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C’est quoi et pourquoi
un High Performance Computer /
Cluster de Calcul



Mais avant, c'est quoi un
ordinateur ?
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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 ?
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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 ! -
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Du data center au coeur

i T . . Le Data Center de I'IDRIS
S R Un batiment concu pour

accueillir des infrastructures

informatiques
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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 85 super-ordinateurs
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Du data center au coeur

ordinateurs de calcul

Baies de s+oc\<a3e




Du data center au coeur

Un ordinateur ou noeud de calcul
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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 coeurs)



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 4 L40s)



'architecture d’un cluster de calcul /—\

Stockage
(données, outils,
banques)

Acces SSH

Acces

OnDemand
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Le National Network of Computing -

Resources

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

o O O O O
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Le NNCR

Platform Location Compute Storage RAM GPU

(#CPU-core HT) (HTB) (#GB) (#Cards) Roscoff
ifb-core-cluster | Orsay 8 396 2400 52 008 9
ABiMS Roscoff 3184 2500 15075 2 CEABiMs
GENOTOUL Toulouse 6224 8000 36500 il e
GenOuest Rennes 1 866 2300 11616 7 \\/\\AL@ penouest
BiRD Nantes 902 600 6800 - @ Nantes
MIGALE Jouy en Josas 1016 350 7000 - Gi»|EJ) BiRD
Total IFB clusters 21588 16 150 128999 19
Platform Location Compute Storage RAM

(#CPU-core HT) (#TB) (#GB) Bordeaux

ifb-core-cloud | Lyon 3616 180 20116
AuBl| Clermont-Ferrand 384 12 1536 /é 603'3
GenOuest Rennes 600 350 2 600
PRABI Lyon 536 144 3300 Cluster
BiRD Nantes 860 150 2 500 @ Cloud
BIGEst Strasbourg 1024 500 4 000
BILILLE Lille 192 0 768 Q core ressources
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 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

85 nceuds

4528 cores

0000} 60 To RAM

2 Po stockage

== 6 cartes GPU
U= NVidia A100




Le Core Cluster - Les services

¥ Golaxy, x 4+ ® rstudio Server o+
i5 § O 8 52 hitps:/jusegalaxy.fr 0% % Q Rechercher O 8 np tudio.cluster france-bioinformatique.fr % Q Rechercher
= Galaxy France # Workflow Visualize Données partagées = Admin Aide~ Utiisateur~ @& A I File Edit Code View Plots Session Build Debug Profile Tools Help glecorguille
Tools o= History e+me
search tools [x] Rechercher des données @ € R R4.1.1 - /shared)/ifostor] fnome/glecorguile/ > ~ Import Dataset ~ 3 1208 - & List
> # Contour plotting R+ 4 Global Emvronment -
COVID-19: 4- variation > is produces a topographic map of one of Auckland's many volcanic "peaks’ :
2. Upload bata . et S, St gk CTHHENR S one SFicKIn'S Wy vol i xscale 0.00690358527131783
snavele 2 % < 10%1:nron(voleano) x int [1:202] 0123456789
Get Data 7 shown, 160 hidden ¥ num [1:61] 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Send Data SRR
Welcome to usegalaxy.fr yielta
Collection Operations yscale ©.00294027777777778

167: Collapse Collectio. ® & X
GENERAL TEXT TOOLS

By using this Galaxy instance, we assume that you have read and accept the Term Of Use nondata 156, data 15 * e NS e —
Text Manipulation For any questions or support: community cluster france-bioinformatique.frc/galaxy 5, andothers u I O £ 200m | Bowen - O o 5 publsh -
Filter and Sort 107: SnpEttef:on callection X -
89- HTML stats Edgar Anderson's Iris Data

alistwith 16 tems.

Join, Subtract and Group + 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

n o © ® >
EEERE I o ettt oncotecton . . Sl ,;i: o = m mE:
FASTAFASTQ Domain specific subdomains: sl ens >y i P R

M epri ptai]
el

FASTQ Quality Control 37: Fasta sequencesfo @ & X

: e oo ma nd
BED g ‘Workflow4Metabolomics fo, Covid19 g’ ?Melabarcoding N yndd e % o o i gy,
& ;

20 20

(! 34: Pair-end data (fasterg-d X
VCF/BCF Metabolomics data Variant analysis, consensus 11 FRocs, iime, Mothur, .
Nanopore processing,analysls and sing commarity ‘LmInJ Obioot, AOAZ, PCRUSE e S et i s,
amraton or approoved weklons ond SO,
DO IRIAACRTNEA, Metabolomics community datasets. BRI © / X 3 H & <R=tum> to see next plot:
. \

n
{orrance-blnormtiue usedslecorulloa

ille@clust-slurm-client ~]$ module avail fastqc - e —

- + e % Launcher BT ra——

/shared/software/modulefiles -
Fastqc/@ 11.5 fastqc/0.11.7 fastqc/0.11.8 fastqc/0.11.9 0w gecormite Le script seripts/alignenent K01 1-v1.sh pem‘aemhser\va\gnemmaum J

Jtutorial_slurm |

[glecorguille@clust-slurm-client ~]$ module load fastqc/0.11.9 = tame < Lastwodiea B s D e e S U d
[glecorguille@clust-slurm-client ~]$ srun fastqc --version * m e DnDeman

B+ XD O » & C» Mrkdown - Bash O

= v e T s

srun: job 22688148 queued and waiting for resources ——— gtz reterence tneexe o

srun: job 22688148 has been allocated resources " e i ®

FostQC ¥0.11.9 T I pEwsmIwss

[glecorguille@clust-slurm-client ~J$ [] Do e Nt 't K el G0 i s i el ' J“U p y t er
O sturm-172. 2 yearago S e o s e Sl e P e e e

0 sturm 2 year ago echo sjob_id

o wior ayearago 17250497
La soumission du job a entrainéla création du fichier Slurm-<job_id>. out
e fichier continent e résultat des commandes executées au sein du job

cat slwrm-s{job_id}.out

| simple o [ 2 © NoKerellide Vode: Command _® _Ln1, Col1_tutoril_slrmpyn_.

GAlphaFold TensorFlow Snakemake ne)C_ﬂOW

nf- core



LOPEN_
Open OnDemand SnDemand

Un portail web pour 'utilisation des ressources de calcul

_
* Console de gestion SLURM en ligne Jupyter
 Lancement de jobs et scripting assisté
e Acces web aux espaces de stockage
* |ntégration de JupyterlLab, RStudio, VSCode
* Intégration de RTrainer

e Acces environnement graphique (XFCE)




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



Open OnDemand

Utilisez votre compte IFB Core Cluster
pour vous connecter

Lancer un serveur JupyterLab ou
RStudio dans un job SLURM

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

# Amount of memory : 16G

A X = M

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

<« (&) O B =2 https ;/Jondemand .cluster. france-| bioinformatia: %y  Q Rechercher L In @ @ O [ﬂ =

IFB Core Cluster Apps~ Fles » Jobs - Clusters = Interactive Apps = @ - & »
DnDemand

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

Pinned Apps A featured subset of all available apps

.A
jupyter 4

JupyterLab: Core RStudio Server: Core
System Installed App System Instalied App

Ram OnDemand 301
n ANd Verson: J
& 9OnDemand o

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



Réservation de la RAM ?

Données Espace de travail
dentrée
N N

milk

\nﬁréd\en‘rs

Données Espace de travail
dentrée
N

A
N/ N\
Produits finaux ou

intermédiaire s




Réservation de la RAM ?

Données Espace de travail Données Espace de travail
dentrée dentrée
A A A A
r N N r N N

Réservation trop grosse Réservation trop petite -
X Le Job est tué par SLURM



Tools

Where is my tools?




Software

environment 744 tools

1237 versions
444 packages R

module load falco/1.2.5

ENVIRONMENT 8 infrastructures

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 : support.cluster.france-bioinformatique.fr



http://support.cluster.france-bioinformatique.fr

Besoin d'aide sur
I"'usage d’un outil
scientifigue ou sur un
protocol ?

Rejoignez la communauté IFB
(on a des cookies...)

Rendez-vous sur :

https://community.france-bioinformatique.fr

Ne
pe '\ if1H> Community Support

‘ all categories » ‘ ‘ all tags »

Latest New (5) Unread (22)
= + New Topic
Category Topics
IFB Core Cluster 406

I Demande de logiciel ou de banque de données9uniaast
lSuppor‘t IFB Core Cluster 7

Workflowd4Metabolomics 46

This category is dedicated to any
questions, issues and requests

regarding
workflow4dmetabolomics.usegalaxy.fr
Jinstance 1 unread JLCMS

Imsms  Jecms  INMR

Support scientifique et ... 30

Get help on a scientific thematic, a
workflow, a software or a parameter.

&

Top

Latest

& Meilleure maniére de... 2h
Status_bar : lancement da... 4h

Status_bar : afficher le quo... 4h

¥ Troubleshooting - W... Sep ‘20
¥ Troubleshooting - G... May '20

& Erreur Python lors de l'e... 8h

Gatk spark beta « 11h
4 Comment optimiser lesr... 7d

& Utilisation gpu via sbatch 18d

33
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