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Covid-19.A Supercalculateur et calcul distribuA©
Description

La maladie A coronavirus 2019 &€* coronavirus provenant du latin A«A virus A couronneA Ax», du
fait de sa ressemblance, au microscope A®©lectronique, A une couronne solaire &€ fait 14€™objet
da€™une intense mobilisation alliant les chercheurs en mA®©decine et les spA©cialistes du calcul
haute performance (voirA LaremA nA°52, p.31).

Les recherches menA©es sur un mA©dicament portent sur les possibilitA©s da€™inhiber 14€™infection
virale en simulant des molA©cules susceptibles d&€™empAacher les protA©ines du virus de se lier aux
cellules humaines. Ces simulations sont modA©lisA©es A [8€™aide de supercalculateurs afin de tester le
plus grand nombre possible d&€™agents inhibants. Selon le CNRS,A A«A le modAle actuel du virusA [au
14 avril 2020]A comporte jusqua€™A cing millions da€™atomes, un chiffre JA©jA colossal alors que

|laE™objectifA est da€™atteindre les 250 millionsA A».A Tous les pays du monde disposant de

supercalculateurs, dans un A©lan de mobilisation gA©nA©rae, donnent la prioritA© aux projets
consacrA©s A la lutte contre la Covid-19.A Les rA©sultats de ces calculs et de ces modA©lisations
servent ensuite A orienter des expA©rimentations biologiques nA©cessaires A la mise au point d&€™un
vaccin.

MalgrA© les annonces erratiques du prA©sident des A%otats-Unis, le dA©partement amA©ricain de
|lAE™AOCnergie et IBM ont crA©A®©, dA’s le 22 mars 2020, le consortium Covid-19 Calcul A haute
performance (Covid-19 High PerforAmance Computing Consortium), rA©unissant des laboratoires
nationaux de recherche, la NASA, et des partenaires privA©s comme Microsoft, Hewlett Packard, Google
ou encore Amazon, afin de mettre en commun la puissance de seize supercalculateurs affichant une
puissance cumulA©e de 429 pA©taflop/s pour accAOIAOrer les recherches nA©cessaires A la mise au
point d&€™un mA©dicament.A A«A Ces systA'mes vont permettre aux chercheurs de lancer un nombre

trA’s important de calculs dans les domaines de 1aE™A©pidA©miologie, de la bio-informatique et de la
modA®lisation molA©culaire. Ces recherches mettraient des mois A aboutir si elles AGtaient menA©es
sur des ordinateursA traditionnelsA A», expliquait dans un communiquA®© Dario Gil, directeur de IBM

Research. Les chercheurs soumettent,A viaA le site web xsede.org, des propositions de recherche afin

quaE™elles soient examinA©es par un groupe da€™experts qui les font correspondre aux ressources
informatiques d4€™un ou plusieurs membres du consortium. 46 projets A©taient en cours A la mi-mai
2020. DA"s mars 2020, des chercheurs du laboratoire national d4€™0Oak Ridge dans le Tennessee, aux
A%otats-Unis, ont utilisA© le supercalculateur le plus puissant au monde, le Summit da€™IBM, pour
simuler le comporAtement de quelqueA 8 000A molA©cules. 1ls en ont ains identifiA©es 77 comme
potentiellement compatibles avec |&€™A®©|aboration d&€™un futur mA©dicament contre le virus.
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En Europe, |e Partenariat pour le calcul avancA© en Europe (Prace) alancA®©, le 24 mars 2020, un appel A
propositions en regroupant les supercal culateurs d&€™Allemagne, de France, d&€™ Italie, d&E™ Espagne et
de Suisse, totalisant une puissance cumulA©e de 150 pA©taflop/s. A€ travers le Grand A%ocuipement
national de calcul intensif (GENCI) &€* sociA©tA© civile dA©tenue par I8€™A%otat, le ComitA©
daE™A©nergie atomique (CEA), le Centre national de la recherche scientifique (CNRS), la ConfA©rence
des prA©sidents da€™universitA© et 1™ Inria (Institut national de recherche en sciences et technologies
du numA®rique) &€“, la France a mis A la disposition du consortium europA©en ses trois
supercalculateurs : Joliot-Curie, du TrA"s Grand Centre de calcul du CEA (TGCC) ; Jean Zay, de I’ Institut
du dA©veloppement et des ressources en informatique scientifique (IDRIS) du CNRS et Occigen, du Centre
informatique national de 12€™enseignement supA©rieur (CINES) (voirA LaremA nA°52 p.31).

La course A la plus grande puissance de calcul ne passe pas exclusivement par |&€™utilisation de
supercalculateurs. En atteste le projet de calcul distribuA®©, utilisant une constellation d&€™ordinateurs
reliA©s viaA 1&€™internet, Folding@home (FAH or F@h), pour simuler des protA©ines impliquA©es
dans la maladie d’ Alzheimer, la drA©paAnocytose et certains types de cancers. CrA©A®© en octobre 2000
par Vijay Pande, de I'universitA© Stanford en Californie, Folding@homeA A«A rassemble des citoyens

scientifiques qui se portent volontaires pour effectuer des simulationsA de la dynamque de protA©ines sur

leur ordinateur personnel. Les donnA©es ainsi obtenues aident les sci entlflques A mieux comprendre la
biologie et offrent de nouvelles possibilitA©s pour le dA©veloppement de thAGrapiesA A». Quiconque
souhaite participer au projet doit tA©IA©charger sur son ordinateur personnel un logiciel qui en utiliserale
processeur ou la carte graphique, dA™s lors quaE™ils ne sont pas sollicitA©s, pour rA©aliser des calculs en
arriA re-plan. Le projet Folding@home est dA©veloppA© par le Pande Lab, une structure pluridisciplinaire
A but non lucratif A©manant du dA©partement de chimie de I’ universitA© Stanford, qui garantit la mise
A disposition des rA©sultats des calculs aux chercheurs et aux scientifiques du monde entier ; il est
dorA©navant installA© au sein de I’ A©cole de mA©decine de I’ universitA© de Washington, aux A%otats-
Unis. L&E™analyse des donnA©es distribuA©e sur des milliers da€™ordinateurs bAONA©ficie da&€™une
puissance de calcul supA©rieure aux supercal culateurs les plus puissants au monde.

Depuis fA©vrier 2020, le projet Folding@Home a concentrA© ses efforts sur le coronavirus.
BA©nACficiant d&€™une forte mobilisation, que ce soit de la part de particuliers mais auss
da€™universitA©s ou da€™acteurs privA©s, rA©partis partout dans le monde, |e projet a annoncA© le 25
mars 2020 avoir dA©passA© le seuil symbolique de I’exaFL OP, devenant ainsi plus rapide que les sept
premiers superordinateurs du monde cumulA©s (VoirA La remA nA°45, p.16). Trois semaines plus tard, le
14 avril 2020, les instigateurs du projet ont fait A©tat d4€™une puissance de calcul de 2,4 exaFLOP, ce qui
A©quivaut A |a puissance cumul A©e des 500 superordinateurs les plus puissants au monde.
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La lutte contre la Covid-19 illustre A quel point le calcul intensif est devenu un enjeu majeur de
souverainetA© da€™un pays.A La recherche dans le domaine de la santA© nA©cessite une telle puissance
de calcul quaE™elle montre aussi combien le modA~le du calcul distribuA© dA©passe de trA”s loin les
capacitA©s thA©oriques d3€™un seul pays et de ses quel ques machines.
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