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Votre ordinateur peut-il faire de la bioinformatique ?

Un ou deux microprocesseurs
Un microprocesseur est chargé de l'exécution des instructions éléementaires demandées par le logiciel

8 a 16 Go de mémoire vive (RAM)
La mémoire vive est utilisée par le microprocesseur pour traiter les données

= 1 To d’espace de stockage
L'espace de stockage est utilisé pour conserver de grandes quantités de données de maniere plus
permanente




Votre ordinateur peut-il faire de la bioinformatique ?

O N
Alignement sur un S;ill’::rzgels
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bowtie?2 U A4
1CPU 3x10CPU 1CPU 1CPU
8 Go RAM 3x 10 Go RAM 1 Go RAM 8 Go RAM

exécution de ce workflow nécessite au minimum toutes les ressources d’'un ordinateur de bureau pendant
plusieurs heures et ceci seulement pour 1 seul fichier fastq.

Pour faire ce type d’analyse nous avons besoin d’'ordinateurs plus puissants ! 5



Du data center au coeur
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Du data center au coeur

Groupes froid
Pour refroidir les
équipements




Du data center au coeur

Groupe électrogene
Pour garantir I'alimentation
électrique




Du data center au coeur

| Les armoires de I'lFB

. Chaque armoire peut contenir
| 'L 80 super-ordinateurs

gl



Du data center au coeur

ordinateurs de calcul

Baies de s+oc\<a3e




Du data center au coeur

Un ordinateur ou noeud de calcul

Mémoire vive Supports erocesseurs



Du data center au coeur

Un ordinateur ou noeud de calcul
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Mémoires vives / RAM Supports processeurs



Du data center au coeur

Un microprocesseur

Un microprocesseur contient plusieurs coeurs
Chague coeur se comporte comme un microprocesseur unique.

(nos nodes peuvent proposés jusqu’a 256 - 512 “threads”)



Du data center au coeur

La mémoire vive RAM

(nos nodes peuvent proposés jusqu’a 2 TB de RAM)



Du data center au coeur

Carte graphique / GPU

‘‘‘‘‘

(nos nodes peuvent proposés jusqu’a 2 cartes GPU A100 ou L40s)



'architecture d’un cluster de calcul /—\

Stockage
(données, outils,
banques)

Acces SSH

Acces

JupyterHub




Besoin d’un outil -

Demande d’installation de Fusioninspector ¢

ici données
llFB Core Cluster IDemande de logiciel ou de banque de

g to our community!
ime Camille has posted — let's welcome them
"? This is the first time

E Bonjour,

je me permets de vous contal
Fusioninspector pour lequel m
¥ les fusio!

ermettant d'analyser g
SOus linstalliez ? Voici l'adresse https://github.c

Fusionlnspector 1.

I . outil
cadre de mon projet de master 2, j'aurais besoin de l'outi

s assez puissant. C'est un outil )
comment procéder, serait-il possible ¢
ctor/wikifinstalling-

cter car dans le 5
on ordinateur personnel 0 ‘est pa

seq. Ne sachant pas !
e omIFusionInspectorlFusmnlnspe

i ide,
Je vous serais trés reconnaissante de votre al

Cordialement,

Camille Baron e cadrée pal Audrey Gros a fu versité de Bo deaux

Solved by gildaslecorguille in post #4

Hop: module load fusion—inspector1242.1
«
s 2 2 @0
created last reply 4 Vlzews 2 2

replies

@204 G119

20d

Installation (nonpareil) @team.software &
IIFB Core Cluster || Demande de logiciel ou de banque de données
echase 3Feb

Bonjour @team.software

Serait-il possible d'installer nonpareil sur le cluster, SVP ?

© GitHub 1

Merci pour votre temps,

Imrodriguezr/nonpareil 1

Estimate metagenomic coverage and sequence diversity - Imrodriguezr/nonpareil

Emily

Solved by julien in post #3

nonpareil 3.3.4 est a présent disponible sur le cluster : module load nonpareil/3.3.4 Bonne journée,
Julien

4 Reply

created last reply 2

3Feb g 4Feb

28 D 2 1

views users likes link &

replies

Installation

'IFB Core Cluster lDe

pyslim @team.software &

mande de logiciel oy de banque de données

Guillaume_L an-Fong

Bonjour, B
Faisant suite 4 m
0N post pour I'installati i
Package python "pysfim" oo do SLiM, faimerai e e
i : : ais savoir s'j| i i
el P (https.//pyshm.readthedocs.io/en/latest/‘ 'eta" e °
. e e mstallatlon.html) Permettant de
L'installati it & i |
on devrait étre Possible via un simple : python3 -m pip i
: -M pip instal| i
En vous remerciant par avance -
Lan-Fong Guillaume
Solved by gildaslecorguille in post #7
Hop: module load pyslim/0.501
S Repl
created last reply 7 38 :
2 i :
a 4d e 11d replies  views users li:e hr?k 2@
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Le NNCR

2 infrastructures complémentaires : Cloud et Cluster

Réseau national composé :
- D’équipements de plateformes régionales IFB
- De 2 infrastructures Core
(IFB core cluster + IFB core cloud)

Administré par une “task force” mutualisée
e Les plateformes partage X% d’ETP d’'ingénieurs
e Beénéfice mutuel des % d’ETP partagés
o Forte émulation du personnel
Eviter la déperdition d’énergie
Partager I'expérience
Partager les développements
Traitement collaboratif des problémes
Solutions robustes
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Le NNCR

Platform Location Compute Storage RAM GPU
(#CPU-core HT) (#TB) (#GB) (#Cards)
ifb-core-cluster | Orsay 8 396 2400 52 008 9
ABiMS Roscoff 3184 2 500 15 075 2
GENOTOUL Toulouse 6224 8 000 36 500 il
GenOuest Rennes 1 866 2 300 11616 i
BiRD Nantes 902 600 6800 -
MIGALE Jouy en Josas 1016 350 7000 -
Total IFB clusters 21 588 16 150 128 999 19
Platform Location Compute Storage RAM
(#CPU-core HT) (#TB) (#GB)
ifb-core-cloud | Lyon 3616 180 20116
AuBl| Clermont-Ferrand 384 1.2 1536
GenOuest Rennes 600 350 2 600
PRABI Lyon 536 144 3300
BiRD Nantes 860 150 2 500
BIGEst Strasbourg 1024 500 4 000
BILILLE Lille 192 0 768
CBP-PSMN Lyon 3408 40 7 552
Total cloud federation 10 620 1376 42 732
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Le Core Cluster - Modalités d’acces

Utilisateurs / Equipes

e Demander un compte nominatif gratuitement

e Demander un projet partagé gratuitement

o 250 Go d’espace de stockage
o 10,000 heures CPU
o Extensible a la demande

Formateurs

Nous pouvons héberger vos formations :

e Reéservation de ressources de calcul

e Compte étudiants générique ou nominatifs
e Possibilité de demander l'installation d'outils

usegalaxy.fr
auto-inscription




Le Core Cluster - Le matériel

Actuellement
103 noeuds

9 856 cpu threads

0000f 64 To RAM

4 Po storage

== 6 cartes GPU
U= NVidia A100




Le Core Cluster - Les services

x' Tools

- 608 outils scientifiques
- 350 paquets

module load fastqc/0.11.9

ENVIRONMENT

MODULES
A& A

BIOCONDA Al pptainer

spptainerrg

Ex-Singularity

<

¥ Glary x +

c O 8 = hupsijusegalary e %% % Q Rechercher

= Galaxy France

A Workflow Visuslize Données partagées ~ Admin Aide~ Utlissteur~ = M
Tools =
search tools o

Ao [ |
Gotoms
Send Data Welcome to usegalaxy.fr

By using this Galaxy instance, we assume that you have read and accept the Term Of Use
For any questions or support: community.cluster.france-bioinformatique.fr/c/galaxy

Collection Operations
GENERAL TEXT TOOLS.

Text Manipulation

Filter and Sort

oin SLBtract sl GIolp + 13/01/2022: usegalaxy.f is now running the release 21.08 of Galaxy. Please check the 21,09 user release notes.
‘GENOMIC FILE MANIPULATION

Convert Formats

. o . slistwith 16 tems
FASTAIFASTQ Domain specific subdomains:

i 37 Fasta sequencesfo ® £ X
FASTQ Quality Control ‘The same instance, usegalaxy.fr, but with only the dedicated taols in order to focus on the domain Eii
SAM/BAM a

mNcossR2 @2 x
BED i i
Workflow4Metabolomics Covid19 Hqgmi {j Metabarcoding S S > yodd @ 0.5 AT SeaTE T yael

VCF/BCF Metabalomics data ¥ Variant analysis, consensus FROGS, Qiime, Mothur, .
Y processing, analysis and using communuty LAkl Obitools, DADAZ, PICRUSE a st of pirs with 16 tems. e s e

annotation for approuved workflows and

ZOMMON GENOMIGS TOOLS Metabolomics community datasets.

® Rotuio Server

e
History e+me
echorcher dos domies @ @ R 5411 - e mr pamgocsgatr

>'#¥ Contaur platting
COVID-19: 4- variation

analysis PE
115768 owe

> x < 10%9:nronCvoleano)
>y < 10%1:ncol (volcano)
167: Collapse Collectio. ® & X

non data 156, data 15

5, and others.

107: SnpEff of: on collection X

89 - HTML stats

alistwith 16 tems.

106: SnpE eff: on collection X
80

", amn — FALSE:

SRR © / * Tt et o ses mest plots

Fle Edit Code View Plots Session Buld Dbug Profil Tools Help

> # This produces a topographic nap of one of Auckland's many volcanic “peaks

Studio . _ o

0OsCC-1,1)xadd, yLim - rongeCy)ec(-1,1)*yadd,

O 8 nitpsrstudio cluster france-bioinformatique % Q Rechercher

- Addis -

Environment  History  Connections

13| importDatset - | 3 1208 - o st -
R+ % ol Enironment -

xscale 0.00690358527131783

x nt [1:20210123456789

y num [1:61] 10 20 30 40 50 G0 70 8 % 100

yadd o

yéelta

yscale 0.00204027777777778

Edgar Anderson's Iris Data

20 30 40

ille@clust-slurm-client ~]$ module avail fastqc
/shared/software/modulefiles
fastqc/0.11.5 fastqc/0.11.7 fastqc/0.11.8 fastqc/0.11.9

edprofocts - Jupyteriab X+

Fle Edi View mun Kemel Disgram Tabs
- + o  Launcher
8 + X

a

/- [ glecorguile
J tutorial_slurm |

[glecorguille@clust-slurm-client ~]$ module load fastqc/0.11.9 = Name < Lastidied

[glecorguille@clust-slurm-client ~]$ srun fastqc --version
srun: job 22688148 queued and waiting for resources

srun: job 22688148 has been allocated resources

FastQC v0.11.9

[glecorguille@clust-slurm-client ~]$ D

G AlphaFold

TensorFlow

- et ayear ago
B mimages ayearago
- esuts ayearago
- scripts ayearago
0 sturm-172. ayearago
D sturm-172. & year ago
D sturm-172, ayear ago
D stum-172 ayear ago
D stum-172 ayearago
D sturm-172, ayear ago
D stume172. ayearago
0 siurm & year ago

* @ tutorial_sl... a year ago

workload manager

| simple O [N 2 & Nokerel|idle

e france-bioinformatique.fr

Settings  Help
x [ wtoralslurmipynt %

OO > mC s Makdown Bash O

%
]
Le script scripts/alignement KO1_1-vL.sh permet de réaliser I'alignement du

cat scripts/alignement KO11-vL.sh | pygentize —f terminal -1 bash D D d
module load bowtie2 samtools

mkdir —p results

Srun bowtie2 —x "<l
srun santools view - 30 -0 a
srun samtools sort o file_id fle_id

job_id="sbatch —parsable —-cpus-per~task=l —nen=1 scripts/alignement K01 1-vL.sh
echo sjob_id

e_index)" U file_id -5

17250497
La soumission du job a entrainé Ia création d'un fichier s lurm-<job_id>.out

Ce fichier continent le résultat des commandes executées au sein du job

cat slwrm-s{job_id}.out

Mode: Command_© _Ln', Col1_tutorial_surmpyn>_)

nakemake

nexciflow

nf- core



LOPEN_
Open OnDemand SnDemand

Un portail web pour 'utilisation des ressources de calcul

o
* Console de gestion SLURM en ligne JUpyﬁr

 Lancement de jobs et scripting assisté

e Acces web aux espaces de stockage

* Intégration de JupyterLab (arrét de JupyterHub)
* Intégration de nouveaux outils web (RStudio, Cryosparc)
e Acces environnement graphique (XFCE)

(4
Disponible depuis Q3 2023 1‘"&% ‘\




Open OnDemand

[ XN } @ | %) Dashboard - IFB Core Cluster X |+ v

<« C QO B & https:/jondemand.clusterfrance-bioinformatiq. ¥¥  Q Rechercher L mme o ®a =

Utilisez votre compte IFB Core Cluster Reaiasiis
pour vous connecter S ek

OnDemand provides an integrated, single access point for all of your HPC resources

Fles » Jobs - Clusters - Interactive Apps = @

Pinned Apps A featured subset of all available apps
Lancer un serveur JupyterLab ou o S
RStudio dans un job SLURM o || oo

System Installed App System Instalied App

Accédez aux mémes données et outils
que sur le cluster (ssh)

2 bv OnDemand 301
@@ OnDemand ook bdoaolely

o o B i 614 L0 o B e B el W3 G 0t b 6 0 et L i



Open OnDemand

= sharedrojects - pyteriab X+

O 8 httpsifuy ib.cluster france-bioinformatique.fr/user/glecorguille/labjtree/shared jec {y  Q Rechercher
Bl il B Viw Fin Kol Dl Tie Siiiee bée [glecorguille@clust-slurm-client ~]$ module avail fastqc
- B < & FaUD e i ey - /shared/software/modulefiles ----
LR — Lo scrpt scrpts/alighenent_K01_1-v1,sh permet deréaser algnement du fchir KDL, fastd.gz & fastqc/0.11.5 fastqc/0.11.7 fastqc/0.11.8 fastqc/0.11.9
e Gt scripto/atignenent Ko i-vi.sh [ pyisentise = tereinal U bash [glecorguille@clust-slurm-client ~]$ module load fastqc/0.11.9
* m oo e tons boeies saetoos [glecorguille@clust-slurm-client ~]$ srun fastqc --version
[E— s el reteen . o srun: job 22688148 queued and waiting for resources

srun: job 22688148 has been allocated resources
e . i setonts view b -a 38 o +resulcs/s(rite 4d B i FastQC v0.11.9

O sturm-172. ayearago

Dumm e st e e s ot }u pyte r [glecorguille@clust-slurm-client ~]$ []
Session was successfully created. x D siurm-172. - job_id="sbatch —-parsable --cpus-per-task=1 --mem=1G scripts/alignement_ko1_1-v1.sh

O surm-172. ayearago nkdir -p results

08 = france-bioinformatique.fr

IFB Core Cluster Apps~ Files - Jobs - Clusters ~ Interactive Apps ~ i@

orial_si.. ayearago 17250497
Home / My Interactive Sessions
La soumission du job a entrainé la création d'un fichier slurm-<job_id>,out
p e fichier continent le résultat des commandes executées au sein du job
Interactive Apps JupyterLab: Core (42605136) Queued

Desidops cat slurm-s{job_id}.out

Created at: 2024-11-15 15:27:19 CET
D Desktop: Core

Time Requested: 1 hour

Simple O M 2 ® NoKemel|idle Mode: Command_® _Ln1, Col1_tutoria_srm.ipynb )

Servers

Session ID: 4ac49c0f-f1f2-4ade-bfff-6dce8f7ici7a

JupyterLab: Core

Reservation: 2422_ebaii_n1_0
@ Rstudio Server.
Core Account: 2422_ebail_nl

Partition: fast

® Rswdio Server

orkload manager

O B hetpsrstudio cluster france-bioinformatique.fr

Number of CPUs: 2

. fle Gt Code View Plots Sewsion Guld Debug Profle Tools Help slecorgite
° -op|er- . z - Addins - roject tone) -
Console Terminal - Jobs 5 Envionment  History  Connections =
Rt o g =5 mporDaser - 31208 - st -
er of GPUs: 0 R
> ## Contour plot: R - 1 Glos Emvronment -

5 T oroduces . topographic sap of one o Auckland's many voleanic “pecks”

xscale 0.00690358527131783
ent as yaumob currently sits in queue. The wait time depends on the > X < 10%LinronCvolcano) = SnCEERETe 2 4isie 7 B
y rum [1:61] 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
F ¥ < 10%L:ncol(volcano) yadd o
yaetta
> lev < pretiyCrangeCvolcand), 10) yscale 0.00200027777777778
> parCog - "ightcyan™ Fles Plots  Packages Help  Viewer
£ 2o Beper- © % pubish -

» pin < parCipin’y
o s

» xdelta < 6iFRCrangeCrd) Edgar Anderson's Iris Data

> xscale < pin[i)/adelta Sepal.Length L&/ l! @E =

> yscale <- pin[2)/ydelta

powered by

OnDemand OnDemand version: 3.1.7

M’u

> scale < minCxscale, yscale)

> xodd <- 0.5*(pin[1]/scale - xdelta)

> yodd <- 0.5%(pin[2)/scale - ydelta)

e S

> plotcrmert

pe = “n", amn = FALSE)
Wit Returns to see et plot

ondemand server | cpu-node-xx



Tools

Where is my tools?




Software
environment -

|

module load fasqtc/0.11.9

PN
LA

ENVIRONMENT

MODULES

A
BIOCONDA (AJ APPTAINER

par défaut si une licence doit étre acceptée
si ce n'est pas dans Bioconda et difficile a intégrer ou urgent
si un conteneur Docker existe

Pour toute demande d’installation : https://community.france-bioinformatique.fr/
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