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REPUBLIQUE FRANGAISE

MINISTERE
DE L’ENSEIGNEMENT SUPERIEUR
ET DE LA RECHERCHE

Paris, le 3 janvier 2008

Communiqué de Presse

Valérie Pécresse, ministre de I'enseignement supérieur et de la recherche, se félicite de I'accord
intervenu entre le CNRS et IBM pour I'acquisition et le déploiement d’un calculateur qui dotera la France
— hors calculateurs utilisés a des fins militaires — du troisiéme calculateur au niveau mondial, apres les

Etats-Unis et 'Allemagne.

Ce nouveau supercalculateur vient renforcer la capacité nationale de calcul mise a disposition de la
communauté scientifique, quels que soient les établissements d’appartenance ou les disciplines de
rattachement. Il permettra d'accélérer les priorités de recherche fixées par le Président de la
République. Il s'intégrera dans un réseau de calculateurs déployés au niveau communautaire,

permettant de renforcer I'espace européen de la recherche dans ce secteur stratégique.

Cette opération s'inscrit parfaitement dans les missions du CNRS, qui consistent notamment a
déployer et maintenir de trés grandes infrastructures de recherche utiles pour I'ensemble de la

communauté scientifique frangaise.

Valérie Pécresse, soulignera l'importance de cette acquisition et ses conséquences pour la recherche
francaise au cours d'un point de presse, auquel prendront également part Catherine Bréchignac,
Présidente du CNRS, Arnold Migus, Directeur général du CNRS et Daniel Chaffraix, Président IBM
France, qui aura lieu le lundi 7 janvier 2008 a 12 h 30 au siege du CNRS (3, rue Michel-Ange, Paris 16€)

Contact presse :
Ministére de I'Enseignement Supérieur et de la Recherche : 01 55 55 84 32



Le CNRS donne a la recherche francaise une puissance inégalée de
calcul et étend ses horizons avec l'aide d'IBM

Paris, le 7 janvier 2008 - Le Centre National de la Recherche Scientifique (CNRS) choisit
IBM pour offrir une nouvelle dynamique a la recherche francaise. L'objectif est de mettre a la
disposition des chercheurs la puissance de calcul indispensable pour mener a bien des
simulations numériques et des calculs de haute performance, approche essentielle pour la
recherche scientifique du 21°™ siécle. Le CNRS propulse la France au premier plan
européen et dans le peloton de téte des pays pour la puissance de calcul scientifique : un
atout décisif pour notre recherche dans un contexte compétitif en termes d'enjeux
économiques et sociétaux.

Cette toute nouvelle puissance de calcul permettra d’aborder des problemes scientifiques de
plus en plus complexes. Par exemple, en matiere de recherches sur le climat, répondre aux
questions que pose le réchauffement climatique dépend de l'accés a des moyens de calcul
intensif. Ceux-ci permettront par exemple de quantifier la probabilité d'événements
extrémes ou d'étudier les impacts sur les écosystémes. La chimie est aussi un des domaines
utilisateur du calcul intensif, que ce soit pour des applications industrielles ou des enjeux de
société. Ainsi, la combustion dans lair des hydrocarbures usuels fait intervenir plusieurs
centaines d’espéces chimiques et quelques milliers de réactions élémentaires. Une
augmentation d'un facteur 100 de la puissance de calcul devrait permettre de mieux
comprendre et contréler ces mécanismes. On pourra alors aborder l'utilisation optimisée
des biocarburants ou encore la minimisation de formation des suies. La biologie est un
domaine en émergence dans le domaine du calcul scientifique, en particulier en ce qui
concerne la compréhension de mécanismes réactionnels, Llingénierie des interactions
protéine-ligand, le repliement de protéines et de facon générale la simulation de la
complexité du vivant, jusqu'aux cellules, aux organes ou aux écosystemes.

Depuis 2000, le CNRS, a travers UIDRIS, son centre national de calcul situé a Orsay,
collabore avec IBM pour apporter aux chercheurs des moyens de calculs intensifs toujours
plus performants grace a un environnement de supercalculateurs d’avant-garde. Avec cette
nouvelle plateforme qui sera implantée a l'IDRIS, avec dix « armoires » Blue Gene/P dés la
fin du mois de janvier et de huit «racks Power 6 » en juillet prochain, le CNRS fait sa
révolution et passe d'une puissance de 6,7 Teraflops a un total de 207 Teraflops, soit des
centaines de milliers de milliards de calculs a la seconde. Par ailleurs, le systeme Blue
Gene/P et Power 6 présente un rapport « consommation d'énergie/puissance fournie » le
plus bas du marché actuellement.

Cette plateforme tres attendue par les scientifiques est un véritable changement
d’environnement pour la communauté francaise et préfigure les futurs investissements qui
seront réalisés dans le cadre du Grand Equipement National de Calcul Intensif. Avec ce
systeme ouvert a tous les chercheurs, du secteur public ou des entreprises, le CNRS donne
aux acteurs de la recherche francaise les moyens de préparer l'avenir en portant leurs
applications sur des architectures qui donneront naissance aux futurs systemes de calcul
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“petaflops”, c'est-a-dire capables d'exécuter des millions de milliards d'opérations a la
seconde.
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1 éme

Une nouvelle frontiere pour la science du 2 siecle : la
simulation numérique et le calcul de haute performance

Certains types de traitement réclament des puissances de calcul extrémement importantes.
Ce besoin s'accroit tres rapidement en fonction de la complexité des modéles, de la masse
de données a traiter, de la nécessité de raccourcir les temps de calculs. C'est le cas pour les
recherches dans les domaines suivants.

Recherches sur le climat

Un enjeu majeur est de prévoir 'évolution future du climat. Répondre aux questions posées
par la société sur le réchauffement climatique, suite par exemple a 'augmentation des gaz a
effet de serre est entierement dépendant de l'accés a des moyens de calcul intensif.
Réduire les incertitudes, quantifier la probabilité d’événements extrémes, dénombrer les
puits de carbone et leur possible évolution suite au changement du climat, étudier les
impacts sur les écosystémes nécessite une augmentation de la puissance de calcul d'un
facteur de 10 a 1 000 par rapport aux moyens actuels.

En matiere de recherche sur le climat, la préférence va traditionnellement aux machines
vectorielles. Ceci vient du fait que les simulations climatiques utilisent de petites grilles pour
des calculs trés longs (évolutions séculaires). La situation cependant évolue rapidement
grace aux efforts considérables faits depuis plusieurs années par les équipes de U'IPSL', au
LSCE? au LMD’ et & 'OCEAN". La compétition internationale incite & l'utilisation de grilles
beaucoup plus grandes qui impliquent de calculer en paralléele. Le modéle de climat de
UIPSL existe désormais en version paralléle, méme pour sa version couplée [« Systeme
Terre »). Aujourd’hui, le probleme le plus difficile est celui du contréle scientifique de la
qualité de ce modele et de lUoptimisation de ses performances paralleles. Une fois ces
difficultés surmontées, la climatologie sera alors capable d’utiliser toutes les machines de
haute performance.

Recherches en océanographie et en sciences de la terre

L’océanographie requiert également une grande capacité de calcul. Comprendre comment
fonctionne la variabilité de 'océan, les interactions d'échelle, l'action des tourbillons dans le
transport de chaleur et dans les cycles biologiques bénéficierait grandement d'une
augmentation de calcul par des facteurs de 10 a 100 au niveau national, voire européen.

La modélisation de la dynamique interne de la Terre, la modélisation de la réponse sismique,
et des effets de site, lors d'un tremblement de Terre, la modélisation de la rupture sismique

! Institut Pierre-Simon-Laplace (CNRS/Université Paris 6/Université Versailles St-Quentin/CEA/IRD/CNES/

Ecole Polytechnique/Ecole Normale Supérieure Paris).

2 Laboratoire des sciences du climat et de l'environnement (CNRS/CEA /Université Versailles St-Quentin).

% Laboratoire de météorologie dynamique (CNRS/Ecole Polytechnique/Université Paris 6/Ecole Normale Supérieure de Paris).
* Laboratoire d'Océanographie et du Climat : Expérimentations et Approches Numériques (Université Paris 6/

CNRS/Muséum National d'Histoire Naturelle/IRD).
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et de la génération des ondes courtes associées, importantes pour le génie parasismique,
sont également dépendants des moyens de calcul, méme si cette communauté exprime le
besoin d'une hiérarchie de moyens de calcul, en particulier la nécessité d'un niveau de type
mésocentre.

Recherches en astrophysique

La simulation numérique en astrophysique est en pleine expansion grace au développement
des codes et de la puissance de calcul. Les enjeux concernent la compréhension de l'univers
a partir de Uexploitation des données des télescopes sol et des mesures depuis l'espace.
Accéder a des moyens de calcul plus puissants jusqu'a a un facteur 1000 permettrait de
simuler la formation des galaxies, des amas de galaxies, afin d'interpréter les grandes
expériences de cosmologie comme le futur satellite Planck. Il permettra aussi de
comprendre la dynamique interne du Soleil, la variabilité solaire, les mécanismes physiques
de U'explosion des supernovae ou la formation des étoiles. Cette communauté est préte a
implémenter du calcul scalaire paralléle de grande ampleur.

Recherches en physique fondamentale

Deux domaines sont particulierement demandeurs en calcul : la physique des particules en
accompagnement des expériences de physique des particules, et la chromodynamique
quantique.

En physique des particules, les besoins en matiere de calcul concernent 'accompagnement
des expériences du Large Hadron Collider avec des enjeux comme la validation du modele
standard, la prospection de particules supersymétriques, la compréhension de l'absence
d’antimatiere dans le cosmos ou méme limmense quéte de la supposée matiére noire
galactique. Cette communauté a des besoins tres spécifiques liés a la trés grande masse de
données a traiter qui se compte en petaoctets. Afin d’exploiter au mieux toutes ces données,
elle développe un outil complémentaire des supercalculateurs qu'est linfrastructure en
grille, répartie au niveau mondial. Ces développements, au départ pour la physique
fondamentale, devraient a terme pouvoir servir aux autres disciplines qui manipulent de tres
grandes bases de données.

La chromodynamique quantique s’attache a comprendre lUinteraction forte qui lie ensemble
quarks et gluons au sein des protons et neutrons. La France a participé a un projet de R & D
de Uordinateur européen apeNEXT qui est adapté aux besoins de cette discipline. L'enjeu
pour cette communauté de plus petite taille que la physique des particules serait de pouvoir
contribuer a limplémentation d'une telle machine au niveau européen de 200 teraflops
soutenus dans l'immédiat, plusieurs petaflops vers 2010.

Recherches en chimie

La chimie est un des domaines utilisateur du calcul intensif que ce soit pour des applications
industrielles ou des enjeux de société comme lindustrie pharmaceutique. A titre d’exemple,
on peut citer U'utilisation des méthodes de la chimie théorique pour étudier les structures,
les propriétés et la réactivité des complexes de métaux de transition. Il s’agit de comprendre
la spécificité des réactions chimiques et le role joué dans une structure et dans une réaction
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par tous les groupes chimiques constituant les molécules. Ces méthodes ont des
applications dans la catalyse ou dans la diffusion des ions lithium dans des batteries. Ils
nécessitent de représenter des systemes de grande taille avec des calculs numériques
itératifs trés demandeurs en temps de calcul.

Dans le domaine des médicaments, un autre exemple est cité ci-dessous avec les
applications biologiques : celui des nanostructures biologiques a linterface entre chimie et
biologie.

La simulation de la chimie détaillée de la combustion est un enjeu d'importance pour
Uindustrie et le développement durable. Ces travaux visent a décrire aussi précisément que
possible la complexité des schémas cinétiques chimiques et des phénomeénes de transport.
La combustion dans l'air des hydrocarbures usuels fait intervenir plusieurs centaines
d’especes et quelques milliers de réactions chimiques élémentaires. Une augmentation d’un
facteur 100 de la puissance de calcul devrait permettre de traiter des mécanismes
cinétiques comportant plus d'un millier d’especes et plus de 10000 réactions chimiques. On
pourrait alors aborder, par exemple, les flammes de kérosene, lutilisation des bio-
carburants ou encore traiter la cinétique de formation des suies.

Recherches en ingénierie

En ingénierie, la simulation numérique est un outil indispensable pour aborder des enjeux
industriels dans le domaine des transports, de l'énergie et du développement durable.
Réduire la consommation des moteurs, réduire les émissions de gaz a effet de serre, réduire
le bruit sont autant d’enjeux sociétaux et industriels qui nécessitent de disposer de capacités
prédictives améliorées reposant sur la modélisation et la simulation numérique intensive.
L'approche numérique est fondamentale pour simuler la turbulence, les réactions
chimiques dans des fluides, les transferts dans des milieux hétérogénes, les interactions
entre fluides et matériaux, la réponse des matériaux a différentes contraintes ou le
développement de nouveaux matériaux. L’intégration du confort acoustique dans la
conception représente aussi un important enjeu économique, les nuisances sonores
représentant une source importante de géne. Ces travaux s'effectuent le plus souvent au
sein de projets alliant équipes de recherche en interaction étroite avec les industriels
concernés. C'est aussi le cas de l'aéroacoustique numérique qui a connu dans les cing
dernieres années un essor spectaculaire avec le développement du calcul direct du bruit
d’origine aérodynamique.

Recherches en biologie

La biologie est un domaine en émergence dans le domaine du calcul scientifique. Les
besoins concernent tout aussi bien la fabrication de médicaments, avec en particulier
Uingénierie des ligands, la compréhension de mécanismes réactionnels, le repliement de
protéines, la simulation de la complexité du vivant, comme les cellules ou les écosystemes.
Un besoin particulier d’accés interactif a de grandes bases de données en réseau est
également un enjeu majeur pour la biologie.

A titre d’exemple, on peut citer le domaine de linterface entre la biologie et la chimie: la
simulation de nanostructures biologiques. Celle-ci permet d'étudier 'assemblage et la
transformation de macromolécules biologiques, des réactions enzymologiques a la clé de la
fabrication de médicaments ou d'étude de mécanismes biologiques. Le repliement inverse
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des protéines est également un domaine qui requiert une augmentation de puissance de
calcul. L'évolution rapide des besoins de calcul intensif dans ce domaine mérite une analyse
approfondie.

Recherches en mathématiques appliquées et en informatique

Les recherches en mathématiques appliquées et en informatique jouent un rdle particulier
vis-a-vis de lutilisation du calcul intensif. L'algorithmie joue également un réle clé qui
s'amplifiera dans les années a venir a mesure que les progres du calcul intensif devront
reposer de plus en plus sur linventivité algorithmique a mesure des progrés des
supercalculateurs.

De nombreuses recherches en sciences et technologies de Llinformation et de la
communication (STIC) peuvent également avoir un impact sur le calcul scientifique intensif.
Certaines de ces recherches sont principalement en amont: sur les architectures, la
compilation, la programmation, d'autres sont induites par les applications comme la
visualisation, l'analyse de données. Enfin certaines peuvent demander une collaboration
étroite avec les applications : stabilité numérique, arithmétique, algorithmique, complexité,
calcul formel. Si la communauté STIC calcule peu sur les centres nationaux, les recherches
concernées ont souvent besoin d’avoir acces aux machines en mode dédié pour effectuer des
mesures précises.
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La nouvelle plate-forme de calcul intensif du CNRS au service de la
recherche francaise

La direction du CNRS vient de rendre publique lacquisition d'un supercalculateur a la
société IBM. L'accord porte sur linstallation et la mise en service d'une plate-forme de
calcul scalaire de nouvelle génération d'une puissance de calcul nominale de 207 Téraflops'.
Un seul site en Europe (Julich en Allemagne) dépasse aujourd’hui en puissance totale de
calcul ces 207 Téraflops qui seront mis en service a U'IDRIS dans les mois qui viennent.

La nature et le profil des programmes informatiques demandés par les grands défis
scientifiques dépendent naturellement de la discipline et du probléme ciblé. La nécessité de
soutenir un tres large spectre de projets de recherches d'avant-garde a conduit le CNRS a
choisir une architecture scalaire polyvalente et hétérogene, résultant de lintégration de
deux architectures d’ordinateurs différentes mais complémentaires :

e Une architecture massivement paralléle appelée MPP (pour « Massive Parrallel
Processing »] adaptée aux applications pouvant bénéficier d'un niveau de
parallélisme « extréme ». Elle est donc optimisée pour ce type d'application, par
exemple par la mise en ceuvre d'un réseau d’interconnexions entre processeurs
(utilisé pour échanger des informations entre les unités de calcul) pouvant soutenir
sans faiblir des communications engageant des dizaines de milliers de processeurs
simultanément.

e Une architecture plus généraliste appelée SMP (pour «Symmetric Multi
Processor ») pour les applications a parallélisme modéré, destinée a assurer la
releve de la plate-forme IBM Power4 « Zahir » actuellement en exploitation a U'IDRIS.
Cette plate-forme permet a des ensembles de 32 processeurs de calcul de partager
une trés grosse mémoire.

1 Téraflops = Mille milliards de FLOPS (FLoating point Operations Per Second] ou d'opérations en virgule flottante par
seconde.
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La figure ci-dessous schématise la nouvelle plate-forme de calcul intensif du CNRS
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10 ¢abinets BlueGene/P 8 cabinets IBM Powers
40.480 processeurs de calcul 3584 processeurs de calcul

20 Téraoctets de mémoire 18 Téraoctets de mémoire
Puissance créte: 139 Téraflops Puissance crete: 63 Teraflops

Puissance créte totale : 207 Teraflops

. 448 ceeurs { 8,9 Téraflons créte) I:l 4048 ceeurs (13,9 Téraflops créte)

Mémoire: 3, 6 Téraoctets Mémoire: 2 To

448 ceeurs (8,9 téraflons créte)
Meémoire: 1,8 Téraoctets

Le systeme IBM Poweré, d’'une puissance nominale de 68 Téraflops, sera destiné au
support des applications existantes aujourd’hui a U'IDRIS, dont la plus grande partie possede
un niveau de parallélisme intermédiaire a gros grain (typiquement, s’exécutant sur des
petites centaines de processeurs) ou bien utilise un modele de programmation paralléle a
mémoire partagée sur 32 processeurs. Cette composante étant au mois 10 fois plus
performante que la plateforme actuelle il va de soi qu'elle va entrainer une évolution
qualitative et quantitative des simulations en cours actuellement.

Le systeme BlueGene/P, d'une puissance nominale de 139 Téraflops, est de nature plus
prospective car il n’existe pas actuellement en France une plate-forme massivement
parallele pour la recherche académique. Il est destiné a entrainer la communauté
scientifique nationale dans le développement, le déploiement et Uexploitation des
applications a fort parallélisme massif s’exécutant sur des milliers, voire des dizaines de
milliers de processeurs. Cette évolution est incontournable pour accéder a des niveaux de
performance au-dela du Pétaflop, nécessaires pour les grands défis scientifiques actuels.

L'image unique du systéme. Les deux composantes de la nouvelle plate-forme de calcul
n'incorporent pas les mémes éléments matériels (processeurs, mémoire, disques) ni le
méme systéme d’exploitation (Linux pour MPP, IBM AIX pour SMP). Mais l'intégration en une
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seule plate-forme de calcul a image unique pour les scientifiques qui lui confieront leurs
simulations numériques se fait par :

e La disponibilité d'un systeme de fichiers global de haute performance, permettant
une gestion unifiée des données, partagé par les deux composantes. Les utilisateurs
voient un seul systeme de fichiers, qui est accédé par chaque composante. Cela
permet une bien meilleure gestion des données pour les utilisateurs qui mettent en
oeuvre les deux plates-formes.

e Ladisponibilité d'un systeme unifié de soumission et de gestion des travaux.

Le role de la composante Poweré

L'IDRIS exploite depuis 2003 une plate-forme IBM Power 4 — architecture SMP - comportant
1024 processeurs de calcul, avec une puissance de calcul créte de 6,7 Téraflops.
L'architecture de la nouvelle plate-forme Poweré est la méme, avec néanmoins un nombre
important d'améliorations et de raffinements qui conduisent a des processeurs de calcul en
moyenne quatre fois plus puissants que les processeurs actuels. Comme le nombre de
processeurs est multiplié par trois, l'augmentation de la puissance de calcul est un facteur
de lordre de 10-12. La migration des applications du systeme actuel vers le nouveau
systeme sera tres simple pour les utilisateurs, puisque Llarchitecture et le systeme
d’exploitation sont identiques.

Toutefois, le role de la composante SMP ne sera pas simplement d'assurer la continuité des
applications existantes. La trés importante augmentation des ressources de calcul doit
relancer les ambitions de la communauté scientifique, avec une forte évolution a la fois
quantitative (simulations plus raffinées des problémes actuels, donnant acces a des
phénomenes nouveaux) et qualitative (problemes nouveaux, portage de codes qui aujourd’hui
ne s'exécutent pas sur une plate-forme SMP).

Les performances accrues des processeurs Poweré ainsi que l'accés a une tres grosse
mémoire sont susceptibles d’attirer de nouvelles applications qui s’exécutent aujourd’ hui
sur d'autres architectures dans les secteurs de la recherche sur le climat et de la
mécanique des fluides.

La livraison, installation et mise en service de cette composante est prévue pour l'été 2008. A
cette date, elle prendra la releve de la plate-forme scalaire actuelle.

Le role de la composante BlueGene/P

Ainsi qu'il l'a été souligné, U'architecture BlueGene/P est optimisée pour les applications a
parallélisme massif, pouvant s’exécuter de maniere performante sur des milliers, voire des
dizaines de milliers, de processeurs. Pour cette raison, elle doit étre considérée comme
moins généraliste et plus spécialisée que la composante SMP. Nous nous attendons donc a
ce qu'un sous-ensemble des projets s’exécutant aujourd’hui sur les centres nationaux
bénéficie de l'acces a cette architecture.
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L'absence jusqu’a ce jour d’'une plate-forme massivement paralléle fait que la recherche
publique en France, hors les applications de Défense, manque d’une expérience solide dans
Uutilisation d'une telle plate-forme. L'IDRIS a déja identifié un certain nombre de projets de
l'ensemble de la communauté académique - notamment, dans le domaine de
U'astrophysique et de l'océanographie - dont les codes possedent un profil permettant une
migration immeédiate sur la plate-forme BlueGene/P. Pour le moyen et long terme, le service
de Support aux Utilisateurs de UIDRIS mettra en place dans les mois a venir un support
extrémement musclé au développement, a la migration et a 'optimisation des applications
scientifiques sur BlueGene/P.

Bien que considérée comme une plate-forme spécialisée, l'expérience de ces deux derniéres
années aux USA et en Allemagne a montré que le spectre d'applications adaptées a cette
architecture est plus large que prévu. Par «applications adaptées » nous entendons
« applications extensibles » ou «scalables », c'est-a-dire les applications telles que,
lorsqu’on double le nombre de processeurs qui interviennent dans U'exécution, le temps
d’exécution se réduit de moitié. Ceci est une contrainte qui est loin d’étre banale.

Il existe aujourd’hui un nombre important d'applications « extensibles » a des milliers, voire
des dizaines de milliers de processeurs sur BlueGene/P, dans les domaines suivants :

e Chromodynamique quantique

e Transport turbulent dans un plasma confiné en tokamak (lié au projet ITER)
e Modélisation du climat

* Astrophysique

e Relativité Générale (solution des équations d’Einstein)
e Applications industrielles de la mécanique des fluides
e Dynamique moléculaire

e Chimie quantique

e Physique des matériaux

e Pétrole : étude des réservoirs

e Pétrole : sismographie

= Finances

Cette plate-forme sera installée fin janvier 2008, la mise en service étant prévue pour mars
2008.
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