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L’experimentation sur les modéles




Modeélisation des systemes complexes
Quoi ?

e multi-niveau : micro / macro
o dynamiques collectives
e intégrent souvent une composante sociale

Pourquoi ?

e formaliser des théories
e évaluer des théories
e aider la décission



Quels exemple de discplines scientifiques

Geéographie
Urbanisme
Ecologie
Archéologie
Agronomie
Epidémiologie



BORNEO

Quel est I'impacte de la deforestation sur le déplacement des grands singes ?



SimPLU3D
—~

Quelles enveloppes baties sous contrainte de la réglementation?


https://hackmd.openmole.org/
https://hackmd.openmole.org/

5aDay

Quel impact des déplacements quotidiens
sur les habitudes de santé ?
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Marius

Urban Transition model 1959-1989 (|residuals| > 0.3)
Maximum residuals | 1989
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Comment la chute du mur de Berlin a-t-elle modifiee I'évolution du systéme de villes
Russe ?



L’évaluation
Un défi:

e Peu de données
e Beaucoup d’incertitudes

Il faut tout de méme évaluer leur pertience/validite !

=> Trouver des regularités malgre les incertitudes



Methodes d’evaluation

Utilisation d’algorithmes de recherche iteratifs dans I’espace des inconnues du
modeles:

o Recherche d’optimums
o Recherche de diversité
o Algorithmes hybrides

Algorithmes disponibles dans OpenMOLE:
NSGAZ2, ABC, Profile, PSE, OSE, HDOSE, PPSE...



Exemple calibrer avec NSGA2

Global Maximum
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. Local Maximum .



Exemple recherche de motifs avec PSE

ﬂ Details

Possible districts according to the PLU
(SIMPLU + OpenMOLE)

distReculVoirie in [ 0,10] ® o
distReculFond in [ 0,10 () [ ]
distReculLat in [ 0,5 ] ® L
maximalCES in [ 0.3,1] ® ®
hiniRoad in [ 0,15 ® o
slopeRoad in [ 0.5,3 ] ® {
hauteurMax in [ 6,24 ] ® o
1000 Reset

0.15

Gini index

0.4

0.5

0.6



Exemple PSE




Doctorant, post-doctorant, chercheurs

Dans des laboratoires sans support technique

Sachant programmer dans un environnement de modélisation (ex R,
NetLogo,...)

Pas ou peu de connaissances systémes

Pas de notion de calcul distribué

Des pratiques et outils de modélisation tres hétérogenes

Peu de connaissance sur comment evaluer leurs modéles
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Calibration OPGNMOLE

the model exploration sfotware




OpenMOLE Web Client

Third party application

Model + Experiment

REST API

.-------------------’

Server

___________________»

_______-___________}

Worker nodes

n p‘rhe model exploration software



Délegation du calcul
Chaque utlisateur a son/ses propre(s):

e code / plateforme
e ses données
e infra(s) de calcul

=> Calculs dans des taches basées sur singularity, dont I'execution est
relocalisables

Une partie du workflow est deléguée, a une ou plusieurs infra



Soumission de Jobs

o replication du runtime OpenMOLE (avec cache)
e replication des donnees/programmes/containers (avec cache)
e soumission d’'un job:
= execute une partie du worflow
= copie le résultat sur un stockage
e receperation du resultat
e réinjections du résultat dans le workflow



Parallélisme du point de vue des méthodes

Les algorithmes d’evaluation d’OpenMOLE comportent:

e une partie iterative
e une partie permettant de distribuer efficassement les simulations




Echelle d’une experience de validation

o execute 100 a 500 mille jobs

un job dure entre 2 minutes et 1 heure
1000 a 2000 en parallele a chaque instant
déplace 10 a 100 de GO de données
requiert environ 5 années/CPU
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Les quelles?

e GRIF, Grille et Cloud

o Mésocentres (notament le CRIANN, MESO@LR)
e MESONET

e Clusters / Serveurs dans les labo



Cloud @ GRIF

Utilisation depuis 2011:

e StratusLAB
e FedCloud
e VirtualData

Depuis 2016: utilisation en production pour 'hébergement de services liés a
OpenMOLE (site web, forge, chat, backup, machine de calcul, ClI, ...)



Depuis 2024: OpenMOLE dans le Cloud

OpenMOLE Web Client
Model + Experiment S — }
+ Server T ’

REST API

Worker nodes

Third party application

n pThe model exploration software



Cloud OpenMOLE

ﬁ OpenMOLE

O p e I l A Hello World in Python / @

the model exploration sfotware

. ) |
Settings m Admin Romain Reuillon (")
+ result

hello.py
8 python.oms

OpenMOLE version | OpenMOLE memory | Max Memory | Max CPU Sterage

latest 2.00GB 4.00 GB 4

24.98/29 GB

Stop OpenMOLE c

Running .
Tue, 23 Jun 2025 16:02:29

Go to OpenMOLE

< New project 4 ﬂ , Q o

python.oms X

val output = Val[File]

// python task

val pythonTask =

PythonTask(workDirectory / "hello.py") set (
inputs += arg.mapped,
outputs += arg,
outputs += output mapped "output.txt",

:

val copy = CopyFileHook(output, workDirectory / 'result/hellos{arg}.txt")
val env = LocalEnvironnent(2)

DirectSampling(
evaluation = pythonTask,
samoling = arg in (0 to 10)
) hook copy on env

Construction des experiences, tests, orchestration des calcul massifs




Cloud OpenMOLE

Construit avec:

e K3S

e Longhorn

e Minio (backup)
e Scala/ Scala.js

Facillement deployable: https://github.com/openmole/connect


https://github.com/openmole/connect

Architecture K3S

1 pod central, qui lance 1 pods OpenMOLE par utilisateur actifs

® e

Charges de travail > Pods

Charges de travail CPU Usage
Cron Jobs
Daemon Set

Déploiements

CPU (cores)

Jobs
1603 1604 1605 1606 1607 1608 1609 1610

Replica Sets

Replication Controlle

Stateful Set

Service

Ingresses N

cl Ingress openmole/openmole:20.0

Services N

Configuration et stockage

Config Maps
openmole/openmole:18.0-RC2
Persistent Volume Claims
Secrets N
de stockage
Cluster openmole/openmole:latest
Liaisons de role de clus
Roles de cluster
Evénements N
openmole/openmoletlatest
Espaces de noms
Politiques réseau
Nceuds
mes persistants. openmole/openmole:20.0-RC5

Liaisons de role N

Creation/extinction automatique des
d’ephemeral storage

1611 1612 1613 1614

Etiquettes

app: openmole
email: pvp23_at_cam_ac_uk

pod-template-hash: 59

app: openmole

email; beringer_gloglo_at_univ_an
s_fr

pod-template-hash: 846b8c5b6

app: openmole
email: etienne_delay_at_cirad_fr

pod-template-hash: 59¢ 6

app: openmole
email:julien_perret_at_ign_fr

pod-template-hash: 669d65cbab

app: openmole
email:juste_raimbault_at_ign_fr

pod-template-hash: 6c89644bb9

16:15

online-test

online-test

online-test

online-tes

online-test

16:04

Statut

Running

Running

Running

Running

Running

16:05

1613 1614

Date de
création

12 minutes ago

18 minutes ago

18 minutes ago

18 minutes ago

18 minutes ago

pods, 1 volume par utilisateur, util

16:15

isation



Grille @ GRIF
ISC-PIF achat de machine de grille en 2007 et en 2017
Objectifs:

e Construire un environement de calcul a grande échelle pour I'’étude des
systemes complexes

o Mutualiser des ressources de calcul des laboratoires travaillant sur les
systemes complexes



Historique d’utilisation
Début d’utilisation en 2008, avec 2 projets: OpenMOLE, Bioemergence
Seul OpenMOLE a utilisé la grille a grande échelle:

e Production de résultats en 2010
e EXxplorations massives en 2013

Publication en 2015:

- Impact Factor: 3.1/ 5-Year Impact Factor: 3.8 Journal Homepage

a Restricted access Research article First published online January 1, 2015

Half a Billion Simulations: Evolutionary Algorithms and Distributed Computing for Calibrating the Simpoplocal Geographical

Model

Clara Schmitt [, Sébastien Rey-Coyrehourcq [, 1.1, and Denise Pumain @ View all authors and affiliations

Yolume 42, |ssue 2 https://doi.org/10.1068/b130064p

— Contents Get access Cite article Share options Information, rights and permissions 1 Metrics and citations
p— ollD

Abstract

Multiagent geographical models integrate very large numbers of spatial interactions. In order to validate Similar articles:

these models a large amount of computing is necessary for their simulation and calibration. Here a new B Restricted access
data-processing chain, including an automated calibration procedure, is tested on a computational grid Calibration of Micro
using evolutionary algorithms. This is applied for the first time to a geographical model designed to simulate Simulation Models v



Bilan sur I'utilisation de la Grille

La grille a permis la production de résultats impossible autrement, pour quelques
dizaines d’utilisateurs

=> malgré nos efforts, pas d’adoption massive



Freins
Freins a l'utilisation:

o difficuté d’obtenir des certificats
e haute probablité de pannes (DIRAC/VOMS/Storage/Bugs OpenMOLE)
e mangue d’accompagnement/référent sur I'adoption/utilisation d’EGI

Freins a la mutualisation:

e investissement de départ technique et matériel important pour des sites hors
GRIF/EGI
e investissement unitaire eleve



Etat actuel

Plus la possiblité d’obtenir des certificats pour le CNRS

API REST DIRAC via token n’est pas encore disponible et documentée
Machines de grille vieillissantes

=> Possiblité d’utiliser EGI dans OpenMOLE en suspens



Strategies alternatives

Orientation des utilisateurs vers:

e les mésocentres
e MESONET

+ federation des resources lattentes des laboratoires



Les centres de calculs
Meésocentres:

e 'accompagnements des utilisateurs est inégale
e des incompréhentions sur les besoins d’utilisation

MESONET:

e infra bien adaptée
e bon accompagnement
e mais pour des projets avec une composante formation



Les resources latentes des laboratoires
Développement d’'un systéme de batch : MiniClust
Adapté aux calculs d’évaluation de modeles:

e mono-coeur / faiblement parallele
e court (quelgues minutes)
e nombreux, plusieurs centaines de milliers par experience

https://github.com/openmole/miniclust


https://github.com/openmole/miniclust

MiniClust

Systéme de desktop grid:

serveur central est un serveur minio

les workers se lance en une commande (avec docker)

les workers n’ont besoin que d’'une connexion https sortante

les workers peuvent rejoindre/partir a tout moment

les workers utilisent la machine quand elle n’est pas trop chargée
pas de systeme de fichier partagé

systeme de cache de données sur les workers



Une instance MiniClust : Babar

Service lanceé il y a 2 mois

e Un serveur Minio sur un vd.4, peut féderer plusieurs centaines de machines
e Des workers, ISC-PIF, IGN, CIRAD:

MiniClust Worker

To deploy a worker on a computer, just clone this repo.
git clone https://github.com/openmole/miniclust-worker.git
Edit the config.yml file, and change the service url, key and secret:

minio:
url: https://babar.openmole.org
key: key
secret: secret

Then run:




Conclusion

e De nombreux services dans le cloud
e NoOs services dans le cloud fonctionnent trés bien

e Nous n’avons plus d’accés a la grille possible
e Alarecherche d’une stratégie afin de permettre un accés a des coeurs de

calcul pour les utisateurs d’OpenMOLE



Limites / Questions
Limites:

e Malgré toutes nos tentatives pas d’adoption massive de la grille, trop de
bariéres

e |OPS bas sur certaines machines de cloud, mais résolu avec I'ephemeral
storage pour notre cas

Questions:

e Y at’il un mésocentre/cluster facilement accessible pour les utilisateurs SHS
France-lliens ?

e Quelle infrastructure pour les utilisateurs ratachés a un mesocentre qui ne
supporte pas OpenMOLE ?

o Est-il possible pour un projet de recherche d’investir 5-10k€ dans GRIF ?

e Comment expérimenter avec des protocoles type IPFS, sur le cloud ? (alertes
Renater)



Joyeux anniversaire !!!
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Merci pour ces 20 ans de travail et d'accompagnement !
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About

Models and simulations

The use of simulation models has widely spread in recent years, in various fields of academic research.

Models are being developed to represent and try to better understand all kinds of systems: population
dynamics, epidemics, transportation systems, macro-scale systems, micro-scale systems, etc. In some
scientific areas, models and in silico simulations have become essential to help study in vive situations.

https://exmodelo.org







