AVEC LE SUPERCALCULATEUR MYRIA

Sars-CoV-2

Un exemple d’utilisation des ressources du Criann
par le Centre détudes et de recherche sur le médicament
de Normandie (CERMN), Université de Caen Normandie

Traitement massif distribué

en c{gcking moléculairea Soit 1,8 milliard de cas étudiés Pour traitement sur le
I'échelle mondiale par I'équipe normande calculateurduCriann
enunmois
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Un exemple d'utilisation des resséurces du Crianri® ~

Parmi 54 milliards de
molécules répertoriées,
I'une d’elles pourrait-elle
étre efficace contre

le virus du Sars-CoV-27?

Tel estle challenge proposé
enmai 2020 par la fondation
JEDIa 130 équipesde
chercheurs des meilleures
institutions mondiales,
dontuneéquipede
I'université de Caen.

L'usage des supercalculateurs
couplé au machinelearning
apermis d’atteindre

une échelle jamais vue
auparavantdansla
recherche insilico.

Pr.Ronan Bureau, CERMN - Université
de Caen Normandie, dans les 20 finalistes
du challenge au niveau mondial

3,6 millions d’heures.coeur

Lg CRIAN

Plus d’infornjations sur
www.criann.fr
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Une approche
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Illustration de la distribution paralléle des travaux sur les nceuds de calcul par le logiciel
Virtual Flow (Gorgulla et al., Nature, 2020 n° 5680). Une tache centrale (jobline) distribue les
travaux sur les CPU des nceuds de calcul, chaque CPU traite une collection de quelques mil-
liers de molécules puis écrit ses résultats. Un grand nombre de molécules est ainsi traité
simultanément (jusqu'a 350 millions au Cines) et le stockage des résultats constitue un point
de blocage : il s'est avéré plus efficace de rapatrier, au travers du réseau Renater, les fichiers
générés au Cines a Montpellier afin de les post-traiter au Criann a Rouen

Equipe supportdu Criann
Patrick Bousquet-Mélou et
Béatrice Charton

Fondation JEDI
(The Joint European Disruptive Initiative)

E . Les moyens de calcul du Criann
. =N sontfinancés par laRégion Normandie,
NSR'P;:RNME Ilnmlczl Fuascu
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