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Le CECIC ne sera ouvert de façon officielle, conformément à ses statuts, qu’après la réunion du Conseil de Gestion qui est prévue fin septembre.

Cependant celui-ci a commencé sa mise en œuvre dès la réception de ses matériels mi Juin 2001. La période estivale et son cortège de congés, ainsi que quelques déboires matériels ont fait qu’en ce début d’année universitaire nous sommes encore en période de tests et de mise en œuvre.

Mise en œuvre et tests

Les matériels sont arrivés mi juin et les installations « hard » et « soft » se sont poursuivies pendant les mois de juillet et août (cf. le calendrier en annexe) . 

Les principales remarques sont d’une part la forte implication du personnel du LEDSS, ce qui est en partie normal car le matériel se trouve dans ses locaux, et la panne du matériel IBM couplée à une inondation par le haut (climatisation) qui ont d’autant perturbé le calendrier prévisionnel.

Malgré ceci les tests sont bien avancés :

Deux types de tests sont prévus aussi bien sur SGI que sur SP.

Des tests qualifiés « d’exploitation » et qui concernent la validité de l’installation des logiciels de leur utilisation par les utilisateurs et de leur aptitude à prendre en compte les multiprocesseurs (SMP) . Ces tests sont réalisés par les administrateurs des machines

Des tests qualifiés « d’utilisateur » et qui concernent l’utilisation effective des logiciels dans l’environnement mis en œuvre. Ces tests sont principalement réalisés par des utilisateurs.

La machine étant installée dans les locaux du LEDSS, les tests dans un premier temps sont effectués au LEDSS pour s’assurer que les machines sont bien fonctionnelles et que les procédures mises en œuvre sont déjà  valides localement avec les logiciels utilisés au LEDSS.

Dans un deuxième temps ces mêmes tests sont effectués à travers le réseau local du LEDSS pour s’assurer que les procédures mises en œuvre localement sont aussi valides à travers le réseau local.

Dans un troisième temps un partenaire viendra installer ses logiciels sur le matériel du CECIC, avec l’aide des administrateurs locaux, afin d’effectuer les mêmes types de tests mais à partir de chez eux et à travers le réseau pour valider l’accessibilité du matériel , les procédures mises en œuvre et l’utilisation des logiciels. Le CERMAV pour des raisons de proximité sera le premier partenaire à effectuer ces tests. Les tests se feront ensuite chez tous les autres partenaires avant mise en exploitation définitive des matériels.

Une fois les diverses formations relatives au traitement massivement parallèle des matériels (MPI ou autre) effectuées  nous pourrons commencer à la demande, les tests relatifs à ce type d’environnement.

Actuellement nous pensons pouvoir mettre en œuvre les tests à partir du CERMAV dés le 24 Septembre 2001 et on peut proposer le calendrier suivant :

Semaine 37

Monter le niveau de l’OS du SGI Origin pour boucher un trou de sécurité => 6.5.13

(MLD)

13/09/01

Réunion des utilisateurs du CECIC

(AR etc.)

Semaine 37 et 38

Finir les tests utilisateurs à travers le réseau local

(MLD,AM,PV)

A partir semaine 39

Installation des logiciels du CERMAV

(MLD,AR,PV)

Tests « exploitation » et « utilisateurs » du CERMAV

(AR)

Présentation des projets des divers partenaires

(Représentants des utilisateurs partenaires)

27/09/01

Compte rendu au Conseil Scientifique CIMENT

(SP, PV)

Requalification du SP

(IBM,PV)

Formation au parallélisme sur SGI et IBM

Installation de tous les logiciels des partenaires

Tests  généraux  « exploitation » et « utilisateurs »

Création et organisation officielle du CECIC

Démarrage officiel  du CECIC

Projets

Nous n’avons pas encore pu réunir tous les projets des différents partenaires, ceci sera fait mi-septembre et nous ne pouvons présenter que les projets du LEDSS et du CERMAV.

- Etude du mécanisme catalytique d'une protéine de type N- acetylglucosaminyltransferase dont le site actif comprend un ion Mn2+. (A .Imberty (CERMAV) A. Milet (LEDSS))
L’étude d'un tel système est complexe pour deux raisons principales : taille du système et présence d'un ion métallique présentant 5 électrons célibataires. Ces deux raisons font que l’étude du mécanisme de cette enzyme ne peut être menée de façon satisfaisante ni par les méthodes de chimie quantique ni par celle de mécanique moléculaire. C'est pourquoi ce projet qui s'inscrit dans le cadre d'une collaboration CERMAV/LEDSS se propose d’étudier ce système grace aux méthodes mixtes mécanique moléculaire / mécanique    quantique (MM/QM).

Ce type d’études ne peut être mené sur les machines de nos laboratoires respectifs ni sur les machines de nos laboratoires respectifs ni sur les machines des centres de calculs en raison principalement des temps CPU et de la forte demande en mémoire et espace disque que cela demande. De plus, un protocole de calcul devra être mis au point :

· taille de la partie quantique, méthode de frontière utilisée

· méthode de mécanique moléculaire utilisée

· de détermination des barrières ...

Le programme CIMENT permettra donc de réaliser ce projet dans des conditions optimales grâce a un temps CPU non limite et a des capacités de stockage importante ce qui permettra des simulations réalistes.

- Parallélisation du code DeMon (M.Casida(LEDSS))


DeMon est un programme de DFT (théorie de la fonctionnelle de la densité). Ce programme permet, entre autres, de calculer les propriétés électriques des matériaux en déterminant les caractéristiques de leurs états excites. Néanmoins, pour des applications d’intérêt pratique : nanomatériaux, biopolymères, nanocristaux... un code efficace et rapide est nécessaire. La parallélisation et l'optimisation du code apparaît donc comme une nécessité que les machines multiprocesseurs du programme CIMENT permettra de réaliser dans les meilleures conditions

Annexe

Activité du CECIC depuis  le 18/06/2001

(JMJ JM Jourdain IBM, PV P.Vatton LEDSS, MLD ML Dheu-Andriès LEDSS, LD L. Decomble Morse, AR A .Rivet CERMAV, FC F.Cougard IBM, AM A. Milet LEDSS, JE J. Eudes CRIP, SP S.Pérez CERMAV)

18/06/01 Livraison matériel SGI Origin

19/06/01 Livraison matériel IBM SP2

20/06/01 Installation « hard » du matériel IBM SP2

(JMJ,PV)

21/06/01 Installation « hard » et « OS » du SGI Origin avec transfert de connaissance sur l’OS

(LD ,MLD,AR,PV)

22/06/01 Installation suite et fin du « hard » IBM SP2

(JMJ,PV)

25/06/01 Installation et tests du réseau CECIC

(PV)

27/06/01 Installation OS IBM SP2 avec transfert de connaissance sur l’OS

(FC,PV)

28/06/01 Installation OS IBM SP2 avec transfert de connaissance sur l’OS

(FC,PV)

29/06/01 Installation OS IBM SP2 avec transfert de connaissance sur l’OS

(FC,PV)

29/06/01 Panne climatisation (inondation) dans la salle machine CECIC

(STUJF,PV)

02/07/01 Panne climatisation (inondation) dans la salle machine CECIC

(STUJF,PV)

03/07/01 Suite et fin installation OS IBM SP2

(FC,PV)

05 /07/01 Début de l’installation environnement exploitation et logiciels de test (LEDSS) sur SGI et tests « exploitation »

(MLD)

09/07/01 Début de l’installation environnement exploitation et logiciels de test (LEDSS) sur SP2  et tests « exploitation »

(PV)

16/07/01 Début des tests « utilisateurs » SP2

(AM)

16/07/01 Début des tests « utilisateurs » SGI

(MLD)

20/08/01 Panne disques (3) sur IBM SP2

22/08/01 Remplacement des disques

(IBM,PV)

23/08/01 Remplacement des disques

(IBM,PV)

24/08/01 Remplacement des disques

(IBM,PV)

27/08/01 Restauration IBM SP2

(PV)

28/08/01 Restauration IBM SP2

(PV)

28/08/01 Installation nouveau Routeur pour prise en compte CERMAV

(JE,PV)

29/08/01 Restauration IBM SP2

(PV)

30/08/01 Restauration IBM SP2

(PV)

31/08/01 Restauration IBM SP2

(PV)

10/09/01 Reprises des tests sur IBM SP2

(AM,PV)

