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Présentation de I'entreprise

1.1| L’INRIA en bref

Créé en 1967 a Rocquencourt prés de Paris, I'/NRIA (Institut national de recherche en informatique et en
automatique) est un établissement public a caractére scientifique et technologique (EPST) placé sous
la double tutelle du ministére de la recherche et du ministére de I'économie, des finances et de I'industrie.

Les principales missions de I'/INRIA sont décrites par le décret du 2 aolit 1985 portant sur I'organisation
et le fonctionnement de I'institut.

L'/NRIA a I'ambition d’étre au plan mondial, un institut de recherche au coeur de la société de I'infor-
mation.

L'INRIA, institut national de recherche en informatique et en automatique, placé sous la double tutelle
des ministéres de la recherche et de I'industrie, a pour vocation d’'entreprendre des recherches fondamentales
et appliquées dans les domaines des sciences et technologies de I'information et de la communication (STIC).
L'institut assure également un fort transfert de technologie en accordant une grande attention a la formation
par la recherche, a la diffusion de I'information scientifique et technique, au développement, a I'expertise et
a la participation a des programmes internationaux.

Jouant un réle fédérateur au sein de la communauté scientifique de son domaine et au contact des
acteurs industriels, I'/NRIA est un acteur majeur dans le développement des STIC en France. L'INRIA
accueille 3 800 personnes réparties dans ses 8 centres de recherche situés a Rocquencourt, Rennes, Sophia
Antipolis, Grenoble, Nancy, Bordeaux, Lille et Saclay. 2 800 d’entre elles sont des scientifiques de I'/NRIA et
d'organismes partenaires (CNRS, universités, grandes écoles) qui travaillent dans plus de 150 équipes-projets
de recherche communes. Un grand nombre de chercheurs de I'/NRIA sont également enseignants, et leurs
étudiants (environ 1 000) préparent leur thése dans le cadre des équipes-projets de recherche de I'INRIA.

L'INRIA développe de nombreux partenariats avec le monde industriel et favorise le transfert technologique
et la création d'entreprises dans le domaine des STIC. Plus de 90 entreprises ont été créées grace au
soutien de sa filiale INRIA-Transfert, spécialisée dans I'accompagnement, |'évaluation, la qualification et le
financement des jeunes entreprises innovantes de haute technologie informatique. L'/NRIA est actif au sein
d'instances de normalisation comme I'/ETF, I'ISO ou le W3C dont il a été le pilote européen de 1995 a
2002.

Enfin, I'institut entretient d'importantes relations internationales : en Europe, I'/NRIA est membre du
consortium ERCIM, qui regroupe des instituts de recherche de 19 pays européens. L'INRIA participe a envi-
ron 120 actions dans le cadre du 6e PCRD et 40 actions dans le cadre du 7e PCRD, essentiellement dans le
domaine des STIC. a l'international, I'institut collabore avec de nombreuses institutions scientifiques et uni-
versitaires (laboratoires de recherche conjoints tels que LIAMA, équipes de recherche associées, programmes
de formation et de stages, etc.).

Le budget de I'INRIA s’éléve & 186 millions d’euros, dont 20 % proviennent de ses propres contrats de
recherche et produits de valorisation.

La stratégie de I'institut repose sur la combinaison étroite de I'excellence scientifique et du transfert tech-
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nologique. L’ objectif essentiel de I'/NRIA pour les années 2008-2012 est de réaliser des percées scientifiques
et technologiques dans sept domaines prioritaires :

Modélisation, simulation et optimisation de systémes dynamiques complexes,
Programmation : sécurité et fiabilité des systémes informatiques,

— Communication, information et calcul ubiquitaires,

Interaction avec des mondes réels ou virtuels,

Ingénierie numérique,

— Sciences numeériques,

Médecine numérique.

Quelques chiffres

— Ressources budgétaires (janvier 2008),
— budget total : 186 M Euros HT,
— ressources propres : 1/5.

— Ressources humaines (janvier 2008),
— 3 800 personnes, dont 2 100 rémunérées par I'INRIA,
— 2800 scientifiques, dont 1 300 chercheurs et enseignants-chercheurs, 1 000 doctorants, et 500 post
doctorants et contractuels.

— Activités scientifiques (janvier 2008),
— 150 équipes-projets de recherche,
— 4 000 publications scientifiques,
— 24 conférences internationales organisées ou co-organisées par I'/NRIA ayant mobilisé 2 500 parti-
cipants dont 1 700 étrangers,
— 14 300 heures d'enseignement.

— Relations industrielles (janvier 2008).
— 790 contrats de recherche actifs,
— 230 brevets actifs,
— 80 logiciels déposés a I'Agence pour la Protection des Programmes,
— 89 sociétés de technologie issues de I'/NRIA, depuis llog, aujourd’hui cotée au Nasdaq, jusqu’aux 9
derniéres créées en 2007.



Présentation du projet et motivations

Contexte de la recherche

a simulation du comportement physico-chimique des matériaux, comme le suivi de la propagation de

fissures ou encore I'étude de propriétés macroscopiques de matériaux hybrides, nécessite de modéliser
les phénomeénes a des échelles d'espace et de temps trés différentes. Dans ces simulations, on couple une
échelle macroscopique a une échelle microscopique, celle-ci pouvant étre une échelle atomique voire élec-
tronique dans certains couplages. Ce couplage " micro-macro " est indispensable pour obtenir une bonne
description de la matiére, la modélisation par une échelle plus grossiére (plus macroscopique) permettant de
modeéliser essentiellement des échantillons de tailles plus importantes. Ces nouvelles simulations numériques
sont développées en couplant différents codes paralléles représentant chacun différents modéles physiques.

Si I'on considére la propagation de fissures par exemple (cas des lentilles de focalisation du Laser Méga-
Joule), la méthode multi-échelle qui a été développée suppose que deux modéles soient couplés finement :
un modele atomique (en dynamique moléculaire) et un modéle continu (approximation par éléments finis).
La transmission de I'information entre ces deux modéles se fait par une zone de recouvrement ol les deux
modeéles vont cohabiter.

Dans le cadre d'un couplage en paralléle, un découpage des données est réalisé afin de les distribuer
sur les processeurs disponibles et ce découpage a une trés grande influence sur la performance du coupleur.
Les découpages des données de chacun des codes considérés séparément sont réalisés pour obtenir un
meilleur équilibrage de charge respectif, mais une fois couplées, ces décompositions de domaines induisent
couramment un mauvais équilibrage global et cela notamment pour les processeurs ayant en charge la zone
du couplage. En effet, il faut en fait maximiser le nombre de processeurs en charge du couplage pour diminuer
le temps de calcul de celui-ci, tout en minimisant le nombre de domaines connectés entre les modéles pour
diminuer les communications entre les codes paralléles sous-jacents.

Un enjeu important dans ces simulations multi-physiques mais aussi dans toute simulation impliquant un
couplage de codes complexes (météorologie, climatologie, ...) est de conserver le caractére " scalable " de
I'exécution paralléle globale des codes couplés.

2.2] Objectifs

"objectif de ce projet est de proposer des solutions génériques basées sur des modélisations du probléme
I_ a base de graphes et d’étudier d'autre part si le modéle d'hypergraphes! ne permettrait pas de mieux
décrire le couplage. Dans le cadre de la propagation de fissures et a I'aide de la bibliothéque Libmultiscale [3],
il s'agit d'étudier différentes stratégies d’'équilibrage de charge pour améliorer les performances du coupleur.

Dans le couplage milieu atomique - milieu continu, la décomposition algorithmique en boites de I'espace
de simulation de la dynamique moléculaire ne peut étre remis en cause; on ne peut donc essentiellement
jouer que sur la nature des partitionnements du maillage d’'éléments finis du modéle continu. Les stratégies

Lef. Glossaire
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envisagées consistent, d'une part a pondérer les éléments et les noeuds en fonction des taches de calcul et
d’autre part, de contraindre le partitionnement du maillage par un découpage de la frontiére.

D'un point de vue logiciel, nous utiliserons le logiciel de partitionnement de graphes SCOTCH [6] ou
d'hypergraphes ZOLTAN [38] pour analyser, implémenter et tester les différentes stratégies.
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Fig. 2.1 — Un cas de propagation de fissure

On constate un comportement anormal concernant les coiits des corrections des DDL? s. Ceci peut
s'expliquer par 'analyse des partitions® comme nous pouvons le voir sur la figure 2.1. En effet dans le cas
présenté sur la figure 2.1, les nombres de DDLs couplés attribué aux processeurs 9 et 0 sont trop grands,
attribuant trop d'inconnus (atomes) au systéme de contraintes. Dés lors la distribution de la charge n'est
pas complétement équilibrée sur les processeurs dédiés aux éléments finis.

Les points qui seront abordés dans ce projet sont :

— Etat de I'art du partitionnement et du couplage,

— Analyse algorithmique et évaluation des codts,

— Modélisation du couplage sous forme de graphe ou d’hypergraphe.
— Amelioration du parallélisme,

— Validation du modéle.

2¢f. Glossaire
3se reférer au 3.4.2 pour plus de détails sur la décomposition des domaines



Description de |'existant

3.1| La dynamique moléculaire

a dynamique moléculaire! consiste a étudier la trajectoire d'une molécule en appliquant les lois de la
mécanique classique, et a pour but de simuler le mouvement des atomes au cours du temps, a partir de
I'énergie potentielle calculée par la mécanique moléculaire.

Formulation du probléme

Pour un systéme de m atomes on écrit I'équation de Newton classique :

P=Md=—f"t 4 fext (3.1)
; ow
nt __ — .

avec f!™ = ad, (Vaw); (3.2)

L’'équation sur chaque atome est donc :

midi — _ fl_int + fl_ext (33)
On utilise ici une description Lagrangienne peu commune qui définit d a l'instant t tel que x; = X 4+ dt

ol X est le vecteur des positions atomiques initiales, et dt est donc le vecteur des déplacements atomiques.

L’énergie potentielle interne W (x) a une expression tirée d’une description de la nature des interactions
entre les atomes, et la densité électronique.

On force le systéme a suivre une contrainte désirée. Soit le systéme de contraintes défini par :

Viel[l,C] gi(x)=0 (3.4)

Les équations de mouvement contraint qui en découlent sont :

99

m/d - _ fljnt + f,-eXt _ j 3

(3.5)

Intégration en temps

Schéma d’intégration

Le schéma d’intégration en temps généralement utilisé en dynamique moléculaire est le schéma appelé
Velocity Verlet [2]. Il permet de calculer I'évolution du systéme de particules dans I'espace des phases. Le

Lef. Glossaire
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schéma d’intégration couramment utilisé pour les dynamiques sous contraintes est I'algorithme de SHAKE
[2]. Ce schéma est découpé en quatre étapes :

pn+§ = ph+ %/_—n _ %%(d”)kfn)
avec >\£n) sont choisis afin que g(d"™1) = 0
XMl = x4 AtM—lpwg
ecvaluation de F"™t = —VW(x"1) 4 Fext
pn+1 _ pn+% + %FnJrl _ %%(dm»l))\fn)

Ici on va utiliser plutdt le schéma Velocity Verlet (voir fig 3.1) et faire des corrections sur les déplacements
et les vitesses pendant de la phase de couplage

qres

n At £n
; di' + 5 i

n+1
drl = d+ Atd

calcul de "1

1
n+1 jn+3 At £n+1
d; = d *+ 2mifi

Fig. 3.1 — Taches d'integration du modéle de dynamique moléculaire

évaluation de la force f;

Le calcul de la force fait intervenir en général® plusieurs potentiels qui sont d{is aux interaction intermo-
léculaires et intramoléculaires :

— Interaction intramoléculaire,
— Potentiel de liaison Vi(l;) = $K!(l; — I°)?,

— Potentiel angulaire V,(6;) = 2K?(6; — 6°)2,
— - 1 N = L (p. — $9)2
Potentiel de tortion Vi(¢i) = 5 K7 (i — @;)°.

— Interaction intermoléculaire.

2ici pour I’évaluation de la force, on va se limiter au potentiel Lennard-Jones
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qi.q;

— Potentiel electrostatique Vejec(r) = yrpnt
ij

— Potentiel de répultion-dispersion :
— Potentiel de Lennard Jones Vjj(r) = 4€[(£)*2 — (2)°],
— Potentiel Buckingham Vi(r) = A.e”s —

La mécanique des milieux continus

La mécanique des milieux continus® est le domaine de la mécanique qui s'intéresse a la déformation des
solides et a I'écoulement des fluides, nous nous intéresserons ici essentiellement a la déformation des solides.

On se donne les équations de la conservation

d%u

pae —dive = f dansQ
on = t surly
u = 0 surl>

1 Partie du contour de Q sur lequel s'esxerce les efforts
> Partie du contour fixe de 2

u  Champ de déplacement lagrangien

o Masse volumique

f  Densité volumique des efforts externes

t  Densité surfacique des efforts externes

On définit les notions suivantes :
Zx = {K;K € Q} : triangulation du domaine Q avec la méthode des éléments finis* (espace discret)
Vi = {W S Cl(Q)/W|k S Pl}
h = maxkez, (taille de K) {p;} : base de I'espace des fonctions continus, ¢, est un polynome de degré 1.
= Vw € Vi3(wi )k /W(X) = S0, wepr(X)

N = dim(V,) = nombre de noeuds du mayage
avec wie = w(xk)
ok(xk) = Ou
On multipli I'équation de conservation par une fonction test et on integre sur tout le domaine :
8%u .
pﬁ.wdQ — [ divo.wdQ = [ f.wdQ (3.6)
en utilisant le théoreme de Stocks :
62
/p—;’.wdQ—/vadQ—/an.wds: / FwdQ (3.7)
o Ot Q r Q

Discretisation

ueVy={ViVik e PLetV=0sur 5} (dim(V,) = N)

u décomposée sur la base @; = reprsente les Iments — u(x,t) = ZLVZI U (). (x)

3¢f. Glossaire
4cf. Glossaire



8 CHAPITRE 3. DESCRIPTION DE L'EXISTANT

Le couplage
Systéme d’équation couplées

Les contraintes appliquées servent a recoller ensemble les deux modeéles. Les équations de mouvement
sont donc modifiées par des multiplicateurs de Lagrange. Le systéme d'équations final décrit dans [9] est :

_ 0]
My = — ff + ZM% (3.8)
p I
_ 09k
idip = fR .
mid; = f, +;Akad, (3.9)
avec :
- M/ :OC(X/)M/,

- mj= (1 — O((X,'))m,‘,
— M, est la masse condensée sur le noeud /,
— m; la masse de I'atome /.

Description algorithmique du coupleur

On ne s'intéresse qu'aux taches de la boucle principale d'intégration et aux taches effectuées lors d'un
pas de temps de simulation. Sur ce diagramme, on peut observer un détail que nous n'avons pas évoqué
jusqu'a présent et qui est la synchronisation des codes a chaque pas de temps. En effet, les deux codes
doivent se trouver dans une situation équivalente pour pouvoir étre couplés.

Synchronisation

' ' ' '

(¢ o | [ 0w | [ 187 owm | [ 1¢7 o0@em |

SR G boony

15(12) 0% | [r8(1) 0w vy,

\/ :
[Tg(z) O(nAR)
{
[ TE(3) mnmﬂ
r/\

200 0™

Y

[r8(®) 0% nz) |

Synchronisation

Fig. 3.2 — Graphe de taches d'un pas de temps avec les complexités associées.
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— n” atomes non présents dans la zone de couplage,

— n”R atomes qui sont contenus dans la zone de recouvrement,

n€ noeuds non présents dans le recouvrement,

n“R noeuds présents dans le recouvrement,

— On a apporté alors la distinctions entre Té‘, TSC et TARs, TCRs ou les taches assignées d'un R
supplémentaire désigne I'intégration par le schéma de Verlet des inconnues contenues dans la zone de
recouvrement.

3.4 | Parallélisme

Problématique du couplage paralléle

Soit (P;)i=1..n un ensemble de N processeurs a notre disposition. Nous désirons distribuer les domaines de
calcul des deux codes couplés sur I'ensemble des processeurs pour minimiser le temps total de la simulation.

Considérons dans un premier temps le cas non couplé de ce probléme. Dans ce cas de figure, on suppose
que lI'on connait une solution optimale du probléme de partition pour chacun des modéles. On nomme
S¢ (resp. S7) la solution du probléme de partitionnement (décomposition de domaine) du modéle continu
(resp. atomique) sur n processeurs. On note T(S) le temps de calcul et de communication total pour la
décomposition de domaine S.

Pour simplifier notre probléme, on considére les deux stratégies suivantes.
— Soit on donne a chaque processeur des calculs distribués pour les deux modéles,
— soit on découpe I'ensemble des processeurs en deux parties non nécessairement égales et chacune
prend la charge d'un seul modéle.
Dans le premier cas, le temps de calcul est T(SY) + T(SY), et dans le deuxiéme cas on souhaite trouver
n et mtq. N=n+nettq T(SH)=T(SP).

Pour choisir entre les deux stratégies, il faut connaitre la scalabilité des codes et le volume de calcul de
chaque modéle.
Si on ajoute le surcofit de calcul dii au couplage, on introduit un déséquilibre inévitable du fait de la localisation
des calculs liés au couplage.
On comprend donc que I'enjeux majeur réside dans I'équilibrage des charges des deux codes. On verra dans
la partie résultat que le co(it de calcul du couplage est loin d’étre insignifiant et qu'il doit étre pris en compte
dés le debut dans le partitionement.

Il existe une autre option pour le placement des domaines sur les processeurs qui sera qualifiée d’hybride.
En effet, on pourra placer les modéles sur deux sous ensembles de processeurs qui pourront avoir une
intersection : certains processeurs pourraient calculer pour les deux domaines.

Décomposition de domaine
Décomposition de domaine pour des modéles de dynamique moléculaire

Cette décomposition est avant tout réguliére. Le cas présenté est celui d'une initiation de fissure
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Fig. 3.3 — Décomposition par macro-boite du domaine utilisé par la plupart des codes de dynamique molé-
culaire

Décomposition de domaine des modéles de mécanique des milieux continus utilisant les éléments
finis
le domaine est entiérement discrétisé par un maillage. Une technique couramment utilisée est celle basée

sur un bipartitionement récursif de I'espace.

La figure 3.4 présente le découpage d'un domaine rectangulaire discrétisé par un maillage non structuré
et produit par METIS [1].

Fig. 3.4 — Décomposition de domaine obtenue par bipartitionnement récursif d'un maillage non structuré

13.5] Résultats actuels : exemple dans le cas de propagation d’une
fissure (Cas du cristal d’argon en dimension 2)

Un cas de propagation d'une fissure avec des conditions limites mélangées est présenté sur la figure
3.5. Nous avons une zone atomique rectangulaire de 300 par 600 constituée de 135 000 atomes d’argon
modélisés comme un cristal parfait



3.5. RESULTATS ACTUELS : EXEMPLE DANS LE CAS DE PROPAGATION D'UNE FISSURE (CAS
DU CRISTAL D’ARGON EN DIMENSION 2) 11

137583 atome
2901 noeuds
5510 elements

50000 x 1e-15s |

Fig. 3.5 — Un cas de propagation de fissure



Rappel sur la théorie des graphes et des hypergraphes

4.1| Les graphes

La théorie des graphes s’est développée dans diverses disciplines telles que la chimie, la biologie, les sciences
sociales. Depuis le début du XXe siéecle, elle constitue une branche a part entiére des mathématiques,
grace aux travaux de Koénig, Menger, Cayley puis de Berge et d'Erdés.

De maniére générale, un graphe permet de représenter la structure, les connexions d'un ensemble com-
plexe en exprimant les relations entre ses éléments : réseau de communication, réseaux routiers, interaction
de diverses espéces animales, circuits électriques,...

Pésentation générale

Dans la Théorie des graphes! , un graphe est un ensemble de points, dont certaines paires sont directe-
ment reliées par un lien. Ces liens peuvent étre orientés, c’est-a-dire qu'un lien entre deux points u et v relie
soit u vers v, soit v vers u : dans ce cas, le graphe est dit orienté. Sinon, les liens sont symétriques, et le
graphe est non-orienté.

Définition

Un graphe simple G est un couple formé de deux ensembles : un ensemble X = {x1;xo;...; x,} dont
les éléments sont appelés sommets, et un ensemble A = {ay; as;...; am}, partie de I'ensemble P,(X) des
parties a deux éléments de X, dont les éléments sont appelé s arétes. On notera G = (X; A). Lorsque
a={x;y} € A, on dit que a est I'aréte de G d'extrémités x et y, ou que a joint x et y, ou que a passe par
x et y. Les sommets x et y sont dits adjacents dans G.

Les Hypergraphes

Pésentation générale

Les hypergraphes généralisent la notion de graphe dans le sens ou les arétes ne relient plus un ou deux
sommets, mais un nombre (Un nombre est un concept caractérisant une unité, une collection d'unités ou une
fraction d'unité.) quelconque de sommets (compris entre un et le nombre de sommets de I'hypergraphe).
De nombreux théorémes de la théorie (Le mot théorie vient du mot grec theorein, qui signifie « contempler,
observer, examiner ». Dans le langage...) des graphes se généralisent naturellement aux hypergraphes,
par exemple le théoréme (Un théoréme est une proposition qui peut étre mathématiquement démontrée,
c'est-a-dire une assertion qui peut étre...) de Ramsey.

1cf. Glossaire

12
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Les hypergraphes ont des applications dans tous les domaines ot on utilise la théorie des graphes :
résolution de problémes de satisfaction de contraintes, traitement d'images, optimisation d’architecture
(L"architecture, terme issu du latin architectura, mot tiré du grec...) réseaux, modélisation, etc.

Définition

Soient V' = {v1, v, ..., vp} un ensemble, E = {E1, Es, ..., Em} une famille de parties de V, avec
(m, n) € N2 deux entiers non nuls.

Un hypergraphe H est un couple (V, E) tel que :
-Vie(l.mMnN) E #9

- UL EcV.

A l'instar des graphes, on dit que :

— Les éléments de V sont les sommets de H,

— Le nombre de sommets n est I'ordre de I'hypergraphe,
Les éléments de E sont les arétes de H.

Les hypergraphes correspondent précisément aux matrices a coefficients 0 ou 1 (dont chaque colonne a
au-moins un 1). En effet, tout hypergraphe H correspond de maniére univoque a la matrice A, »,, telle que :

1 sivi e EJ‘
Vaij € A aij = 0 sinon

W7

Fig. 4.1 — Exemple d’hypergraphe

Un exemple d'hypergraphe est dans la figure 4.1 ott V = {vq, va, v3, v4, V5, V5, v7 }, E = {1, €, €3, €4} =

{H{vi. va, 3}, {va, va}, {v3, v5, v6}, {va}}.



Glossaire

DDL

Degré De Liberté : ce sont les inconnus du probléme

Théorie des graphes I

C’est une branche commune a I'informatique et aux mathématiques étudiant les graphes et les
objets qui lui sont propres, comme par exemple les chemins. Le concept de graphe, a ne pas confondre
avec le graphe d'une fonction, permet d’'étudier les propriétés de certaines structures comme les réseaux
(réseau social, réseau informatique, etc.) ou, plus largement, les relations binaires. Les algorithmes de
la théorie des graphes ont ainsi de nombreuses applications importantes. Enfin, la nature particuliére
des relations entre les objets de cette théorie, ou les propriétés structurelles qu’elle révéle, ont influencé
considérablement I'optimisation combinatoire.
http://fr.wikipedia.org/wiki/Graphe_(théorie_des_graphes)

dynamique moIécuIaireI

Elle consiste a étudier la trajectoire d'une molécule en appliquant les lois de la mécanique classique,
et a pour but de simuler le mouvement des atomes au cours du temps, a partir de I'énergie potentielle
calculée par la mécanique moléculaire.

hypergraphes

Les hypergraphes sont des objets mathématiques généralisant la notion de graphes. (voir 4.1 pour
les définitions)
http://fr.wikipedia.org/wiki/Hypergraphe

mécanique des milieux continus I

est le domaine de la mécanique qui s'intéresse a la déformation des solides et a I'écoulement des
fluides, nous nous intéresserons ici essentiellement a la déformation des solides.

méthode des éléments finis '

Elle est utilisée en analyse numérique pour résoudre des équations aux dérivées partielles. Celles ci
peuvent representer le comportement dynamique de certains ph énomeénes physique

14
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