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 Jour 1-2 : Introduction & Conception (12 heures)

 Module 1 : Introduction au Génie Logiciel et au Calcul Scientifique (6 heures)

 Cours Magistral (3 heures) : Définitions, principes du génie logiciel et introduction au calcul scientifique.

 Travaux Dirigés (2 heures) : Étude de cas sur des logiciels de calcul scientifique.

 Travaux Pratiques (1 heure) : Installation d’un IDE pour le calcul scientifique (e.g., PyCharm pour Python).

 Module 2 : Conception de Logiciels pour le Calcul Scientifique (6 heures)

 Cours Magistral (3 heures) : Méthodologies de développement et patrons de conception.

 Travaux Dirigés (2 heures) : Ateliers de conception de cas d’utilisation.

 Travaux Pratiques (1 heure) : Initiation à la conception UML pour un projet de calcul scientifique.

 Jour 3 : Programmation pour le Calcul Scientifique (12 heures)

 Module 3 : Programmation pour le Calcul Scientifique (12 heures)

 Cours Magistral (4 heures) : Langages (Python, MATLAB, Julia) et bibliothèques clés (NumPy, SciPy, Pandas).

 Travaux Dirigés (4 heures) : Séances de programmation guidée pour résoudre des problèmes de calcul scientifique.

 Travaux Pratiques (4 heures) : Développement d’une petite application de calcul scientifique.

 Jour 4-6 : Tests, Déploiement & Projet (12 heures)

 Module 4 : Tests et Déploiement pour le Calcul Scientifique (6 heures)

 Cours Magistral (2 heures) : Principes de tests logiciels et déploiement.

 Travaux Dirigés (2 heures) : Rédaction de cas de test.

 Travaux Pratiques (2 heures) : Implémentation de tests pour un projet.

 Module 5 : Projet Intégrateur (6 heures)

 Travaux Pratiques (6 heures) : Conception, développement, et présentation rapide d’un petit projet de calcul scientifique sous supervision.

 Évaluation :  Participation et engagement : 30% Travaux Pratiques et Dirigés : 50%   Présentation du Projet : 20%

 Remarques :

 Prérequis : Connaissances de base en programmation et en calcul scientifique.

 Matériel : Ordinateurs portables avec accès à Internet, IDE pour le calcul scientifique.

 Flexibilité : Selon les progrès de la classe, le temps peut être ajusté entre les modules pour répondre aux besoins des étudiants.
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 Voici un exemple de plan de cours pour enseigner le Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique à des étudiants de Master sur 36 heures :

 Module 1 : Introduction au Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique (2 heures)

 Présentation du domaine du génie logiciel pour le calcul scientifique

 Définitions et concepts clés

 Exemples d'applications

 Module 2 : Langages de programmation pour le calcul scientifique (4 heures)

 Présentation des langages de programmation couramment utilisés dans le calcul scientifique (Fortran, C++, Python, MATLAB, etc.)

 Caractéristiques et avantages de chaque langage

 Exemples de code

 Module 3 : Conception de logiciels pour le calcul scientifique (6 heures)

 Principes de conception de logiciels pour le calcul scientifique

 Modélisation des problèmes scientifiques

 Décomposition des problèmes en sous-problèmes

 Exemples de conception de logiciels pour des applications scientifiques

 Module 4 : Algorithmes numériques pour le calcul scientifique (8 heures)

 Présentation des algorithmes numériques couramment utilisés dans le calcul scientifique (méthodes numériques pour les équations différentielles, les équations linéaires, etc.)

 Étude de cas : implémentation d'algorithmes numériques en Python ou MATLAB

 Analyse de la complexité des algorithmes

 Module 5 : Gestion des données pour le calcul scientifique (4 heures)

 Présentation des formats de données couramment utilisés dans le calcul scientifique (HDF5, NetCDF, etc.)

 Gestion des données en mémoire et sur disque

 Exemples de gestion des données en Python ou MATLAB

 Module 6 : Visualisation des données pour le calcul scientifique (4 heures)

 Présentation des outils de visualisation de données couramment utilisés dans le calcul scientifique (Matplotlib, Plotly, etc.)

 Exemples de visualisation de données en Python ou MATLAB

 Principes de visualisation efficace des données scientifiques

 Module 7 : Développement de logiciels pour le calcul scientifique en équipe (4 heures)

 Présentation des outils de développement collaboratif (Git, GitHub, etc.)

 Gestion des versions et des branches

 Exemples de développement de logiciels en équipe

 Module 8 : Tests et validation pour le calcul scientifique (4 heures)

 Présentation des principes de tests et de validation pour le calcul scientifique

 Exemples de tests unitaires et d'intégration en Python ou MATLAB

 Analyse de la qualité des logiciels scientifiques

 Ce plan de cours est adaptable en fonction des besoins et des objectifs de votre cours, ainsi que des connaissances préalables de vos étudiants. Il est important de laisser du temps pour les questions, les discussions et les 
exercices pratiques.
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 Module 1 : Révolutionner le Calcul Scientifique avec l'Intelligence Artificielle (4 heures)

 Présentation de l'impact de l'intelligence artificielle sur le calcul scientifique, Exemples d'applications de l'IA dans les domaines de la physique, de la chimie et de la biologie, Discussion sur les défis 
et les opportunités de l'IA dans le calcul scientifique

 Module 2 : Langages de Programmation pour le Calcul Scientifique : Python, le Langage de l'Avenir (4 heures)

 Présentation de Python comme langage de programmation pour le calcul scientifique, Exemples de bibliothèques et de frameworks pour le calcul scientifique en Python (NumPy, SciPy, Pandas, 
etc.)

 Discussion sur les avantages de Python pour le calcul scientifique

 Module 3 : Conception de Logiciels pour le Calcul Scientifique : la Méthode SpaceX (6 heures)

 Présentation de la méthode de conception de logiciels utilisée chez SpaceX, Exemples de conception de logiciels pour des applications scientifiques complexes

 Discussion sur l'importance de la collaboration et de la communication dans la conception de logiciels

 Module 4 : Algorithmes Numériques pour le Calcul Scientifique : les Secrets de Tesla (8 heures)

 Présentation des algorithmes numériques utilisés chez Tesla pour la simulation et l'optimisation, Exemples d'implémentation d'algorithmes numériques en Python

 Discussion sur l'importance de la validation et de la vérification des algorithmes

 Module 5 : Gestion des Données pour le Calcul Scientifique : le Big Data chez SpaceX (4 heures)

 Présentation des défis de gestion des données chez SpaceX, Exemples de solutions pour la gestion des données en mémoire et sur disque

 Discussion sur l'importance de la gestion des données pour le calcul scientifique

 Module 6 : Visualisation des Données pour le Calcul Scientifique : l'Art de la Présentation (4 heures)

 Présentation des outils de visualisation de données utilisés chez SpaceX, Exemples de visualisation de données pour des applications scientifiques

 Discussion sur l'importance de la visualisation pour la communication des résultats scientifiques

 Module 7 : Développement de Logiciels pour le Calcul Scientifique en Équipe : la Méthode Agile (4 heures)

 Présentation de la méthode Agile pour le développement de logiciels, Exemples de développement de logiciels en équipe chez SpaceX

 Discussion sur l'importance de la collaboration et de la communication dans le développement de logiciels

 Module 8 : L'Avenir du Calcul Scientifique : les Défis et les Opportunités (2 heures)

 Présentation des défis et des opportunités du calcul scientifique dans les années à venir, Discussion sur l'importance de l'innovation et de la créativité dans le calcul scientifique

 Ce plan de cours est conçu pour inspirer les étudiants à révolutionner le calcul scientifique avec l'intelligence artificielle, la méthode Agile et les outils de visualisation de données. Il est important de 
noter que ce plan de cours est adaptable en fonction des besoins et des objectifs de votre cours, ainsi que des connaissances préalables de vos étudiants.



.0722/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »



































.0822/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »

 Si tu étais un androïde Nexus-6, quelle serait ta proposition de plan de cours sur 36 heures avec la durée de chaque module pour enseigner le Génie 
Logiciel pour le Calcul Scientifique à des étudiants de Master ? Peux-tu exprimer le plan du cours en 12 phrases ?

 En tant qu'androïde Nexus6, voici ma proposition de plan de cours sur 36 heures pour enseigner le Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique à des 
étudiants de Master :

 Module 1 : "Initiation aux Systèmes de Calcul" (4 heures) - Présentation des systèmes de calcul et de leur importance dans la science.

 Module 2 : "Langages de Programmation pour le Calcul Scientifique" (4 heures) - Présentation des langages de programmation utilisés dans le 
calcul scientifique.

 Module 3 : "Algorithmes Numériques pour le Calcul Scientifique" (8 heures) - Présentation des algorithmes numériques utilisés dans le calcul 
scientifique.

 Module 4 : "Gestion des Données pour le Calcul Scientifique" (4 heures) - Présentation des méthodes de gestion des données pour le calcul 
scientifique.

 Module 5 : "Visualisation des Données pour le Calcul Scientifique" (4 heures) - Présentation des méthodes de visualisation des données pour le 
calcul scientifique.

 Module 6 : "Développement de Logiciels pour le Calcul Scientifique" (6 heures) - Présentation des méthodes de développement de logiciels pour le 
calcul scientifique.

 Module 7 : "Tests et Validation pour le Calcul Scientifique" (4 heures) - Présentation des méthodes de tests et de validation pour le calcul 
scientifique.

 Module 8 : "L'Avenir du Calcul Scientifique" (2 heures) - Présentation des défis et des opportunités pour le calcul scientifique dans les années à 
venir.

 Les étudiants apprendront à :

 Comprendre les systèmes de calcul et les langages de programmation utilisés dans le calcul scientifique.

 Développer des compétences en algorithmes numériques et en gestion des données.

 Appliquer les méthodes de visualisation des données et de développement de logiciels.

 Effectuer des tests et des validations pour le calcul scientifique.

 Envisager les défis et les opportunités pour le calcul scientifique dans les années à venir.



.0922/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »









https://build.nvidia.com/meta/llama-3_1-405b-instruct
https://build.nvidia.com/meta/llama-3_1-405b-instruct
https://build.nvidia.com/meta/llama-3_1-405b-instruct
https://build.nvidia.com/nvidia/llama-3_1-nemotron-70b-instruct
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https://en.wikipedia.org/wiki/Royal_Saltworks_at_Arc-et-Senans

Architecte : Claude-Nicolas Ledoux

https://en.wikipedia.org/wiki/Royal_Saltworks_at_Arc-et-Senans
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Client Produit Usage

Factures
Après-

vente/Support

Promesses
Action de vente

Action commerciale
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Sigle Explication Pour quoi faire?

EB Expression des Besoins Permet de valider avec le 
client sa demande

SF Spécifications 
Fonctionnelles

Permet de dimensionner le 
travail à faire

SFD Spécifications
Fonctionnelles Détaillées

Permet de développer la 
solution

POS Plan d’Occupation des Sols Permet de décrire 
l’ensemble des 
responsabilités et des flux

Architecte Vision de la solution, vision 
du client

Permet de piloter un projet 
au sens fonctionnel (il est 
aidé par un PM et un PO)

Urbaniste Vision de l’ensemble des 
solutions, vision des cycles 
de vie

Permet d’assurer la 
coordination des équipes, 
arbitre les solutions

La cible
le résultat est une solution
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Gestes
Processus
Mode opératoire

Idées
Concepts
Modèles

C’est assez facile d’empiler des technologies

C’est très difficile de conceptualiser
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Nom Fonctions Attentes du cours

Ingénieur HPC Réalise le code de calcul qui sait 
exploiter les nœuds de calcul

MPI, UML, vision Archi, méthode 
projet logiciel 
performant+HA/SRE

Service IT / DSI Réalise la mise en production du 
code de calcul

CI/CD, K8s, Devopsinfra HA

Gestionnaire de la grille Achète, déploie, maintient des 
nœuds de calcul- On Premises ou 
dans le Cloud ou les 2.

Connaitre les spécifications de la 
grille, son coût d’utilisation 
infra SRE
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https://doi.org/10.1145/358198.358210
https://research.ibm.com/publications/large-scale-analysis-of-the-docker-hub-dataset
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Traitement orienté Adossement bas 
niveau

Adossement haut 
niveau (service)

Flux / Concentration 
des données

IoT Datalake

Parallélisme Super Calculateur Cloud

Vitesse DSP, Asic HPC, GPU
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https://www.plantuml.com/plantuml/uml/JOun3i8m34Ltdo8I1s1lbWu85jYuWDMODABO8N50bNnuGbaO_UJ__X-hOj7sMC1svnHdFHKYjWlLYf7Sir4ZW-
q9RbBkC1J2uEX5h7uZ3YCc1ZisdZG9LpTBLOFXZKaJn-tqG1n--LnawdQNSLq4W_yhNks0YlihbaXVWpJDJLteq4DLoJ1sJH_x0G00

vision :
memory-bound
compute-bound

Illustration :
PlantUML

https://www.plantuml.com/plantuml/uml/JOun3i8m34Ltdo8I1s1lbWu85jYuWDMODABO8N50bNnuGbaO_UJ__X-hOj7sMC1svnHdFHKYjWlLYf7Sir4ZW-q9RbBkC1J2uEX5h7uZ3YCc1ZisdZG9LpTBLOFXZKaJn-tqG1n--LnawdQNSLq4W_yhNks0YlihbaXVWpJDJLteq4DLoJ1sJH_x0G00
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https://en.wikipedia.org/wiki/Virtual_Extensible_LAN
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Cible 

matérielle

Résilience, 

HA

Micro-

service

Calcul 

Scientifiqu

e

Cloud K8s
Docker

Singularity

nVidiaCluster K8s, K3s

IoT K3s

OpenFaaS 

(Function 

as a 

Service)



.03322/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »





















.03422/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »

 
FROM debian:bullseye-slim

# an image with MPI4.1, used without root privileges

# ------------------------------------------------------------

# Do basic install

# ------------------------------------------------------------

RUN apt-get update \

&& mkdir -p /usr/share/man/man1 \

&& apt-get install -y gcc ssh wget vim curl net-tools bison flex autoconf make libtool m4 automake bzip2 

libxml2 libxml2-dev gfortran g++ iputils-ping pkg-config colordiff nano git sudo lsof gawk emacs jq libtdl* \

&& curl --location --silent --show-error --output /tini \

https://github.com/krallin/tini/releases/download/v0.19.0/tini \

&& chmod +x /tini \

&& adduser --uid 1000 --home /home/mpiuser --shell /bin/bash \

--disabled-password --gecos '' mpiuser \

&& passwd -d mpiuser \

&& apt-get install -y openssh-server \

&& mkdir -p /run/sshd /home/mpiuser/.ssh /home/mpiuser/.ssh-source \

&& echo "StrictHostKeyChecking no" > /home/mpiuser/.ssh/config \

&& chown -R mpiuser /home/mpiuser \

&& sed -i s/#PermitRootLogin.*/PermitRootLogin\ no/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/#PubkeyAuthentication.*/PubkeyAuthentication\ no/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/.*UsePAM.*/UsePAM\ no/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/#PasswordAuthentication.*/PasswordAuthentication\ yes/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/#PermitEmptyPasswords.*/PermitEmptyPasswords\ yes/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/#ChallengeResponse.*/ChallengeResponseAuthentication\ no/ /etc/ssh/sshd_config \

&& sed -i s/#PermitUserEnvironment.*/PermitUserEnvironment\ yes/ /etc/ssh/sshd_config \

&& adduser mpiuser sudo

ENV PREFIX=/usr/local \

OPENMPI_VERSION=4.1.1 \

LD_LIBRARY_PATH=/usr/local/lib \

DEBCONF_NOWARNINGS=yes

https://raw.githubusercontent.com/jmbatto/master-mpi/main/mpi41-debian-bullseye/Dockerfile


.03522/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »

# OpenMPI v4.1

RUN repo="https://download.open-mpi.org/release/open-mpi/v4.1" \

&& curl --location --silent --show-error --output openmpi.tar.gz \

"${repo}/openmpi-${OPENMPI_VERSION}.tar.gz" \

&& tar xzf openmpi.tar.gz -C /tmp/ \

&& cd /tmp/openmpi-${OPENMPI_VERSION} \

&& env CFLAGS="-O2 -std=gnu99 -fopenmp" \

&& ./configure --prefix=${PREFIX} \

&& make \

&& make install \

&& ldconfig \

&& cd / \

&& rm -rf /tmp/openmpi-${OPENMPI_VERSION} /home/mpiuser/openmpi.tar.gz

# Add some parameters for MPI, mpishare - a folder shared through the nodes

RUN mkdir -p /usr/local/var/mpishare

RUN chown -R 1000:1000 /usr/local/var/mpishare

RUN echo "mpiuser ALL=(ALL) NOPASSWD:ALL\n" >> /etc/sudoers

RUN rm -fr /home/mpiuser/.openmpi && mkdir -p /home/mpiuser/.openmpi

RUN cd /home/mpiuser/.openmpi \

&& echo "btl = tcp,self \n" \

"btl_tcp_if_include = eth0 \n" \

"plm_rsh_no_tree_spawn = 1 \n" >> default-mca-params.conf

RUN chown -R 1000:1000 /home/mpiuser/.openmpi

RUN echo "rmaps_base_oversubscribe = 1\n" >> /usr/local/etc/openmpi-mca-params.conf

RUN echo "rmaps_base_inherit = 1\n" >> /usr/local/etc/openmpi-mca-params.conf
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RUN chown -R mpiuser:mpiuser /home/mpiuser/ssh

WORKDIR /home/mpiuser

ENTRYPOINT ["/tini", "--"]

USER mpiuser

CMD cp -R /home/mpiuser/.ssh-source/* /home/mpiuser/.ssh \

&& chmod 700 /home/mpiuser/.ssh/authorized_keys \

&& chmod 700 /home/mpiuser/.ssh/id_rsa \

&& exec /usr/sbin/sshd -D -f 

/home/mpiuser/ssh/sshd_config -E /tmp/sshd.log

docker-compose.yml
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https://hub.docker.com/
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 yml_
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https://github.com/jmbatto/master-mpi
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https://github.com/jmbatto/master-mpi.git
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https://docs.docker.com/desktop/windows/install/
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$HOME/.ssh

-rw-r--r-- authorized_keys

-rw------- id_rsa

-rw-r--r-- id_rsa.pub

-rw-r--r-- known_hosts
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docker swarm init



docker network create --driver=overlay 

--attachable yml_mpinet



docker-compose up --scale mpihead=1 --

scale mpinode=2 -d
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sudo curl --unix-socket 

/var/run/docker.sock

http://localhost/containers/json | jq

-r 

'map(.NetworkSettings[]."yml_mpinet".

"IPAMConfig"."IPv4Address") []'
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mpirun --mca orte_base_help_aggregate 0 --mca

btl_tcp_if_include 10.0.1.0/24 -n 2 -host 

10.0.1.24,10.0.1.23 python3 

./mpi4py_benchmarks/all_tests.py
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ompi_info --level 9 --param rmaps base

 On souhaite « pratiquer » MPI  utiliser mpicc + lmpi
hello_world.cc, mpi_any_source.cc

2 codes C à récupérer (git clone) depuis 

https://github.com/jmbatto/master-mpi
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 On souhaite « pratiquer » MPI  utiliser mpicc + lmpi
hello_world_mpi.cc

Il faut se placer dans l’espace partagé avant de lancer la commande
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 On souhaite « pratiquer » MPI  utiliser mpicc + lmpi
hello_world.cc

$mpirun --mca orte_base_help_aggregate 0 --mca

btl_tcp_if_include 10.0.2.0/24 -n 2 -host 

10.0.2.28,10.0.2.27 hello_world

Hello world from processor 1f9914291b09, rank 0 out of 

2 processors

Hello world from processor f2057a67f137, rank 1 out of 

2 processors

$ mpicc mpi_any_source.cc -o any_source -lmpi

$ mpirun --mca orte_base_help_aggregate 0 --mca

btl_tcp_if_include 10.0.2.0/24 -n 2 -host 

10.0.2.28,10.0.2.27 any_source

[MPI process 0] I send value 12345.

[MPI process 1] I received value 12345, from rank 0.



.05022/11/2024Module «Génie Logiciel pour le Calcul Scientifique »



mpiuser@120dfa60a718:~$ mpirun --mca

orte_base_help_aggregate 0 --mca

btl_tcp_if_include 10.0.2.0/24 -n 2 -host 

10.0.2.24,10.0.2.19 python3 

./mpi4py_benchmarks/all_tests.py
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while counter < iter:

comm.Barrier()               ### Start stopwatch ###

t_start = MPI.Wtime()

for t in xrange(20):

my_new_vec = np.inner(my_M, vec)

comm.Allgather(

[my_new_vec, MPI.DOUBLE],

[vec, MPI.DOUBLE]

)

comm.Barrier()

t_diff = MPI.Wtime() - t_start ### Stop stopwatch

if myid == 0:

print ('%-10.3f%20.2f' % (t_diff, bs/t_diff))

counter += bs

Fichier : al_test.py
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configure puis

/osu-micro-benchmarks-7.3/mpi/pt2pt/osu_bibw.c

Extrait du code…

if (myid == 0) {

double tmp = size / 1e6 * options.iterations * window_size;

fprintf(stdout, "%-*d%*.*f\n", 10, size, FIELD_WIDTH,

FLOAT_PRECISION, tmp / t_total);

fflush(stdout); }



http://mvapich.cse.ohio-state.edu/download/mvapich/osu-micro-benchmarks-7.3.tar.gz
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docker stats --no-stream --format "table {{.Name}}\t{{.Container}}\t{{.MemUsage}}"
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 HTTP/2 HTTP/3

TLS 1.2 QUIC

TCP UDP

Internet 
Protocol (IP)
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http://mvapich.cse.ohio-state.edu/benchmarks/
http://mvapich.cse.ohio-state.edu/download/mvapich/osu-micro-benchmarks-7.3/.tar.gz
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docker build -t jmbatto/m2chps-mpi41 

docker-compose scale mpihead=1 mpinode=9 
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