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Objectifs

Elaborer FVYNano, un 'laboratoire virtuel' pour
des simulations moleculaires interactives

Hisser FYNano a I'échelle du calcul intensif de

pointe
Parallélisme, Calculs sur GPU, Visualisation performante.

Realiser de grands defis applicatifs avec FYNano

Structurer une communaute interdisciplinaire

autour des simulations moleculaires interactives
biologie - chimie - matériaux - informatique

R



Laboratoire virtuel - objectifs

® Visualisation scientifique
Interactive

® haute performance

® avec des modalités
d'interaction adaptées

® Architecture logicielle
modulaire

® composants hétérogenes
interchangeables

® multi-plateforme (grappe de
PC, multi-cceur, GPU...)

Environnement ouvert

Composants logiciels
reutilisables

Applications adaptables a
I'environnement d'exéecution

Favoriser la dissemination des
techniques de simulations
Interactives

Factoriser les efforts de
developpement logiciel

R



Une double approche

® Briques independantes ® Applications integrees haute

o performance
® («légeresy

® oestion fine
® cvtl limitées en S [

berformance ® optimisation

® nouveaux concepts

Latest release (12/11):
http://mddriver.sourceforge.net FlowVR 1.8



http://www-lbt.ibpc.fr
http://www-lbt.ibpc.fr

Latest release (12/11):
FlowVR .8
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FlowVR - Modele de programmation

Programmation orientée tlot de données

Modele de composants hiérarchiques

et Principes

Déploiement d'applications sur des architectures type

grappes de PC, grilles etc...
Congu pour le calcul parallele et distribu€ haute

performance

sphere_joypad/gbutton/ patterSync/PreSignd
(locahost)

v
sphere_joypad// goutton/patternSync/sync
(iocahost) ]

Hierarchical
Component

C++

FlowVR

Modules
implementation
in C+—+

FlowVR Module
API

FlowVR Flat
Representation




FlowVR - Runtime

Daemon based
Modules: external processes
Filters: daemon plugins

Module/filters/daemon: direct acces to shared

memory under the daemon orchestration

Daemon

Network

Shared
Memory

Processl

- -
- -

Process2
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Composants FvNano

Moteur de simulation

Visualisation

Interaction
Application

- gestion des
forces

- intégration
des interacti

ons

FlowVR

Simulation
(dynamique moléculaire,

physique, ...)

Couplage

. FVmoduleAP|
direct

Composite
Application

R

Composite
Visualisation

Composite
Interaction

FlowVR-VRPN
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Composite
Visualisation

Composite
Interaction

FlowVR-VRPN

Moteurs de simulation
Dynamique moléculaire

2 Gromacs

- version parallele intégrée en tant que module Flow VR
- tests sur des modeles de plus de 300000 atomes

= NAMD

- couplage avec FlowVR

- BioSpring
- MonPote
- en cours de validation
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Composants FvNano

Simulation
(dynamique moléculaire,

Moteur de simulation

physique, ...)

Visualisation Courtage & ey moguieAP!
Interaction
A lication Composite

pp P

. °>‘ Application

- gestion des 3

forces z / \
- intégration

des interactions Composite Composite

Visualisation Interaction

FlowVR-VRPN

NANG

Moteurs de simulation
Dynamique moléculaire

2 Gromacs

- version parallele intégrée en tant que module Flow VR
- tests sur des modeles de plus de 300000 atomes

= NAMD

- couplage avec FlowVR

- BioSpring
- MonPote
- en cours de validation

Gromacs Coupling

Gromacs: MPI based parallel molecular dynamics

simulation
Coupling: rely on gromacs process to write results on
disk

Master Slaves

Gromacs' MPI
communications

e

. A )
N—V N—V

‘ FlowVR gets atom positions

Performance: 609 000 atoms, GPU: GTX580

33 24 52

8l 3.2 51




(W

(]

Composants FvNano

Simulation
(dynamique moléculaire,

Moteur de simulation

physique, ...)

Visualisation Courtage & ey moguieAP!
Interaction
A lication Composite

pp P

. °>‘ Application

- gestion des 3

forces z / \
- intégration

des interactions Composite Composite

Visualisation Interaction

" VR

NANG

Moteurs de simulation
Dynamique moléculaire

2 Gromacs

- version parallele intégrée en tant que module Flow VR
- tests sur des modeles de plus de 300000 atomes

= NAMD

- couplage avec FlowVR

- BioSpring
- MonPote
- en cours de validation

Gromacs Coupling

Gromacs: MPI based parallel molecular dynamics

simulation
Coupling: rely on gromacs process to write results on
disk

Master Slaves

Gromacs' MPI
communications

N [
N N—V

I =

l FlowVR gets atom positions

Performance: 609 000 atoms, GPU: GTX580

33 24 52

8l 3.2 51

Gromacs Coupling: Towards an
In-Situ Mode

Bypass Gromacs data gathering mechanism to filter and
gather data asynchronously

Master S|aveS

Gromacs MPI
communications

= ll=ll <
H | -2
|

—)

Benefits:

» Better performance (on-going evaluation)
» For in-situ, simply switch gathering to direct parallel file write

lowVR filters and gathers

__J
A data asynchronously




Couplage generalise

from FlowVR dacmon

2 FvModuleAPI ! )
- compatible C/C++, Fortran e
- transforme simplement un :‘“njzj%ijﬁ
code en module FlowVR % _ fé n
- Tests: Gromacs, VMD, fv“}«ﬁﬁ
Amber (en cours) R

] / To FlowVR daemon
2 Bridge-Component W

sockets E Modie g

. . S 2 FlowVR 2 8

— al 2 < T
flChlerS K~ Lecture Socketg A

- mémoire partagée

FlowVR Application




Composants de Visualisation

1 Prototype OpenGL
- navigation, interaction
1 Prototype VIK

- €valuation sprite,
shaders

2 FlowVR-Render

-rendus VdW,
'Ball And Stick’
et Licorice

100% GPU

vﬂ( F&I\/R CrentiL




La visualisation scientifique interactive
et FlowVR

input 1 e
v FlowVR-VRPN vy ¥ ¥
+ FVModuleAPI
fv_addoutputport
v Couplage ad hOC (VMD’ BloSprmg) %lvl_imtmodu(e Code de calcul
while fv_moduleruns
fv_get variable_donnee
VRPNZFlowVR fv_puk variab\é:resu\tat
Composite
fv_closemodule
Ports de sortie =
Périphérique d'événements
Physique * * *
Serveur

VRPN Application Distribuée FlowVR

output m

Ports d'entrée
de retours

VRPN2FlowVR
Composite

Un modele de composants pour la
visualisation scientifique interactive

e Offrir un modele de composants et de composition

pour gérer

« La construction automatique d'une application
performante (frame rate, it/s)

» La cohérence des données manipulées

- La cohérence stricte (égalité des numéros des
itérations)

- Une cohérence souple (un delta entre les
numeéros des itérations)

Modele de composants (1/2)

 Un composant

input 1 input 2 input n
vy 3 3V ]
Récupérer

données
entrantes Attendre un signal

Exécuter taches
Attendre nouv-

-elles données

Envoyer signal
Envoyer resultats

A\ ¥

output 1 output 2 output m

Modele de composants (2/2)

* Des connecteurs

v
Bloguant (" Non bloquant
*\
1 Sans perte
|
1
: :trigger :trigger
1
- - D -
vy
<
Avec perte
bGreedy 2 nbGreedy =
:‘trigger :trigger
1 1
e - -




M d . 1 d C InputHandier (i::&::nctlve) ) Modéle de C InputHandier (i::t::lctive} )
odéle de - |
lessy + non-blocking Composltlon lossy + noh-blocking

combesie = 2/3 e
(1/3) G, (2/3) e

lossy + non-blocking| lossy + non-blocking , lossy + non-blocking|] lossy + non-blocking

 Des contraintes

\V/ tracker de Cohérence .:__,"' \ tracker

B Un graphe de ( ForceGenerator } ForceGenerator
A1 fF3 3 forces forces

spécification

no-lossy } blocking ] no-lossy | blocking

T | tracker forces

tracker \ orces : \ \
{ Renderer } { Simulation { Renderer { Simulation
pointer atoms :_ pointer atoms

=
1=

-lossy + blocking lossy + non-blocking
pointer W

vl

revwer - )

- + blocking lossy + non-blocking
L pointer al Ftoms

O el

<_ InputHandler {interactive) )

cl:nbGreedy

Modele de
composition * FlowVR-VRPN et FVModuleAPI disponibles dans

(3/3) _ )<>_( N | i symetmmiteifion les releases de flowvr-suite

|  Un modele de composants specialement dédié aux
D - applications visées par FvINano

e Un graphe
d'application
construit
automatiquement

| v Implémenté avec l'intergiciel FlowVR
: e Démonstrateurs fvtrajviewer et fvnano

v Gestion des interactions (Réseau FlowVR,
Interfaces graphiques, menu OpenGL,
Gestion des periphériques)

+ Shaders en OpenGL

_____

pointer

—————— —C Viewer




Composants pour l'Interaction

a2 Basée sur VRPN
- FlowVR-VRPN

VRPN2FlowVR

Composite \

Ports de sortie

Périphérique d'événements
Physique
Serveur
VRPN Application Distribuée FlowVR

Ports denirée t ra C I(e r z .
de retours (VRIDN) Sel eCtlon

2 Fonctionnalités 2 Périphériques
- Exploration de données - Joypad
- Rendu haptique - Bras haptique
- Injection de forces - Wiimote
- Navigation - SpaceBall

- SpaceNavigator




FiowVR Déploiemﬂ_eﬂ,f}is—

® CEA Bruyéres

® | B[/CNRS*Par ® [/FO Orléans ’




= S\ Applications

® Visualisation ® Exploration
® HyperBalls ® J[rgjectoires de DM
® |eux de données matéeriaux

® Simulations interactives
® Systemes biologiques

Guider, sonder, Logiciel BioSpring (OpenMF OpenCL.)
déformer,.. Fixation d‘ions Docking interactif (Re)Construction

I ! i‘ S s/small molecules
s/protem -protein (CAPRI) .). -
3 3 )
é' v protein- DNA m
' 4
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J Comput Chem 2009 | PSB 2010 ‘ CAPRI 2009 NAR 2010
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What are Interactive Simulations good for?

hypotheses generation
structural and mechanic aspects

explore rare events
large conformational changes

construction of
molecular systems

dissemination & communication
an additional tool able to use human expertise

some simulations are fast.. just try them before
wasting lots of computational power



Visualisation:
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http://hyperballs.sourceforge.net Chavent et al, | Comput Chem, 201 |
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e OO FvNanoProto frame :=237/2002 step := 1

[ Magneto Atomes Avance _'

Trajectory FVNan{P/rq}o
Viewer e

DIRNOIDD|[CE| Al B

® navigate within trajectory data

® control synchronization and speed

® provide continuous data stream
® add visual analytics options

® dynamic change of color/representation



Interface metier materiaux

- Graphite - 3D Editor ParaView 3.8.1-RC1 Bulld 12acB0e7 64-bit
File GEL Window Scene Devel Trimming | fle Edt View Scurces Fiters Tools Macros Help
{ & B B o e &
v L] pPBEwad? @EIPHR KAD> PHE mo)
7 Light Bkg. l B o 00| o erctentiete - v Swface vl B i X2~ PRl
ol E9CUR®O
.,O' FIRA L m(slo]|x
)
B -
1) | Emror: invalid operation o

Plugin Graphite (nouveau) Paraview (ancien)
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FullScreen Effects
AmbientOcclusion -

Reload
Blur width
12
Geometric spread
30
Photometrique spread
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Shadows intensity
1

Shadows gamma

1

Blend blur "
White shadows

Halo

Depth cueing

0.0

Nb slices

40

:GZII_
® Performance

® Qualite visuelle

® (cclusion ambiante

& | Left: pan; Middle: zoom; Right: rotate

Shaders | Tools
apply to all objects

Materiaux -

quick and dirty x -
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color

Epotentielle -
mode

Shaded -

points size

-3

vertices style

x v O |v

use atom attril x

anchors style

x * v @ |v

extremities style

- 9 -

branchings style
DR e

mesh style

®x - -

points as sphe x
antialiasing x
multi




Realisations

2 Un prototype du laboratoire virtuel

- Un réseau de communication et de synchronisation complexe

Une dizaine de modules hétérogenes (dont Gromacs)

~ Cohérence temporelle, cohérence des données

2 Rendus 100% sur carte graphique

shaders pour rendu Ball and Stick, VAW et Licorice
Utilisation de FlowVR-Render => multi-écran

2 Nombreux tests

une dizaine de simulations
modele allant jusqu'a 300000 atomes

divers architectures (Mac, PC, grappe de PC, machine multi-
coeur)

Diverses modalités d'interaction testées

Publications

Q

Jean-Denis Lesage and Bruno Raffin. A Hierarchical Component Model for Large Parallel Interactive Applications. Journal of
SuperComputed. 2008.

Jean-Denis Lesage and Bruno Raffin. High Performance Interactive Computing with FlowVR. IEEE VR 2008 SEARIS workshop
2008, pages 3-16, Reno, USA.

N. Férey, O. Delalande, G. Grasseau and M. Baaden. A VR framework for interacting with molecular simulations. 2008, in
Proceedings of the 2008 ACM symposium on Virtual reality software and technology, edited by E. Kruiff, pp. 91-94, ACM,
Bordeaux, France.

N. Férey, O. Delalande, G. Grasseau and M. Baaden. From Interactive to Immersive Molecular Dynamics. 2008, in Proceedings of
the International Workshop on Virtual Reality and Physical Simulation (VRIPHYS'08),edited by F. Faure and M. Teschner, pp.
89-96, Eurographics, Grenoble, France.

O. Delalande, N. Férey, G. Grasseau and M. Baaden. Complex Molecular Assemblies at hand via Interactive Simulations. 2009, J.
Comput. Chem., in press.

O. Delalande, N. Férey, B. Laurent, M. Guéroult, B. Hartmann and M. Baaden. Multi-resolution and multi-physics approach for
interactively locating funtionally linked ion binding sites by steering small molecules into electrostatic potential maps using a
haptic device. Submitted to Pacific Symposium for Biocomputing 2010.

Sébastien Limet and Sophie Robert. FlowVR-VRPN: first experiments of a VRPN/FlowVR coupling. In Proceedings of the ACM
Symposium on Virtual Reality Software and Technology, VRST 2008, Steven Feiner and Daniel Thalmann and Pascal Guitton and
Bernd Frohlich and Ernst Kruijff and Martin Hachet ed., pp.251-252 (poster), 2008

S. Limet, S. Robert et A. Turki, FlowVR-SciViz : A Component-Based Framework for Interactive Scientific Visualization, in
Component-Based High Performance Computing (CBHPC09), Portland, OR, USA, ACM, November, 2009

2 Expérimentations avancées

- Tests sur architectures de grandes tailles (cluster 1000 cceurs)
- mise en place de show-rooms

2 Réalisation des applications grand défi

- gros volumes de données, gros volumes de calculs

- €largir le domaine des simulations (physique des matériaux...)
A

Enrichir le modele de composition FlowVR

- Intégration plus aisée de composants

- outils de vérification de cohérence de la composition
2 Extension et optimisation des composants

- simulation

- rendu graphique

- interaction

Site web
http://www.baaden.ibpc.fr/projects/fvnano

Conférences et workshops
- Groupe de Graphisme et Modélisation Moléculaire 2011
(120 participants)
- Workshop International a I'Institut Pasteur en Uruguay
- Préparation d'une "Faraday Discussion"



Quelques defis pour demain

Collaboration D Parton, T Reddy, MSP Sansom; Université d’Oxford

¢ besoins en
® stockage et partage
® traitement de grandes quantites de donnees
® visualisation et analyse



Quelques defis pour demain

® besoins en
® stockage et partage
: : =9
® traitement de grandes quantites de donnees \V/
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® visualisation et analyse ANR MN 201
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