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Cadre géneéral

FE WD EE . .

eoetos, o, oo

0 A QR QC
I Bridging Zone I
Zome Atormgque

Zone mécanique continue

* Etude des propriétés des matériaux

* Couplage de code simulant a deux échelles différentes
* Avant le couplage était manuelle

* Maintenant LibMultiScale le fait automatiquement
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Cadre géneéral

Décomposition de la zone

Une simulation paralléle atomique (MD) en boites
sur plusieurs processeurs

. .
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] [ Rpe pHEe ][ e e > Décomposition de la zone continue
62 (FE) par partitionnement de graphe
I [ étape de Couplage ] >
o
Non terminé ? FE

I
|
1
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Probleme de partitionnement

partitionnement de graphe = diviser un graphe en morceaux
=>» parties ont la méme taille/poids
=>» peu de liens entre les morceaux

[15] Teresco, Devine and Flaherty

3- Partitionnement du graphe  4- distribution sur des proc



Problématique

2 phases de calcul
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Problématique

Objectifs

1. Equilibrer la charge pendant les deux phases

deux phases = phase standard & phase de couplage



Problématique

Objectifs

1 - Equilibrer la charge pendant les deux phases

deux phases = phase standard & phase de couplage

2 - Améliorer les communications FE-MD

FE = processeurs élements finis
MD = processeurs dynamique moléculaire



Problématique

Objectifs

1 - Equilibrer la charge pendant les deux phases

deux phases = phase standard & phase de couplage

2 - Améliorer les communications FE-MD

FE = processeurs eléments finis
MD = processeurs dynamique moléculaire

= On se concentre sur le partitionnement des 2 phases du code FE
(en supposant que le partitionnement du code MD fixe)



Notions préliminaires

Graphe vs Hypergraphe

I’"Hypergraphe généralise la notion de Graphe. premiere fois par Claude Berge en 1960 [2]

deux sommets par aréte plusieurs sommets par hyper-aréte

V7

V = {V1,V5,V3,Vy,Vs} V = {V1,V5,V3,V4,V5.V6,V7}
E ={e,,6,,€;64es} E = {hy,h;,h3,h,}
= {{v1,Vs}{Va,Vsh {Vs:Va}i{Vy,Va} V4, Vel = {{v1,V2,V3}{V2,Va}, {V3,Vs,Ve}{Val}
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Notions préliminaires

Graphe vs Hypergraphe

I’"Hypergraphe généralise la notion de Graphe. premiere fois par Claude Berge en 1960 [2]

deux sommets par aréte plusieurs sommets par hyper-aréte

V1

es @, .
Ve
CICIE A
V7
V = {V1,V5,V3,Vy,Vs} V = {V1,V5,V3,V4,V5.V6,V7}
E ={e,,6,,€;64es} E = {hy,h;,h3,h,}

= {{v1,Vs}{Va,Vsh {Vs:Va}i{Vy,Va} V4, Vel = {{v1,V2, V3V, Vahs {V3,Vs, Vet {Val}
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Avantage de I'hypergraphe

= Regrouper plusieurs sommets ayant une propriété commune ensemble

HiEEEEE
HNSSEPNE

HEET 4NN
: ENEANEA
EEREREE

=» Modélisation réelle des colts de communications

[14] http://www.cs.sandia.gov/Zoltan
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Modélisation

Cout hyper-aréte de calcul

Ch~d

d est la dimension du probleme

Elément considéré

ot

Elément consideré
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Colt de calcul
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zone normale

Ce:CF
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Codt de calcul
de la force F

Codt de calcul
Sommet de la zone
de recouvrement

CeBZ — Ce + Ccoup

/

Surcodt de couplage
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Modélisation

Elément du maillage
Atome

<]F-

-

Boited "atomes

/oo.ooo-\q\

Hyperaréte de couplage

Codt hyper-aréte de couplage

Coup
C, ~ 7y

=>»Déterminé experimentalement
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Stratégies de partitionnement




Stratégies de partitionnement
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Stratégies de partitionnement
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Avec modélisation en graphe ]

E,gg
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Stratégies de partitionnement

AQ‘%%V

Avec modélisation en graphe

] %VAVN

Avec modélisation en hypergraphe

Avec modélisation en hypergraphe avec des hyper-arétes de couplage

Avec modélisation en un hypergraphe avec la technique de multi-contraintes

[0,1]
(5.
[0.1] T [0.1]
(17

. || ) i?\
| /\7|1 (1.0] IIII.
| 3\'| ,"II [1,0]
I/ \! LW
10

[1.0]



Stratégies de partitionnement

Avec modélisation en graphe

N>
| &
A%Pv

Avec modélisation en hypergraphe

Avec modélisation en hypergraphe avec des hyper-arétes de couplage

Avec modélisation en un hypergraphe avec la technigue de multi-contraintes o |

Avec modélisation en un hypergraphe avec technique des points fixes




Stratégies de partitionnement

Avec modélisation en graphe

Avec modélisation en hypergraphe

Avec modélisation en hypergraphe et des hyper-arétes de couplage

Avec modélisation en un hypergraphe avec la technigue de multi-contraintes o |

Avec modélisation en un hypergraphe avec technique des points fixes -




Stratégies de partitionnement

Avec modélisation en un hypergraphe avec technique des points fixes
Et hyper-arétes de couplage
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Réalisation

* Module développé en C
 Utilisation de partitionneurs de graphes et d’hypergraphes
PATOH ; METIS ; HMETIS

* Disponible sur la gforge de 'INRIA
http://gforge.inria.fr/projects/mpicpl/

METIS
PATOH HMETIS \L l
MAILLAGE (" 2\ Structure 4 N
de donnée ] _
sarameres | TTGGEN — LibMultiScale
—>
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Resultats

Cas test géométrie - 2D

Colt sur les sommets

Calculs théoriques : surcolt de couplage négligeable devant le colt normales
=» Codt uniforme sur tous les sommets

Codt sur les hyper-arétes de calcul

=» Constant uniforme

Codt sur les hyper-arétes de calcul

= Déterminé expérimentalement

25



Resultats

Modélisant par un graphe Modélisant par un hypergraphe
points fixes et hyper-arétes de couplages

Phase standard 12,5 (0) Phase standard 12.5 (0.04)
Phase de couplage 12,5 (13,5) Phase de couplage 12.5 (0.14)
com FE-MD [00243020] com FE-MD [12221122]
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Resultats

Avant Apres

Modélisant par un graphe Modélisant par un hypergraphe
points fixes et hyper-arétes de couplages

Phase standard 12,5 (0.22) Phase standard 12.5 (0.08)
Phase de couplage 12,5 (12.66) Phase de couplage 12.5 (0.1)
com FE-MD [0440040 3] com FE-MD [23222232]

nV1l nHel bV1l bHell cHellO
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Conclusion et perspectives

Meilleur stratégie = technique des points fixes + hyper-arétes de couplage
=»technique des points fixes - équilibrage entre les 2 phases =>objectif 1

=» hyper-arétes de couplage -> optimisation des communications=>»objectif 2

Autres stratégies (sans points fixes)
=» utilisation graphes ou hypergraphes est équivalente

Colts théoriqgues de couplage sont negligeables devant les autres codts #
realite
= Communications extérieures (FE-MD) non prises en compte encore

Reste a intégrer avec LibMultiScale (travail en cours)

Cas test considérés = géomeétrie en 2D
=>» structure de donnée est générique et évolutif vers des cas en 3D

Code source disponible en ligne sur la gforge de I'INRIA :
http://gforge.inria.fr/projects/mpicpl/
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ANNEXE A état de I'art

* Modélisation par hypergraphe =
Estimation précise des colts de calcul

* Equilibrage dynamique de la charge dans
le méme code,

* Répartition entre plusieurs processeurs

* Repartitionnement dynamique de
I"hypergraphe

* co(t de migration des données

* Estimation précise des colits =
Modélisation par hypergraphe

* Equilibrage statique de charge entre deux
codes

* Répartition entre plusieurs processeurs

* Un seul partitionnement de I’hypergraphe
a l'initiation

* cot de couplage

32



ANNEXE A état de I'art

Equilibrage de charge dynamique

[13] Umit V. Catalyurek al.



ANNEXE C

simplification = considérer uniquement les premiers voisins
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en considérant les premiers voisins. En considérant les premiers et
seconds voisins.

nb hyperedges = 9542 nb hyperedges = 9542

total weights = 9542 total weights = 9542

edgecut = 445 edgecut = 959

% weights =[12 1313 1313 12 13 12] % weights = [13 13131312 12 12 12]

=» dans le second cas, les hyper-arétes se chevauchent davantage,

mais ¢ca n’a pas d’influence a priori pour le partitionneur .



ANNEXE D

Avantages du modele

Avant

Comm FE-MD : [3 4 2]
% répart phl : [34 33 33]
% répart ph2 : [32 40 28]

Apres

Equilibrer la charge pendant les deux phases
=» partitionnement avec points fixes

A B

X3, 14

% répart phl : [33 33 33] :
% répart ph2 : [33 33 33] g

Phase 2

Améliorer les communications FE-MD
=» partitionnement avec hyper-arétes de couplage

Comm FE-MD : [2 2 2]
% répart phl : [33 33 33]
% répart ph2 : [33 33 33]
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ANNEXE D

Limitations du modele
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colt He poids v Equilibrage du poids

cHe phl ph2

50 12.5;0.1 12.5;0.12
% répart phl:[1212 131312 13 13 13]

% répart ph2 : [1313 13121312 12 13]

com FE-FE : [3334336 3]

com FE-MD : [13223121]
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ANNEXE D
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AN N EXE E determination expérimentale du cout

Calculs des codts en fonction des complexités et des dependances,
Mais on a mis des codt artificiels pour mieux guider le partitionneur.

Comment les déterminer ?
=» une étude exhaustive en faisant varier les codts et voir leur influence
sur les résultats de partitionnement

Cas d’'une modeélisation avec un graphe

Influence of bridging vertices weights variantion on communications
Influence of bridging vertex weight variantion on load balancing

¥ 10
12.65 25 g
£ 126 e - Frimmp e fle e S0 s 8
RPN M N 1Y % LWER AVAY, WIWR AVl i £
=) V| ooy =15 3 N J N AVERRRVINVIeS RVIVIVIVINVIVIVIN TIVIVIVIVIVIVIVIVE SUIVIVIVIVIVIVEVINN -
z 12,5 fumpdol # =z 2
= g 410 & 7 R R q R
‘i 1245 7 e § 4 Heeq—pe g aR PR R R E R R PR R S
g 12.4 45 ® E mmmm‘ mmm o e od lﬂ"*.‘.ij..' Mm F
H o i \/ \/ Y
12.35 ' 0 o 2 ke e WY el el laidhb e W i Bl bbbk
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 "2 A f v v
bridging vertices weight % 0 j
Legend g
vg total wgts balancing — 0 10 20 30 40 50
kotal sd bridging vertex weight
avg stepl wgts balancing (without bridging) ——
ktepl sd —s [ Legend |
BV step2 wgts balancing fnin FE-FE_—+— max FE-FE min FE-MD —%— max FEMD—&— |
step2 sd
ot - Influence de la variation du poids des
Influence de la variation du poids des do | g g
sommets de la zone de recouvrement du
sommets de la zone de recouvrement

du graphe sur I'équilibrage de charge. graphe sur les communications.



ANNEXE F perspective désynchronisation

tache d'intégration FE
. 1/2 .

(o =+ R Py

uIn—l—l _ uIn + At afn—i—l/E

Calcul de FI”Jr1

- n+1 . ntl/2 At n+1
. Uy — Uy + 35, Fy

*Synchronisation nécessaire a chaque pas de temps.
*Possibilité de fusionner la derniere étape avec I'étape de calcul de la force F

Algorithme 1 Algorithme de calcul de la force F
Pour tout les éléments du maillage Faire
déformation-crystal() A B
calcul-potentiel()
pondération-sommets() A -
. T (OG>
FinPour () Phase 1
el
> > Y
g
T e 2
(a2 a
C B Phase 2 S
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ANNEXE G autres résultats

Partitionnement du maillage en le modélisant par un graphe

Codlt uniforme

111112,5;012,5;13,5

% répart phl:[12 13131312 1313 13]
% répart ph2 : [00 17 36 26 0 21 O]
comFE-FE:[36443354]
comFE-MD :[00243020]

Surco(t pour les sommets

11110125,;0,0112,5; 3,8

% répart phl:[1312 121212 1312 13]
% répart ph2 : [155 15 15 10 15 9 15]

comFE-FE :[35544254]
comFE-MD :[23322234]
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ANNEXE G autres résultats

Partitionnement du maillage en le modélisant par un hypergraphe

Avant

Codt uniforme Surcodt pour les sommets et les hyper-arétes

111112,5;012,5;13,5 0110110125;0.02125;2.38

% répart phl:[12 13131312 1313 13] % répart phl:[12 12 1212 13 13 13 13]
% répart ph2 : [0 017 36 26 0 21 Q] % répart ph2 : [15 7 1511 15 10 15 11]

com FE-FE :[36443354] comFE-FE:[23122413]
comFE-MD :[00243020] comFE-MD :[22223222]

41



ANNEXE G autres résultats

Apres

hyper-arétes de couplage
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Codlt uniforme

- 15.26

0.1312.5

1001111125

13,5

0125:;

tphl:[12 13 13 12 12 13 12 13]
[12038000 13 37]
5323253 3]

% répart ph2
com FE-FE

Ve

épar

[12 131313121313 13] %
[0017 36 26 0 21 0]

(3644335 4]
0024302 0]
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com FE-MD

&
%
3

233

£,
GRS

1

Partitionnement du maillage en le modélisant par un hypergraphe avec des
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ANNEXE G autres résultats

Partitionnement du maillage en le modélisant par un hypergraphe avec la

technigue de multi-contraintes
Avant

Apres

Cout uniforme Technique multi-contraintes

111112,5;012,5;13,5 12.5;0.2212.5;0.27

% répart phl:[12 13131312 1313 13] % répartphl:[1212 1212 1312 13 13]
% répart ph2 : [00 17 36 26 0 21 O] % répart ph2 : [12 12 12 1312 12 13 13]
comFE-FE:[36443354] comFE-FE:[4565545 6]
comFE-MD :[00243020] comFE-MD :[2443236 3]
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ANNEXE H modélisation
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ANNEXE | réalisation

Environnement d’exécution de notre module

P. =g

arameélfres:

- Atoms (xxyz) | cl tost
- Mesh (.unwv) 7

Visualisation
et analyse des
résultats avec
Paraview

Générateur de

;ﬁ:;", graphe et
msh d'hypergraphe P
r au format
VTH

= Légende

. Ancien
existant

Notre module
. d'éguilibrage
de charge

Parameires:
- Boites d'atomes
- N partitions
- fichier infout

Partitionneur
(hmetis, patoh, ...}




