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Codici disponibili -

Elenco software installati in ENEA-GRID disponibile al
https://gridsrv.enea.it/egrid_software

*) commercial software

Name Version ‘ Command Description ‘g:ckhl:ll%cst:art;s
|Abaqu5 (*) |6.9 |abaqu5 |Produc1 suite for Unified Finite Element Analysis, multiphysics solutions |YE'.S (x86_64; AIX)
pmita & i Science i o medica di coming rom sl ypesof sorces g o+ |VES (RDO)
|An5y5 (*) |12.1 |an5y5 |Simulali0n Driven Product Development. |YES (x86_64; AIX)
[Ansys CFX (%) [12.1 [cxSsolve12 |CFD simulations [YES (x86)

[Ansys Fluent (%) [12.1 |fluent12 |CFD simulations [YES (x86_64; AIX)
[Ansys Fluent (*) [145 |fluent145 |CFD simulations [YES (x86_64)
|AVS Express Developer Edition |7.2 |express | |YES (xB6_64)
[comsoL (%) [4.2a [comsol | [YES (x86_64)
cpMD 2.15.1 gﬁﬂg:gg:gﬁiﬁﬁ:?ﬁ: dP:;?glfgﬁgrP;;zi ﬁz\:fflseit{li;pé);l;tﬂci;nplememation of Density Functional Theory, particularly YES (x86_64)
CPMD_3.15_FRA.launch.
|E-cell |3 |ecell3—[...] |modeling, simulation, and analysis of large scale complex systems such as biological cells |YE'.S (x86_64)
[Fluent (%) 6.2 |fluents2 |CED simulations [YES (x86_64; ALX)
[Fluent () 6.3 |fluent63 |CFD simulations [YES (x86_64; AIX)
[FreeMat [3.0 |reemat | [YES (x86_64)
|Gambil *) |2.4 |gambit24 |Geomeu'y and Mesh creation and manipulation |YE.S (x86_64; AIX)
[Grass G1s [6.4.0 [grass64 | [YES (x86_64)
[Gsharp [3.4 [gsharp | [YES (x86_64; AIX)
|IcemCFD (*) |12.1 |icemcfd |Geometry and Mesh creation and manipulation |YE'.S (xB6_64; ATX)
[IDL (*) 5.5 [idIs5; idldess [Interactive Data Language [YES (x86_64)

11 Luglio 2013 F. Ambrosino — Workshop ENEA-GRID/CRESCO — ENEA Roma SEDE




Utenza ENEA-GRID -

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
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L'utenza di ENEAGRID

~200 utenti che sottomettono job seriali o0 a parallelismo contenuto e ~50 utenti
che sottomettono job HPC altamente paralleli.

Gli ambiti applicativi a cui afferiscono i principali utenti sono:

e fluidodinamica della combustione

e chimica computazionale

e simulazioni climatiche

e analisi della diffusione degli inquinanti nell'atmosfera
e tecnologie nucleari

e fluidodinamica per I'aereospazio

e fisica della fusione nucleare
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Utenza ENEA-GRID (2) BN
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Utilizzo in anni-cpu in un anno solare

Combustion CFD 621.87 ENEA

New materials 531.9 ENEA, INFN/RM, INFN/NA,UniFl,UniSauniSS, Numonyx
Climate modeling 357.57 ENEA,Ylichron

Nuclear fission 122.9 ENEA|ISS

HPC Support activity 103.11 ENEA
Atmospheric pollution 65.62 ENEA,AriaNet

Aerospace CFD 32.77  Avio,AAPS,UniROMA1

University 22.13 UniROMAL1,CERI

Nuclear fusion 19.99 ENEA,PoliTo

Bioinformatics 18.3 ENEA, CNR-ITB, Ylichron,CNR-ISA
EFDA- Fusion 4.69 ENEA,EFDA

Industry 0.37  NICE,CETMA
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Codicl « In-house »

Ambiente LINUX/AIX per sviluppo/debug codici di
calcolo sviluppati dagli utenti:

v' Compilatori:

v Intel, Open64, PGI; linguaggi C/C++; Fortran,
Java; librerie Intel, AMD, MPI (OpenMPI,
mvapich, IntelMPI, etc..);

v’ Software di sviluppo integrato liberamente
installabili nello spazio utente (Eclipse, etc..);

v’ Software avanzati per debug di applicazioni
parallele (Totalview);
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Codicl e licenze —

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
E LO SVILUPPO ECONOMICO SOSTENIBILE

» Open source:

Licenze GPL (OpenFOAM, OpenSceneGraph, Scilab, FreeMat, Paraview,
Quantum GIS, etc..);

UTICT promuove l'utilizzo di software opensource quando sono una
valida alternativa ai corrispondenti software proprietari.

» Proprietari:

e  Codici commerciali (Ansys, Comsol, Matlab, IDL, Nastran, etc...) e/o
codici con licenze d’uso non open oppure con particolari restrizioni
di diffusione (MCNP, etc..);

e  Accesso ristretto a determinate utenze autorizzate;
e  Monitoring licenze e integrazione in LSF;

e Sistema di accounting per misurare e controllare I'utilizzo di
software proprietari;
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Codicl e licenze (2) —

Monitoring licenze e integrazione in LSF:

v" Comandi per monitorare lo status delle licenze

ansyslmd: UP v11.9
Feature usage info:
Users of aa mcad: (Total of 10 licenses issued: Total of @ licenses in use)
@Users of as_r: (Total of 5 licenses issued; Total of 5 licenses in use)
. vendor: ansyslmd
fabio- -|H;-~n11 fd|ln T7600 FABIO- TT'OO fvz01z 814) (cresco- licn. portici. enea. 1t/1055 312), start Sun 7/7 16:36
rascol ~ticl.enea. it ¢ norticl.enea.it (v2009, 092 (c o-licn. | rtici.enea.1t/1055 110), start Mon 7/8 10:55
rtici.enea.it c rtici.enea.it (v2009.0 -licn.portici.enea.1t/1055 S06), start Mon 7/8 10:55
cre 0-T7600 FABIO-T7600 (v2012. O 314) (c -licn.porti .it /1055 934), start Mon 7/8 15:17
hoigues crescol-fgd, portici.enea.it crescol-fg4.portici.enea.it (v2009,0929) (cresco-licn. portici.enea.it/1055 711), start Mon 7/8 16:51
ers of aa_r hpc: (Total of 308 licenses issued; Total of 40 licenses 1n use)

"aa_r hpc" v9999,8999, vendor: ansyslmd
floating license

calchett cre %297 .portici.enea.it cresc 97 portici.enea.it (v2009.0929) (cresco-licn.portici.enea.it/1055 209), start Mon 7/8 10:55, 20 licenses
calchett cresco2x300.portici.enea.1t cresco2x300. portici.enea.it (v2009,0929) (cresco-licn.porticl.enea.1t/1055 803), start Mon 7/8 10:55, 20 licenses

Users of aa_t_1: (Total of 5 licenses issued; Total of O licenses in usel
Users of aa_ds: (Total of 5 licenses issued; Total of O licenses in use)

~@cre5c¢2—f2.p¢rtici.enea.itml
@] shell |
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Codicl e licenze (2) -
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Monitoring licenze e integrazione in LSF:

v Integrazione delle licenze in LSF come risorse

I
- . FF".I HII ST EXEC_HOST  JOB_NAME  SUBMIT_TIME
ambrosi PEND cresco 128 cresco2-f2. ¥str batch Jul 8 16:51
slot limit reachec ;
b's requirements for 1Q resource (aa_r) not satisfied: 260 hosts:
0 -:.|-~- 1T1~-I in 1 S lon: 122 hosts
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Tipologie di simulazione -

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
E LO SVILUPPO ECONOMICO SOSTENIBILE

e Simulazioni parallele:
» Codici « fortemente accoppiati »

Comunicazione necessaria tra i core computazionali;
singolo Job con grande numero di core; Cluster ad alto
parallelismo (rete IB, ...);

» Codici seriali o « imbarazzantemente paralleli »

Comunicazione non necessaria tra i core computazionali;
Molte simulazioni seriali dipendenti dalle condizioni
iniziali (es: MonteCarlo, etc..); Nodi con molta memoiria.

fl | cluster CRESCO sono organizzati in «sezioni» ottimizzate per
RESCO le differenti tipologie di simulazione!
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Grafica avanzata -

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
E LO SVILUPPO ECONOMICO SOSTENIBILE

* Visualizzazione scientifica dei dati:

»  Codici di visualizzazione e hardware dedicato
(AVS/Express, Visit, Paraview, VMD, etc..);

» 3D Rendering:

3D Web Service ENEMN

Project s M

About Projects Contact

About 3DWS Project Register | Upload
Local Computer: Visualization server;
* Keyboard / Mouse + 3-D-Software (OpenGL)
+ Display * Remote 3D-Server lroduction ) Supported by
& Remote 3D C”em - DBfB Today it should be possible for an end-user 1o exploit
Server

web resources to view high-definition 30 models of F
cultural heritage artefacts and monuments and to query
relational databases lo access metadata and
documentation related to them. Ideally, this should be

possible online and in real tme without a browser
plug-in. But to date, this goal has not been reached
\  Instead, distributing a high-definition 30 model on the
Internet means:

= gither to give the model itself to the user who needs to

download the whole file, have sufficiently powerful po"“_)

Client

Apply Keyb./Mouse

hardware and appropriate navigation software as well
as a high-speed Intermet connection,
= or to accept a compromise soltion where the

Capture Keyb./Mouse

Uncompress Image e
Display Image Capture Framebuffer

Compress image
Send image to Client

323
a2
320
318
316
a4
312

ul 06, 2007

Contours of Static Temperature k) Jul 06
FLUENT 6.3 (3d, pbns, ske)
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Laboratori Virtuali

Il Laboratorio Virtuale e una modalita operativa che
Intende favorire sia la collaborazione fra diversi
attori pubblici ed industriali per lo sviluppo di
applicazioni innovative, sia lo scambio di
esperienze in settori specifici, tra 1 quali:

Scienze del materiali;

Clima;

Fissione nucleare;

Qualificazione di strutture e materiali;
Grafica 3D;

Fluidodinamica.

DN N N N N
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Laboratori Virtuali (2) -

Home ‘ Chi siamo ‘ Promo ICT | Utictinforma ‘ Progetti ‘ Lavoro | Glossario | Links |

Tu seiqui; Home : Laboratori Virtuali - Virual Labs

Virtual Labs

L'Unita Tecnica Sviluppo Sistemi per I'Informatica e I'lCT ha sviluppato una metodologia per consentire I'utilizzo remoto di servizi di ricerca e
caratterizzazione erogati da gradi impianti e/o apparecchiature, unici per caratteristiche efo costo, battezzando il servizio con il nome di Laboratori
Virtuali.

« NEPTUNIUS: Numerical codEs for comPuTational flUid dyNamics and fluld strUcture interactionS
« Madia: Multi Approach to Data Integrity Activities
« CMAST: Scienza dei materiali computazionale

+ Laboratorio Fissione

« DySCo - Laboratorio Tavole Vibranti

« Sophia - Software Infrastructure

« [t@cha - Tecnologie per i Beni Culturali

« Smartcities - ICT per i sistemi urbani

« Tigris - Virtual Lab per I'Assirologia

« Graphlab - Applicazioni Grafiche 3D

+ Lamrecor

« VIS4Factory

» Tavole Vibranti

+ TEM Remoto
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E TECNOLOGIE. LENERGIA
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Laboratori Virtuali (3)

Tramite | Laboratori Virtuali viene consentito l'utilizzo remoto di servizi
di ricerca e caratterizzazione erogati da grandi impianti e/o
apparecchiature (cluster di calcolo, microscopi, sistemi di grafica
avanzata, etC...) oo %) (B oo

NEPTUNIUS

ey home  software aboutus parners contacts

Welcome to CRESCO Virtual Lab Documents

. . NEPTUNIUS:
Esempio di Numerical codEs for comPuTational flUid Presenisons
utilizzo dyNamics and fluld strUcture interactionS S

Image gallery

Laboratorio oct s . s e o Documents
The project aims to collect and share resources in the field of Computational Fluid Dynamics CFD
N E PT U N I U S and Fluid Structure Interactions FSI. Software package list

How to use software
The NEPTUNIUS virtual laboratory will provide users with several CFD dedicated codes, both
commercial and open source, along with a technical support on how to un them in ENEA-GRID, the
ENEA computational infrastructure which includes the High Performance Computing (HPC) platform Thematic areas
CRESCO. NEPTUNIUS welcomes any academic or industrial project related to CFD and FSI. This
virtual laboratory is a place where people have at their disposal a powerful facility for unning jobs as Extemal aerodynamics

well as the possibility of freely interacting among them in a collaborative spirit.
Incompressible turbulent flow

Join us!
CRESCO Tools

How to use ENEA-GRID

CRESCO HPC System

IEA AOIF el dinn
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Laboratori Virtuali (3)

Esempio utilizzo Laboratorio NEPTUNIUS

i.enea,it/project fneptunius sofbware, php ir - c] [":" java checker

NEPTUNIUS

R i RS homi s e boutus | partners | contacts

CRESCO applications access area Documents

Are you e B Neptunius
Pleasze help us toimprove e Edit 2

Neptunius Project Applications FARO

["CFD | FEM [ FSI | Multiphysics | Pre-Post processing |

L
: Convir D v

OpenFOAM
‘ Run 1.7.0 H Run 2.0.1 H Run 2.1.0 ‘ ‘ Doc ‘ How to
powered by (CRESCO
REMOTE 3D RENDERING StarCCM+
CLUSTER
‘ Run... H Doc ‘ How to
Ansys CFX 12,1
‘ Run... H Doc ‘ How to

StarCCM4 v, 4.02.011 |

Howe to use ENEA-GRID

AGENTIIA NAZIONALE
PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
E LO SVILUPPO ECONOMICO SOSTENIBILE
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Laboratori Virtuali (3) -

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
E LO SVILUPPO ECONOMICO SOSTENIBILE

Esempio utilizzo Laboratorio NEPTUNIUS

L | W http:f e, afs.enea.it/project fneptunius/software. php .

".' - java checker

Eﬂnsys Fluent 12.1 Submission - v. 1.2

License

) Interactive @ Batch {LSF}

0 Teaching serial and parallel; about us partn contacts
on CRESCO cluster

) Associate Get License Info

) Sarial ® Resaarch =
# of core 1 ~
® Parallel 2 Commercial [q] il I ¥
Documents
LSF options

freecresco status | — Y

Press the button above to execute the
[ Max duration {min} "freecresco” command and monitor the availability
of the Cresco computational resources

FARO
Resources
NETIdIENT IO ES330F
Wastmere {mod E5620)
High Parallel ALL
Nothing {queue specification}
1 [

-
Other options: | -e Jerrorfile %) -o Joutputfile %] |
Your working directory is: | Jafs/enealitfrajuser/bracco |

Fluent options

bssing |

batch input file

Double Precision [

®@2d O3d

<L

For any issues concerning this GUI please contact fiorenzo.ambrosino@enea.it QSubmit D Cancel

Howe to use ENEA-GRID
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Laboratori Virtuali (4) -

PER LE NUOVE TECNOLOGIE. LENERGLA
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Tramite i Laboratori Virtuali si fornisce la possibilita di raccogliere
funzionalita ENEA-GRID in veri e propri portali web.

Progetti che coinvolgono funzionalita ENEA-GRID dispongono del loro

Laboratorio Virtuale dedicato.

FATTI RICONOSCERE
FAT CONTAT ACCESSEAITA M
AAA

Portale web ENEN ! Strumenti

Agenzia nazionale per le nuove tecnologie, I'energia
o sviluppo

el canomico Snus‘:emmle
per || progetto Unita tecnica Sviluppo Sistemi per I'Informatica e I'lct G RI D per

IT@ C H A Hume| Chi siamo | Promo ICT ‘ Ulicllnfurma| Progetti ‘ Lavoro ‘ Glossario ‘ Links ‘ Iavo ro

Tu sei qui: Home » Laboratori Virtuali » prime pagine » IT@CHA Vitual Lab

Progetto IT@CHA Virtual Lab Lavoro collaborativo Co I I a b O ratlvo

Sito Web Conference
OKBox (Area Documenti)

i
Obiettivi & '6 File sharin
. ettt &[{rf&'jﬁ”, Tecnologie Ttaliane Cperappficazjoni 9 o
U TI CT a rte C I a avanzate nei Beni Culturali Upload/Download file in
p p Risultati AFS
MNel Laboratorio Virtuale e possibile seguire in tempo reale i progressi del Progetto Area riservata Partner

. .

attlva m e nte I n Partner IT@CHA e fruire dei risultati raggiunti dal progetto, in termini di tecnologie, applicativi e
metodologie sviluppate nellambito delle singole attivita. Dal Virtual Lab tutti gli utenti

registrati possono accedere e utilizzare gli strumenti del progetto IT@CHA. Per

d ive rs i p rogetti :ic;dsi:;i;gv:;f;\ Virtual Lab & necessario essere utenti della GRID ENEA. CRESCO TOOLS St r u m e nti

finanziati tramite ENeA oRD chaar. GRID per
competenze HPC I'utilizzo di

e sistemi avanzati CRESCO

.

d I I CT SERVIZI DIRETE CALCOLO LAVORO E-LEARNING SERVIZI GESTIONALI PROGETTI
ASIE SECLAE EEULEELIE Catalogo Lotus/Notes IT@CHA
Helpdesk ! SEEE LI EL I ECDL Elenco Telefonico LAMRECOR
ckefine AL Ui D SIS Foarmazione Canvenzioni CRESCO
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Diffusione competenze -_—

PER LE NUOVE TECNOLOGIE, LENERGLA
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» L'utenza ENEA-GRID e formata anche da una miriade di
competenze di alto livello nei diversi ambiti di calcolo
scientifico e nell’utilizzo di particolari codici.

» Esempio recente: UTFUS-MAG ha sviluppato una serie

di strumenti per analisi dati attraverso Python migrando
da Matlab.

BIO- Il Goal & creare un
INFORM ambiente in cui le
competenze vengano
messe a disposizione

della community
ENEA-GRID e favorire
la collaborazione per

una maggiore
efficienza del sistema
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Grazie per l'attenzione!
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