaboration avec le projet IMAG/INRIA IDOPT (E. Blayo et I. Charpentier),  avec l’IRIT Toulouse (P. Spiteri) et avec l’INRIA Sophia (S. Lanteri). 

Chimie et biologie : La simulation des particules, atomes et molécules, suivant les lois de la mécanique quantique ou newtonienne sont des algorithmes coûteux (de complexité égale au carré, au cube ou à la puissance 4 du nombre de particules mises en jeu). Ces simulations trouvent des applications dans de nombreux domaines : pharmacologie, structure des matériaux, astrophysique, etc. Le parallélisme est une voie incontournable pour traiter plus vite des phénomènes plus complexes afin de rendre l'approche de modélisation et de calcul cohérente avec l'approche expérimentale. 

· Dynamique moléculaire - La dynamique est une simulation du mouvement des atomes et des molécules par calcul de leurs déplacements. Cette technique est largement utilisée pour simuler les propriétés des solides, des liquides et des gaz. Elle est également employée pour étudier les conformations des macromolécules, et pour la compréhension des mécanismes réactionnels des protéines dans les structures biologiques. Le développement des médicaments de demain sera lié à la compréhension de ces mécanismes. Nous avons développé un code, basé sur une approche de décomposition de domaine et utilisant une approximation par rayon de coupure. Les techniques et programmes développés permettent de calculer des dynamiques avec des systèmes de plus de 400 000 atomes sur des périodes de plus de 100 pico-secondes. Ce programme met en évidence l'intérêt de l'approche de programmation proposée par le projet. Ces travaux, menés conjointement avec le Laboratoire de Biologie Moléculaire et Structurale du CEA-Grenoble (S. Crouzy), ont fait l’objet de  la  thèse de P.E. Bernard. Ils se poursuivent au sein de l’action incitative INRIA  SYMBIO (E. Coulaud LORIA). Les perspectives sont d'étendre les fonctionnalités du code au plan de la modélisation biologique et d'envisager des variations. Un couplage avec des codes quantiques est aussi à l'étude.

· Chimie théorique et astrophysique : Les problèmes de simulation numérique en chimie  constituent un corpus d'applications intéressantes pour le parallélisme. Une première étude a été entreprise sur la parallélisation à grosse granularité d'un code industriel de chimie quantique ab initio faisant référence (Gaussian-94), afin de préparer la parallélisation massive du traitement complet de la corrélation électronique, qui n'a pas encore été abordée dans les codes de production existants. Ces codes de production sont utilisés à la fois pour la recherche fondamentale (en astrophysique pour l'identification de molécules dans l'espace et la modélisation de la réactivité chimique à très basse température) et dans le monde industriel pour la modélisation de la catalyse et de la synthèse de nombreux composés. Cependant la généralisation de l'emploi de la modélisation en chimie théorique est limitée par la complexité des calculs et la place mémoire occupée qui croissent comme une puissance élevée du nombre d'atomes mis en jeu, d'où le recours au parallélisme sur grappe. Ces travaux se mènent en collaboration avec le laboratoire d'astrophysique de Grenoble (P. Valiron) et font l’objet de la thèse de N. Maillard.

4.2.  Serveurs de données

Les applications du coté des serveurs de données sont plus récentes. Le développement d'applications de  type "mémoire d'entreprise" nécessite l'utilisation d'entrepôts de données (Data Warehouse) dont la taille croit régulièrement. L'exploitation de ces données en vue d'extraire des informations significatives pour la gestion de l'entreprise (Data Mining) est réalisée à l'aide de requêtes de complexité significative. L'exécution de ces requêtes en temps réel pour les applications d'aide à la décision requiert de paralléliser le traitement correspondant. Un autre exemple d'utilisation des architectures parallèles pour la mise en œuvre de serveurs de données est lié à l’extension du World-Wide-Web (cache, serveurs multimédia). 

Caches Web :

Dans le cadre du LHPC, ReMaP développe des logiciels permettant de transformer des grappes d'ordinateurs standard en serveurs de cache Internet à hautes performances pour les têtes de réseau des boucles haut débit. Ce système, réalisé conjointement par MS&I et le LIP, utilise des technologies issues du parallélisme pour garantir son extensibilité. Le système de cache intègre des fonctionnalités d'indexation en ligne et de filtrage. Un autre aspect novateur du système réside dans le support des flux audio et vidéo par des mécanismes de cache ou de miroir pour tenir compte de la part grandissante des documents multimédia dans le trafic Internet. Le projet inclut des phases d'expérimentation sur le réseau haut débit « Autoroutes Rhodaniennes de l'Information » de Rhône Vision Câble. Cette plate-forme permettra de vérifier l'adéquation des solutions proposées en termes de fonctionnalités et de performances et de mettre en avant les bénéfices des infrastructures à haut débit.

Cartes géographiques à la demande : 
Ce travail s'effectue en collaboration avec l'UMR 8504 Géographie-Cités, elle s'est contractualisé avec les partenaires suivants : Ministère des transports sur la thématique de l'interaction spatiale, un éditeur de CD-ROM pour la production de cartes, le réseau de recherche Hypercarte pour le lissage interactif et la production de cartes animées. 

La représentation de données géostatistiques, données sociales comme les indices démographiques ou économiques, nécessite des calculs importants. En effet, une carte exprime la synthèse de données statistiques. Si, par exemple, on souhaite présenter la densité de population sur le globe à partir de la base de donnée

référencée (degré par degré UNED Grid ou 5' par 5' de lattitude et longitude), la technique utilisée consiste à choisir un « rayon de lissage » R et à calculer en tout point du globe la population située dans un rayon de R km autour de ce point. Les géographes souhaitent agir dynamiquement sur le paramètre  pour

observer l'effet du rayon de lissage sur la représentation et en déduire des propriétés sur la population étudiée. Produire une carte, avec une précision acceptable pour les géographes peut nécessiter une petite heure sur un PC standard. Cela rend impossible toute interactivité. En parallélisant l'algorithme en MPI puis en Athapascan-1 et en optimisant le code par le choix de bibliothèques adaptées, ce temps a été réduit à quelques secondes sur une architecture parallèle (cluster de quelques PC). Il faut cependant construire une interface avec le réseau internet permettant l'accès distant à la base de données géostatistiques et aux cartes construites en ligne. Une première maquette a été réalisée en 1999. Le problème sous-jacent à cette architecture d'application est de tirer parti des calculs effectués pour la génération des cartes précédentes (flux de demandes de cartes). Cela nécessite une découpe de l'application telle qu'une partie des calculs soit mise dans un cache de calcul. La gestion de ce cache devient alors le principal outil d'accélération de l'application.

Tombé de vêtement :

Ce thème de recherche se positionne dans le cadre de l'animation d'objets tridimentionnels en synthèse d'image, en particulier pour la simulation de textiles pour représenter des personnages habillés. 

Afin d'obtenir un résultat réaliste, les lois fondamentales de la physique, faisant intervenir des paramètres comme la vitesse, les forces (gravitation, ...) ou les frottements sont employées pour modéliser le mouvement de plusieurs objets interagissants. Ces modèles sont numériquement très complexes : actuellement le calcul de l'image d'une personne varie de la seconde à plusieurs minutes suivant la complexité du modèle. Un de nos objectifs est de diminuer ce temps par la parallélisation des algorithmes. Cette diminution du temps permettrait d'obtenir des animations dynamiques "temps réel" (24 images par seconde). L'objectif final est la mise en oeuvre d'animation de textiles, c'est-à-dire la visualisation de mannequins portant des habits d'une façon réaliste avec l'intégration de tous les mouvements 

des tissus si la personne effectue un mouvement. 

A l'heure actuelle il existe différents algorithmes permettant d'obtenir des images souhaitées. Les algorithmes permettant d'accélérer le temps d'exécution se décomposent selon la structure suivante : recherche des collisions possibles entre objets, calcul d'une matrice représentant l'environnement global (positions des objets, forces , ...), résolution de systèmes linéaires pour calculer la position des points, leur vitesse et leur accélération. Les opérations coûteuses en calcul étant les résolutions des systèmes linéaires par la méthode du Gradient Conjugué, et la recherche des collisions. Des techniques de parallélisation ont déja été étudiées pour les méthodes de résolution de grands systèmes linéaires. Des approches itératives avec contrôle d'erreur ont déjà été mises en oeuvre pour la synthèse d'animation. Pour la parallélisation du calcul des collisions, il existe différentes stratégies de découpe de l'espace. Il est par exemple classique de découper l'espace en un maillage régulier.

L'objectif de ce projet est de paralléliser cette application pour l'exécuter sur une grappes de PCs.

Génomique :

L'objectif de ce travail de recherche est de proposer une approche générique pour la reconstruction d'arbres phylogénétiques. Ce problème correspond à la filiation entre séquences biologiques (gènes, protéines, espèces vivantes, etc.). Du point de vue informatique, il s'agit de déterminer un résultat global à partir de caractéristiques locales.

La plupart des approches existantes envisagent de construire ces arbres à partir d'alignements multiples de séquences. L'idée que nous poursuivons dans ce projet consiste à effectuer ces deux phases simultanément (multi-alignement et construction de l'arbre). Ceci permet de ne pas manipuler la totalité de la structure de données dont la taille est exponentielle en le nombre de séquences.

Les problèmes biologiques ciblés concernent typiquement des milliers de séquences et donc, conduisent à de très fortes combinatoires. Le parallélisme apparaît ici de façon incontournable pour pouvoir envisager une résolution. Une première maquette est en cours de validation sur la grappe HP-icluster disponible au laboratoire ID.

5 – Environnements pour grappes et grilles de grappes

5.1 - Outils d’exploitation pour grappes de PC

Dans le cadre du projet RNTL CLIC, le laboratoire ID participe à la réalisation d’une distribution Linux pour grappe de PCs. 

La généralisation de l'usage des grappes passe en effet par l'offre d'interfaces de programmation et d'outils d'administration qui permettront de voir (accéder, administrer, programmer) une grappe de PC comme s'il s'agissait d'une seule machine. 

Outre leur intégration en un ensemble homogène et interopérable, la fourniture des standards de programmation parallèle (MPI, PVM), la distribution grappe doit offrir les fonctions suivantes qui font défaut ou ne sont que partiellement fournies dans les distributions actuelles :

· le support de réseaux hautes performances, des architectures IA32 et IA64 monoprocesseurs et multiprocesseurs ; 

· des outils de configuration avancée (gestion des noeuds, modularité), les outils d'administration et de surveillance intégrés via une interface unique ;

· des outils d'exploitation permettant de paramétrer finement la partition des ressources de la grappe, les enchaînement d'exécution, les entrés/sorties, etc ; 

· un choix d'environnements de programmation parallèle, de déboguage et d'analyse de performances.

Le laboratoire contribue au projet RNTL par le développement d’outils d’administration (déploiement, visualisation système, …), un travail de recherche sur l’amélioration des performances des environnements de programmation (MPI, OpenMP, Athapascan) et enfin  la validation de la distribution ainsi construite sur des grappes en production.

5.2 - Metacomputing

L'évolution probable des architectures de type grappes consiste à faire fonctionner ces grappes entre elles et donc à construire et exploiter des grilles de grappes, potentiellement hétérogènes. C'est la problématique appelée métacomputing. Le laboratoire travaille dans différents domaines dans ce cadre.

Transfert de fichiers haut débit : dans le cadre du projet européen DataGrid, le laboratoire travaille à l'élaboration de mécanismes permettant le transfert de fichiers sur des liens haut débit à grande distance, comme ceux offerts par le projet VTHD. Ces travaux portent à la fois sur la conception d'un protocole ainsi que sur l'implantation de ce protocole au sein d'un système d'exploitation.

Ordonnancement multi-niveau : la nature hiérarchique des architectures de métacomputing pose de nouveaux problèmes d'ordonnancement tant théoriques que pratiques. Le laboratoire mène à la fois des recherches d'heuristiques adaptées à ces architectures et il développe également l'infrastructure logicielle qui permettra de les implanter efficacement.

Couplage de code : un autre aspect du métacomputing consiste à faire coopérer différents codes existants afin de faire de nouvelles applications scientifiques. C'est notamment le cas de l'application de dynamique moléculaire déjà présentée dans la partie applicative de ce rapport où, encore dans le cadre de VTHD, des composants s'exécutent à Nancy et coopèrent avec d'autres qui s'exécutent eux à Grenoble. Les recherches menées dans ce cadre étudient l'adéquation d'Athapascan-1 à cette problématique de couplage de code.

Enfin, En complément aux approches classiques du métacomputing comme mise en relation d'un faible nombre de ressources de calculs de forte puissance, nous nous intéressons à l'exploitation d'un très grand nombre de machines de faible capacité (typiquement les ordinateurs personnels) pendant leurs périodes d'inactivité. Cette approche est parfois appelée calcul « pair-à-pair ». 

Dans ce cadre nous étudions deux facettes de cette problématique 

d'exploitation. La première concerne l'étude de ce type de système pour le stockage de l'information où nous tentons d’identifier les différents paramètres pertinents permettant de caractériser les performances pour la fonction à réaliser.

 La deuxième concerne les capacités de calculs qui cumulées constituent un formidable potentiel. A l'heure actuelle une seule approche de type tâches indépendantes à gros grains et à faible volume de données à traiter semble réaliste. Des études sont donc à mener pour en étendre le domaine d'application. Un projet ACI-GRID vient tout juste de démarrer pour développer une plate-forme d'expérimentation dans ce cadre. 

6 - Mise en œuvre et ouverture du projet

En 1999, l’unité de recherche INRIA Rhône-Alpes a fait équiper électriquement / thermiquement une salle afin d’accueillir les différentes grappes. Une première grappe de 14 PC bi-processeurs y a été installée en 1999. En 2000, une grappe de 100 PCs « entrée de gamme » a été installée puis complétée en 2001 par 125 machines identiques. Cette grappe, nommée I-cluster, est équipée d’un réseau standard « fast ethernet ». Il s’agit d’un don de HP.

La grappe CIMENT de 100 PCs bi-processeurs haut de gamme reliés par un réseau haut débit faible latence sera installée fin 2001.
Une cinquantaine de personnes sont concernées, au sein du projet, par l’utilisation de la grappe pour le développement et l’exploitation d’outils et d’applications.

Les équipes concernées ont une action continue et visible autour des serveurs de calculs et de données. Par ailleurs, le projet est largement ouvert à la communauté Rhône-Alpine et nationale.

Plusieurs projets nationaux (RNTL CLIC, RNRT VTHD, ACI GRID, …) utilisent ou utiliseront l’infrastructure du projet.

L’action CIMENT a aussi contribué au démarrage de collaborations industrielles (HP, Bull, Microsoft, Mandrakesoft, Polyspace, Yxendis,…)  qui fournissent en retour des investissements conséquents (ingénieurs, boursiers, matériel).

L’usage intense du icluster par une trentaine de projets en dehors du laboratoire ID a montré le besoin d’infrastructures de grande taille pour la recherche en informatique comme pour la production scientifique des utilisateurs de calcul. Il a prouvé, dans le même temps, que les grappes de PC sont une bonne réponse à ce besoin. Le projet CIMENT, avec une grappe plus performante, doit permettre de répondre à des applications encore plus gourmandes en mémoire et performances réseaux.

Une demande de soutien est en cours au CNRS (MRCT) pour la création d’une grille de grappes de PC qui intègrerait dans une même structure administrative plusieurs grappes installées dans des laboratoires utilisateurs ainsi que le I-cluster et la grappe CIMENT. Ce projet doit permettre la mutualisation des ressources de calcul et la diffusion d’expertise en matière d’administration et de programmation des architectures de type grappe.
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