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Objectifs

Observations dans des milieux moléeculaires
* nuages moléculaires : diffus & sombres

e disques circumplanétaires

* systemes Lyman alpha dampes

Analyse

Autres codes
MHD/Dynamique

‘ Jeu de parameétres \

PDR

Jeu de




Code MHD »  Profil de densité

\ 4

Conditions initiales

resout |'évolution dynamique
* Profil de densite

ne resout pas les processus microscopiques Chauffage
\ Refroidissement
ne calcule pas les abondances des especes

Profils :
- abondances

calcule la structure microscopique I o -
* Profil d'abondance des especes - température
* Profil de température

\

\

ne résout pas la dynamique : profil de densité ad-hoc
ne calcule pas I'emission de toutes les especes

7 97 o Profils
resout I'équation de transfert oo

* émissivités ou spectres - température

e de transfert de
rayonnement

\ 4

intensité / spectre

ne résout pas la chimie / bilan thermique



Objectifs

Obijectif :

o Utiliser des workflows pour relier les differents elements
* Faire simplement des opérations aujourd’hui complexes
* Aller plus loin dans I'analyse scientifique

Code MHD

Code PDR

Chauffage
Refroidissement

Intensité / Spectre

VU Paris datacenter




Realisation

VU Paris datacenter

* Premiere etape :
® inscrire des codes de simulations dans le VO

* pouvolr lancer des codes via le VO sur des serveurs distants

* pouvolr extraire des résultats du binaire crée
=> fonctionnel mais manuel

PDR dans Astrogrid

aXala) AstroCrid Workbench

! Data Discovery = Data Analysis  System Services  Helper Applications  Advanced

o | s A ‘

Task Launcher Science Workflows Workflow Builder Myspace

(m @

000 Task Launcher - Meudon PDR code
clelale Created by VO Paris

Select an Application:

Find: PDR () Full-text Search

Tite

Registry

s
_ Sioan Digital Sky Survey DR4~ CutOut Colour
T sloan Digial Sky Survey DR1 -Fiker |

Sioan Digital Sky Survey DR4 - Images (fixed)

O

[SXSXS) VO Lookout

= [m[x] /]

| T sioan Digital Sky Survey DR4- CutOut Colour (fixed)
§ ¥ Meudon PDR code
5 =
3 {Details 5 Tree View = XML entry
2|
5| Meudon PDR code
3|
Meudon PDR code, ivo:ifobspm.fripdr
| Further information - hitp://aristote obspm.fr/MIS
E| Type - Other
5| subject- 7
o| Interfaces
H
H
@ simple
3 Inputs - chimie, ifafm, Avmax, densh, radm, radp, secpp, d_sour, fmee, ieqth,
£ tgaz, ifisob, presse, vturb, itrfer, jfgkh2, 10h2, ichh2, los_ext, rrr, cdunit, alb,
ge. eratio, thogr, alper, rermin, rermax, iforh2, istic
> Outputs - dernier_binaire.bin, avant_dernier_binaire bin, modele
S| Parameter Details .
& Name Type Description
UV field scaling factor on the right side of the
Scaling factor of the double €10ud (back of the cloud). To get a semi-infinite
radiation field (right side) cloud choose 0 and do not introduce a star on the |~

right side of the cloud.

66066 Task Launcher - Meudon PDR code
EEER Created by VO Paris.
Inputs
Name Value Ref Rep el
(Chemistry file ivo://uk.ac.le.star/FranckLePetit#Drco...
Number of global iterations 10
Av integration limit 1.00E+00
Initial densiy (cm-3) 1.00E+03
Scaling factor of the radiation ... 1.00E+00
E ‘Scaling factor of the radiation f... 1.00E+00
8 | [External radiation source (typ... 8 1
5 Distance of the source (pc) 0.00E+00
lonization rate by cosmic rays  5.00E+00
> Thermal equilibrium true
| |incial temperature (in Kelvin) 1.00E+02
3|
é Outputs:
Name Value
3| dernier_binaire.bin
5 avant_dernier_binaire.bin
Results file dcl.3
£
2|
g
2

@/ Messages Subject Date From

» 7 Queries Status Change 27/11/06 10:34 ivo://obspm.frfastrogri...

v &3 Tasks Status Change 27/11/06 10:36 ivo://obspm.friastrog
Status Change 27/11/06 13:08 ivo://obspm.fr/astrog

@& obspm.fr/pdr
@& obspm.fr/pdr

Result 27/11/06 13:08 ivo:/ /obspm.frfastrogri...

& Workflows -
Subject: Result
Date: Mon Nov 27 13:08:56 CET 2006
From:
ivo://obspm.fi id-cea- dline#cea:vo.obspm.fr/145.238.2.250/1164620210750: 1
53073062
Results

&4 dernier_binaire.bin
& avant_dernier_binaire.bin
4" modele

rces de Calcul
(PDR)

multi-utilisateurs

Espace utilisateur




Réalisation - ‘Portail‘Numeérique

VU Paris datacenter

Introduction du code PDR dans les OV

* Lancement via Astrogrid a partir de 'interface de lancement
* Développement de I'interface d’analyse

* Bases de donnees de resultats

Développement en
collaboration avec :

Espace utilisateur ¢ VO-Paris

« LUTh
+Astrogrd

es de Calcul

606




* Premiere etape : Codes dans le VO
* inscrire des codes de simulations dans le VO
* pouvolr lancer des codes via le VO sur des serveurs distants

* pouvolr extraire des résultats du binaire crée
=> fonctionnel mais manuel

* Seconde etape : €lément d'un workflow
* récuperation de résultats de facon automatique
e création d'un fichier lu par le programme d'analyse
* processus “analyse” tourne sur le serveur

Fonctionnement actuel Fichier
parametres
Programme /

entrees !
interface d'analyse

Binaire

pour
l'anal ~ /
ana yse *.< File \ =N

Local Disk | Myspace | URL

uuuuuu
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VOTable
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e Résultat d’un calcul
* Base de donneées théoriques




* Premiere etape : Codes dans le VO
* inscrire des codes de simulations dans le VO
* pouvolr lancer des codes via le VO sur des serveurs distants
* pouvolr extraire des resultats du binaire cree
=> fonctionnel mais manuel

* Seconde etape : €lément d'un workflow
* récuperation de résultats de facon automatique
e création d'un fichier lu par le programme d'analyse
* processus “analyse” tourne sur le serveur

Fichier Serveur
Element workflow paramétres
entrees >[ Programme d'analyse }-
pour
l'analyse

Binaire



Realisation

Code de simulation :
e parametres d’entrée
e code
e fichier de résultats binaire
* code d'analyse
e sortie “‘human readable”

Code
MHD

es d'entrée

]

VU Paris datacenter

Binaire
MHD

tion des parameétres

Analyse
MHD

Code PDR

Binaire
PDR

Analyse
PDR




* Premiere etape : Codes dans le VO
* inscrire des codes de simulations dans le VO
* pouvolr lancer des codes via le VO sur des serveurs distants
* pouvolr extraire des resultats du binaire cree
=> fonctionnel mais manuel

* Seconde etape : €lément d'un workflow
* récuperation de résultats de facon automatique
e création d'un fichier lu par le programme d'analyse
* processus “analyse” tourne sur le serveur

* Troisieme etape : relier des codes
* Workflow entre PDR + transfert : test avec Aida
* difficulté : langage standard entre les differents membres d'une communaute



Problemes scientifiques
* Cohérence physigue du couplage entre codes
Exemple : Couplage entre un code MHD et un code PDR pour la résolution du bilan thermique

* Définition des quantités physiques peut étre différentes entre les codes
Exemple : densité n = n(H) + 2 n(H2) ou n = n(H) + n(H2) + n(He) ?

Problemes techniques
o UCD / Utypes pour faire communiquer les €léments
Code de transfert au code PDR : “Envoie moi le profil de température et d'abondance de HCO™
e Structuration des données en sorties : datamodel
* Protocoles d'interrogation
* Travaux en cours pour les codes de simulation sur grille (cosmologie, MHD, ...) : SNAP
e Pour les codes de transfert le probleme est différent mais on doit pouvoir s'inspirer de la
“philosophie”

e Problemes des fichiers binaires
* L es résultats des codes de simulation sont écrits dans un “gros’ fichier binaire
e En fonction du systeme sur lequel le binaire a €te crée on peut avoir des problemes pour le relire
sur un autre systeme : Exemple typique : little endian / big endian
Solutions :
* Lire le binaire la ou Il a eté crée : pas toujours possible (Transfert des données sur une machine
de stockage)
* Solution des images .tiff : code un nombre connu en début de fichier : lourd a mettre en oeuvre



e Couplage entre codes, bases de données theoriques

* Calcul asynchrone
e Changements de types de codes pour etudier effet sur résultats physiques

e Comparaison aux observations

/ / Données
Utilisateur Intensités ou
Spectres

Codes
de
w Transfert

H

» Monte
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