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Simulation informatique de modeles de culture
Plateforme RECORD
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Défis a relever

e Distantes + hétérogeénes
e Volumétrie

En lien avec enjeux scientifiques

. s e Pré-traitements
Passage a échelle globale o
N
e Maillé

e Scénarisation
J
e Adaptation simulateur )

s s e Parallélisation
e Temps de calcul )

e Volumétrie
e Stockage
e méthologie
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Paralléliser

* Pas de parallélisation du code:

contraintes « legacy code »

* Traitement massif des simulations:

Outil cvle: pg d’éxécution des simulations, pour des clusters de calcul
disposant de MPI (Message Parsing Interface)

Conception d’une interface utilisateur (.csv), pour design plan d’expérience
Conception de la chaine de traitement associée

id_unic uPC ucs uts station Norg GC code_regpirrigation_*ferti min sequence codevar_Mai
279_1555.330327 BT .se.N1 279 1555 | 330084 330327 1555_sta.txt 0.13 24 0 1BT

279_1555.330327 BT-BT-Co.s#279_1555 | 330084 330327 1555_sta.txt 0.13 24 0 1BT-BT-Co
279_1555.330327.BT.se.NO 279_1555 330084 330327 1555_sta.txd 0.13 24 0 0BT

279 1555330327 BT-BT-Co.s#279 1555 = 330084 330327 1555 sta.txt 0.13 24 0 0BT-BT-Co




Choix infrastructure de calcul

RECORD: Pas d’infrastructure de calcul en propre
Actuellement pas d’offre de calcul a I'INRA (hors ressources dédiées
bioinformatique )

Etude de l'offre de calcul:

e Calmip a Toulouse

France Grille

EGIl émanation de France Grille, a I'échelle européenne
useGalaxy.eu

Muse@LR

=INRA
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Choix infrastructure de calcul

RECORD: Pas d’infrastructure propre
Actuellement pas d’offre de calcul a I'INRA (hors ressources dédiées

bioinformatique )

Etude de l'offre de calcul:
e Calmip a Toulouse
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Infrastucture organisée comme celle de
Genotoul (INRA)

Compétence technique du niveau de celle de
I’équipe

Support tres efficace

Compatible avec nos objectifs

Tarification claire

Méme région: Occitanie
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Chaine de traitements développée avec Galaxy

Galaxy https://galaxyproject.org/ coﬁw?wllg):us

* Plateforme web

* Orientée fouille de données,
gestion des données, archivage
des données pour la recherche
bioinformatique

e Moteur de workflow

Join, Subtract and Group

* QOpensource

™ SCIENCE & IMPACT


https://galaxyproject.org/

Chaine de traitements développée avec Galaxy: WORKFLOW
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Chaine de traitements développée avec Galaxy: TOOLS

WORKFLOW: enchainement
séquentiel de traitements.

TOOL: un composant qui
effectue un traitement.
Recoit en entrée des
fichiers de données.
Génere en sortie des
fichiers.

Exemple de technologies utilisées
pour composant « Simulation »:

o Logiciel VLE

e Logiciel RECORD
* Ses dépendances

=1 Software package simulateur

* Modele
* Ses dépendances

=1 Image docker

Image singularity

Wrapper XML




Conclusion

Grastan by Beain sopctan
e s Prafect

Témoignage de I'ouverture progressive de notre communauté au calcul intensif

Impacts sur nos pratiques:

S’appuyer sur des infrastructures de calcul existantes.

Aller vers le développement de chaines de traitement: (Galaxy)
* Manipulables par les utilisateurs
* Automatisées
* Portables

* Modulables
Développer l'interopérabilité avec les données
Faciliter I'analyse des résultats: data mining, outlils de visu
Assurer la reproductibilité




Merci pour votre attention
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