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Préface

Les

du

a simulation numérique, outil essentiel en sciences fondamentales et appli-
quées, ambitionne de prédire le comportement d’objets complexes ou inaccessi-
bles parce que trop petits, trop grands, ou trop lointains dans I'espace ou le temps.
Comment appréhender le déploiement du prion, les instabilités de certaines
supernovae, la formation de I'univers primordial, I'évolution du climat sans recours
a la simulation ? La simulation numérique est ainsi devenue omniprésente dans
la recherche en astrophysique, climatologie, biologie, pour ne citer que quelques
exemples.

La simulation est également indispensable pour concevoir et optimiser des objets
complexes, ou des produits interagissant avec des étres vivants. Les expériences
en vraie grandeur ou en conditions réelles sont bien souvent trés colteuses, voire
impossibles. Nous pouvons penser, bien sir, aux armes nucléaires, mais aussi
aux cosmeétiques dont 'absence de toxicité doit désormais étre démontrée sans
recours a I'expérimentation sur des animaux. La premiére phase de la démarche
de simulation est de construire un modéle physique le plus complet possible. Il
faut ensuite le traduire en équations mathématiques, souvent des équations aux
dérivées partielles. Enfin, ces équations sont résolues numériquement sur ordina-
teur a l'aide d’algorithmes performants. La démarche de conception et d’analyse
est ainsi menée en s’appuyant sur des simulations associées a des expériences
élémentaires ou partielles. La simulation permet aussi de réaliser a peu de frais
des études paramétriques et d’optimiser des plans d’expériences. Elle permet
ainsi d’étudier l'influence de différents paramétres tant physiques que technolo-
giques et d’en déterminer les valeurs optimales. Elle est ainsi devenue I'un des
moteurs essentiels de la réactivité et de la compétitivité de notre industrie.

Le CEA est un acteur engagé a la fois dans la conception d’objets complexes, tels
que les réacteurs et les armes nucléaires, et dans le développement des sciences
de la matiéere, des sciences du vivant et de leurs applications. Depuis sa création, le
CEA s’est donc naturellement appuyé sur la simulation numérique pour remplir ses
missions. Comme dans d’autres organismes de recherche et dans l'industrie, la simu-
lation a vu son réle croitre au cours du temps, notamment grace aux progrés continus
des moyens de calcul, des sciences du numérique, et de la modélisation physique.

La simulation numérique s’appuie comme évoqué plus haut sur le triptyque modeé-
lisation physique — sciences du numérique — calcul haute performance. Chacune
de ces disciplines évolue et progresse selon sa propre échelle de temps. La plus
récente, qui est la plus visible pour le grand public, est le calcul haute performance.
L'accroissement spectaculaire de la puissance de calcul permise par la célébre
« loi de Moore » (doublement tous les dix-huit mois de la densité de transistors
dans les processeurs...) a en effet radicalement modifié notre maniére de vivre
et de travailler. Cette avancée décisive des moyens de calcul a permis et permettra
a la simulation d’aborder de nouveaux domaines de la physique et d'utiliser des
modéles toujours plus fiables et plus prédictifs de la réalité. La modélisation phy-
sique, qui traduit en relations mathématiques les phénoménes physiques, est une
discipline plus ancienne, dont certains des succes les plus spectaculaires, tels
que les équations de Maxwell ou la théorie de la diffusion de la chaleur, remontent
au xixe siécle. Mais elle continue sa progression en sciences des matériaux,
sciences du vivant et physique des hautes énergies, pour ne citer que quelques
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domaines particulierement actifs. Enfin, les sciences du numérique, qui imaginent
des algorithmes permettant de simuler de maniere fiable et précise les relations
mathématiques représentant des phénomenes physiques, sont la branche la
moins médiatisée de notre triptyque. Elles n’en constituent pas moins le lien indis-
pensable entre la modélisation physique et les moyens de calcul. Méme si
quelques travaux précurseurs ont précédé I'apparition des ordinateurs, les
sciences du numérique se sont principalement développées depuis les années 40.
Domaine multidisciplinaire par excellence, elles progressent grdce aux apports
conjoints des mathématiciens, ingénieurs, physiciens et informaticiens.

La confiance dans la simulation repose donc sur la validité des modeéles physiques,
la qualité des schémas numeériques, et leur résolution a un niveau de précision
suffisant. Elle est formalisée par des procédures de quantification des incertitudes
qui permettent d’apporter une garantie, par exemple sur le fonctionnement et les
performances d’un objet. Un élément essentiel dans ce processus de garantie est
de disposer d’un ensemble suffisamment large de données expérimentales
contraignantes. La reproduction fidéle des résultats expérimentaux permet de vali-
der globalement la chaine de simulation. C’est un complément nécessaire au tra-
vail théorique de conception des modeéles physiques et numériques.

Du fait de la diversité de ses missions, et du spectre trés large des domaines
scientifiques et techniques qu’il doit maitriser, le CEA utilise intensivement la simu-
lation numérique pour modéliser une large palette de phénomenes physiques, en
s’appuyant sur les moyens de calcul les plus performants. Outre la modélisation
physique, le CEA s’implique aussi dans le développement de méthodes numé-
riques, dans leur adaptation a I'évolution des calculateurs, ainsi que dans I'exploi-
tation efficace des machines de puissance, pour ses besoins propres et pour ceux
de l'industrie. Ainsi, le Centre de Calcul Recherche et Technologie propose aux
partenaires industriels expertise et compétences dans le domaine du calcul haute
performance. Le CEA s’implique en outre dans la conception et la compréhension
des dispositifs électroniques constitutifs des ordinateurs, ce qui I'a amené, notam-
ment pour le programme Simulation des armes nucléaires, a soutenir la renais-
sance d’une industrie nationale capable de concevoir et de réaliser des calcula-
teurs de puissance au meilleur niveau mondial.

Cette monographie intitulée « Les sciences du numérique et le calcul haute per-
formance » présente un panorama des activités du CEA dans tous ces domaines.
La premiere partie de 'ouvrage est une introduction didactique au calcul haute
performance et aux sciences du numérique, avec une présentation du « hard-
ware », des logiciels qui permettent de I'exploiter, et un survol des principales
classes de méthodes numériques. Dans la seconde partie, le lecteur découvrira
une vaste palette d’applications : physique des plasmas, physique des hautes
énergies, astrophysique, géophysique, science des matériaux, biophysique, neu-
tronique et dynamique des fluides, contréle par ultrasons.

Méme si cette monographie n’est que l'instantané partiel d’'un domaine en rapide
évolution, nous espérons qu’elle aidera le lecteur a en comprendre les enjeux et
les perspectives.

Yves BRECHET
Haut-Commissaire a I'énergie atomique (2012-2018)
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Introduction

Ce document a été rédigé essentiellement entre 2016
et 2018. Il s’agit d’un panorama de I’existant dans ce
laps de temps, tant pour I'informatique que pour les
méthodes numériques présentées. Or, le volet
informatique est une science dont la dynamique
d’évolution est extrémement rapide. En particulier,
I'informatique quantique, la prévalence des solutions
acceélérées pour les architectures telle qu’elle se
profile, 'impact de I’intelligence artificielle ne sont pas
détaillées. Le dernier paragraphe de la conclusion
donne des pistes de réflexion sur ces sujets, qui sont
en plein essor dans la communauté, y compris au
CEA, tant sur le plan des matériels que des logiciels.

Les enjeux des sciences
du numérique et du calcul haute
performance

Depuis I'apparition des premiers ordinateurs a tubes, au
milieu de la Seconde Guerre mondiale, les sciences du
numérique et la simulation se sont développées de maniere
continue et extrémement rapide. Cela a tel point que, depuis
une quinzaine d’années, de nombreux scientifiques consi-
dérent que la simulation numérique est devenue le troisiéme
pilier de la science, aux cotés de I'expérimentation et de la
théorie. Au-dela du domaine de la recherche scientifique, la
simulation numérique est également devenue un outil indis-
pensable pour 'industrie, I'innovation et la compétitivité des
entreprises.

La simulation joue un réle central dans de tres nombreuses
disciplines scientifiques. Elle permet d’étudier in silico des
systéemes complexes hors de portée d’une approche pure-
ment analytique, parfois sans avoir recours a des expé-
riences colteuses et difficiles (voire impossibles) a mettre
en place. La simulation permet ainsi d’examiner de trés nom-
breux modéles, d’avoir accés aux parametres les décrivant
et, de ce fait, de prédire numériquement des comportements
jamais observés. Un petit nombre d’expériences soigneuse-
ment choisies permettra de valider un ensemble de connais-
sances nouvelles. Cette démarche scientifique profondé-
ment renouvelée par la simulation est devenue usuelle dans
de nombreux domaines scientifiques et techniques. Elle per-
met des gains de productivité importants dans I'industrie
(conception des avions, crash test numériques pour les voi-
tures, mise au point de produits cosmétiques...). Le lecteur
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trouvera dans cet ouvrage des exemples dans de nhombreux
champs de la physique.

Un champ d’investigation bouleversé par la simulation est
celui des systémes pour lesquels une approche expérimen-
tale globale est impossible. C’est par exemple le cas pour
les sciences du climat, I'astrophysique ou méme la simula-
tion de certains accidents industriels. La simulation numé-
rique est devenue un outil indispensable, voire constitutif de
ces domaines. Par exemple, dés 1941, I'astronome Eric
HOLMBERG construisit un calculateur analogique a base
d’ampoules et de cellules photo-électriques pour simuler la
force de gravité inversement proportionnelle au carré de la
distance, et fut le premier a étudier théoriquement la collision
de galaxies. Ces simulations pionniéres ne comportaient que
quelques dizaines d’objets mais poursuivaient le méme des-
sein que les simulations les plus récentes qui en comptent
plus de 500 milliards : modéliser des systéemes non acces-
sibles par la seule observation. Les chapitres sur la dyna-
mique des galaxies, le climat ou les séismes illustrent la
place essentielle de la simulation numérique dans certains
de ces domaines.

Un autre domaine ou l'utilisation du calcul est un outil incon-
tournable est celui du traitement des données. Qu’elle soit
recueillie sur I'internet, issue des capteurs maintenant instal-
Iés dans de nombreux objets dit « connectés » ou produite
par de grands projets scientifiques comme le CERN!' ou le
GENOSCOPE?, la masse de données est en perpétuelle
augmentation. Le CERN produit aujourd’hui environ
30 pétaoctets?® de données par an ; lorsqu’il sera mis en ser-
vice dans quelques années le télescope SKA* en Australie
occidentale produira 160 téraoctets de données par
seconde ; elles devront étre analysées par un supercalcula-
teur dédié. La valorisation scientifique (ou commerciale) de
ces masses de données est un enjeu majeur des années a
venir. L’acquisition par Total d’un super calculateur,
PANGEAS, parmi les plus puissants au monde en est un des
exemples récents. Cette complémentarité indispensable
entre données issues des capteurs et calcul est illustrée dans
cet ouvrage dans le domaine du contréle non destructif.

1. Organisation européenne pour la recherche nucléaire, http://home.
cern/fr/about

2. Centre national de séquencage, http://www.genoscope.cns.fr/

3. 1 pétaoctet = 1000 téraoctet = 10" octet, 1 téraoctet ~ 200 DVDs
et 1 pétaoctet ~ 200 000 DVD

4. https://www.skatelescope.org

5. http://www.top500.0rg/system/17807 ; l'objectif de Pangéa est de
gagner en temps et en précision dans la modélisation des sous-sols.




Si, comme nous venons de le voir, la simulation s’applique
a des domaines extrémement variés, il existe néanmoins
une sorte de trame commune a toutes les activités de simu-
lation. Il faut tout d’abord une étape de modélisation qui vise
a construire une représentation, nécessairement approchée,
du systeme ou du phénomene physique a étudier. Ensuite,
cette représentation doit étre transcrite en équations par un
modéle mathématique. Il faut ensuite traduire ce dernier en
un algorithme* interprétable par un ordinateur. Cela
consiste souvent a passer d’'une description continue de I'es-
pace et du temps a une représentation discréte de I'espace
et du temps. Il existe de grandes classes de méthodes
numériques pour effectuer cette discrétisation et le dévelop-
pement de nouvelles méthodes constitue un domaine de
recherche trés actif en mathématiques appliquées. Le cha-
pitre « Les méthodes numériques et algorithmiques » p. 61,
donne un apercu de ces méthodes et de leur développe-
ment. Ces méthodes numériques sont ensuite mises en
ceuvre dans des codes de calcul qui sont ainsi capables de
« résoudre » le modéle mathématique initial. Certains
aspects du développement de ces codes numériques (soft-
ware*, en anglais) sont présentés dans le chapitre sur « Le
logiciel » : les entrées/sorties, le génie logiciel. Une fois le
code de calcul opérationnel, il convient de passer a une
étape de vérification* qui consiste a s’assurer que le code
résout effectivement les équations initiales puis a une étape
de validation* des résultats, au sens de la physique. Ces
deux étapes sont essentielles afin de s’assurer que malgré
les approximations inévitables faites dans les phases de
modélisation et de discrétisation, le code permet de repro-
duire fidélement le comportement du systeme physique étu-
dié. Enfin, il est appliqué un processus de qualification*
visant a matitriser les incertitudes et a déterminer le domaine
de validité du code. Les méthodes mises en ceuvre pour la
validation et la qualification des codes de calcul sont expo-
sées page 48.

Les profonds bouleversements apportés par les sciences du
numeérique reposent en grande partie sur les progrés du
hardware* et I'accroissement continu et exponentiel de la
puissance de calcul des ordinateurs depuis plusieurs décen-
nies. La figure 1 issue du classement des 500 ordinateurs
les plus puissants au monde® montre I’évolution de la puis-
sance de calcul” au cours des vingt-cing derniéres années.
La puissance, mesurée en nombre d’opérations flottantes
par seconde (Flop/s) est représentée en échelle logarith-
mique sur I'axe vertical : elle augmente de maniére expo-
nentielle et double environ tous les treize mois | Comme
illustré par la courbe rouge représentant la puissance de cal-
cul des ordinateurs personnels, il faut seulement une quin-
zaine d’années pour que la puissance des supercalculateurs
soit offerte au plus grand nombre par le biais des objets du
quotidien, y compris les téléphones et les tablettes.

6. Voir www.top500.0rg
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Fig. 1. Evolution de la puissance de calcul au cours de ces vingt
derniéres années. (source www.top500.0rg, voir texte pour plus
de précision).

Derriére cette progression réguliere se cachent plusieurs
révolutions technologiques. La premiére a eu lieu dans les
années 70 avec I'apparition des processeurs vectoriels*
capables d’effectuer une méme opération sur un grand nom-
bre de variables en méme temps. Les ordinateurs compor-
taient alors un seul processeur* ayant un seul coceur* de cal-
cul. C’est I'augmentation de la puissance de calcul de ce
processeur unique qui était responsable de I'augmentation
des performances. Au début des années 90, la performance
des processeurs a commencé a saturer, notamment en rai-
son de la difficulté technologique a augmenter leur fré-
quence. Pour maintenir la croissance de la puissance de cal-
cul des ordinateurs, ils ont donc été équipés de plusieurs
processeurs. En 1993, 20 % des ordinateurs du top500 dont
10 des 50 premiers n’avaient qu’un seul processeur. Une
vingtaine d’années plus tard, les ordinateurs les plus puis-
sants ont des millions de coeurs de calcul et méme les der-
niers ordinateurs du top 500 en ont pres de dix mille.
L’avenement de ce qui est appellé désormais le « parallé-
lisme* » a profondément bouleversé I'architecture des codes
de calcul. Aujourd’hui, I'agrégation d’un trés grand nombre
de processeurs « standards » pour construire un supercal-
culateur est en train d’atteindre ses limites, notamment en
raison de la tres forte consommation électrique nécessaire
(une dizaine de mégawatts pour les machines les plus puis-
santes). Pour atteindre I'exaflop (10'® opérations par
seconde) avec les technologies actuelles, il faudrait plu-

7. Cette puissance de calcul est estimée sur la base d’un calcul d’algebre
linéaire (test Linpack, voir http://www.netlib.org/benchmark/hpl/index.html
pour plus de détails).
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sieurs centaines de mégawatts pour assurer I'alimentation
de la machine, ce qui n’est économiquement pas viable?. De
nouvelles architectures de calcul (technologie many-core ou
accélérateurs, par exemple) sont en cours de développe-
ment afin de surmonter cette barriére énergétique. Ces
architectures trés novatrices équipent d’ores et déja de nom-
breuses machines, dont les deux premiéres du top 500. Au
vu des évolutions actuelles et quelles que soient les voies
technologiques qui se réveleront les plus pertinentes, il est
trés probable que les ordinateurs a venir auront plusieurs
milliers de nceuds interconnectés comportant chacun plu-
sieurs dizaines de milliers d’unités de calcul. Faire travailler
ensemble ces dizaines de millions d’éléments représente un
des grands défis des années a venir.

Au-dela des unités de calcul, les ordinateurs ont besoin de
nombreux autres composants : mémoires, stockage,
réseaux de communication... Les performances de ces
composants ont également progressé de maniére spectacu-
laire, toutefois a un rythme un peu inférieur a celui de celles
des processeurs. Cela constitue donc aujourd’hui parfois un
véritable goulot d’étranglement. A titre d’exemple, accéder
a un nombre stocké dans la mémoire centrale peut prendre
entre 10 et 100 fois plus de temps que de réaliser une mul-
tiplication ou une addition : il peut étre bien plus efficace de
refaire les calculs de ce nombre plutét que de le stocker puis
d’aller le lire. Pour surmonter ce mur de la mémoire (memory
wall) et alimenter de maniere efficace les unités de calcul en
données, une gestion complexe de la mémoire a été mise
en place au prix d’une complexité d’utilisation encore accrue.

La premiére partie de cet ouvrage présente les différents
aspects techniques et les enjeux de cette révolution techno-
logique en cours, qui concerne I'ensemble de la conception
des supercalculateurs de demain.

Ces défis technologiques et les perspectives scientifiques
ouvertes par I'accroissement des moyens de calcul ne
concernent pas seulement la communauté du calcul haute
performance. L’économie en énergie, au coeur de la concep-
tion des ordinateurs, est également une nécessité pour tous
les systemes embarqués, entres autres les téléphones et
tablettes.

Les évolutions technologiques profondes des calculateurs
ont des conséquences importantes sur la programmation,
I’architecture des codes de calcul et les méthodes mathé-
matiques qui sont utilisées. La programmation sert deux
objectifs : la spécification des calculs a faire et I'affectation
efficace des ressources matérielles. Avec la complexité des
nouvelles architectures qui auront de nombreux noeuds de
calcul avec un trés fort degré de parallélisme interne (plu-

8. Alimenter une machine d’'un mégawatt colite environ un million d’euros
par an.
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sieurs dizaines milliers de coeurs) et une trés forte hiérarchie
mémoire, I'utilisation optimale des ressources de calcul
devient un métier de spécialistes. Afin de rendre ces archi-
tectures plus accessibles et de permettre la portabilité d’'un
logiciel entre des machines ayant des technologies diffé-
rentes, de nombreux logiciels médiateurs, ou middleware*
et bibliothéques sont développés, congus pour permettre
une programmation des calculs faisant autant que faire se
peut abstraction de I'architecture sous-jacente. lls reposent
sur un compromis entre portabilité et facilité d’utilisation d’un
c6té et performances de I'autre. Le Graal de la parallélisation
automatique ou d’une abstraction compléte de I'architecture
reste un horizon difficile a atteindre.

Au-dela de la répartition optimale des ressources matérielles
et de la parallélisation, une utilisation efficace des nouvelles
architectures nécessite d'utiliser des algorithmes adaptés.
Pour minimiser les communications entre processeurs, il
faut, par exemple, développer des algorithmes d’algébre
linéaire ou des schémas numériques visant a maitriser la
localisation des données en mémoire. Nous touchons la aux
méthodes numériques, qui sont donc a revisiter de maniere
trés dépendante de I'architecture des calculateurs.

Le développement de grands codes de calcul nécessite
donc des compétences multiples et un travail de longue
haleine. Les bouleversements technologiques actuels ren-
dent ce travail encore plus délicat. Le développement et I'uti-
lisation des codes est une démarche qui s’inscrit dans le
long terme, avec des outils numériques ayant des durées de
vie de plusieurs dizaines d’années, alors que les évolutions
de la technologie se font sur des temps bien plus courts.
Cela impose des contraintes fortes sur la conception des
codes qui devront s’adapter a des architectures encore
inconnues tout en étant performants sur les architectures
actuelles. Pour cela, les codes sont souvent organisés en
plates-formes regroupant des modules de calcul communi-
quant entre eux, pouvant étre utilisés de maniére autonome.

Nous voyons donc qu’une utilisation efficace du calcul haute
performance implique des équipes pluridisciplinaires réunis-
sant des informaticiens, des mathématiciens appliqués et
des spécialistes des domaines applicatifs concernés. Un dia-
logue approfondi et une compréhension mutuelle entre ces
disciplines sont indispensables pour que les avancées
majeures attendues se réalisent.

Cet élan tres important des sciences du numérique et du cal-
cul haute performance est mondial et concerne aussi bien
la recherche académique que I'industrie. En France, le
Grand Equipement National de Calcul Intensif (GENCI®) a
été créé en 2007 afin de porter la stratégie nationale d’équi-

9. Société civile détenue par le MESR, le CEA, le CNRS, la CPU et
I'INRIA. http://www.genci.fr/
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pement en moyens de calcul intensif au bénéfice de la
recherche scientifique francaise. Il a permis d’équiper au
meilleur niveau les trois centres de calcul nationaux dédiés
a la recherche académique. Des initiatives, comme la
Maison de la simulation dans le cadre de I'université Paris-
Saclay, ont vu le jour afin d’aider les communautés scienti-
fiques a développer les applications permettant d’exploiter
efficacement ces infrastructures. De grands industriels ont
également investi dans des moyens de calcul importants
(Total, EdF, Airbus...) et plus d’'une soixantaine d’entre eux
se sont regroupés au sein de I'association TeraTec pour
développer et promouvoir la simulation.

L’Europe a mis en place une politique trés volontariste dans
le domaine du calcul haute performance avec trois initia-
tives : la création de PRACE qui fournit aux chercheurs
européens une infrastructure de calcul partagée au meilleur
niveau mondial, la création de ’TETP4HPC qui vise a déve-
lopper les technologies européennes dans le domaines du
calcul et enfin la mise en place de plusieurs Centres of
Excellence in computing applications dans les domaines du
climat, de I’énergie ou des matériaux... C’est dans ce cadre
que la machine CURIE, installée au Trés Grand Centre de
calcul du CEA (TGCC), a fourni des centaines de millions
d’heures de calcul a plusieurs dizaines d’équipes de
recherche européennes.

Les Etats-Unis ont sans doute été le premier pays & s'investir
tres fortement dans le calcul haute performance et la simula-
tion. Les initiatives y ont été trés nombreuses et assurent au
pays une prééminence depuis longtemps. Nous pouvons citer
parmi d’autres le récent projet CORAL2 qui mobilise plus de
400 millions de dollars pour développer la future génération
de calculateurs exascale et le programme SciDAC,
« Scientific Discovery through Advanced Computing », qui
finance abondamment depuis plus de quinze ans des projets
scientifiques dans le domaine de la simulation haute perfor-
mance. Le Japon et, plus récemment (mais avec des moyens
trés importants), la Chine ont également des politiques trés
ambitieuses.

Le développement et la démocratisation du calcul haute per-
formance et de la simulation ont permis une forte diversifi-
cation des usages, aussi bien dans le monde académique
gu’industriel. Citons les immenses perspectives dans le
domaine des sciences de la vie (génomique, conception de
médicaments, médecine personnalisée...), des sciences
humaines (analyses de réseaux sociaux, étude du champ
lexical de tres grands corpus littéraires...) ou du traitement
des images (reconnaissance digitale ou faciale, imagerie

10. Partnership for Advanced Computing in Europe. www.prace-ri.eu
11. European Technology Plateform for HPC.

12. CORAL : Collaboration Oak-Ridge, Argonne, Livermore : projet d’équi-
pement de trois grands centres de calcul aux Etats-Unis, financés par le
Department of Energy.
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médicale...). L’association d’'une gigantesque puissance de
traitement de données et de nouvelles méthodes d’analyse
a contribué a un renouveau profond de I'intelligence artifi-
cielle, y compris dans sa définition. Les illustrations les plus
médiatisées sont actuellement dans le domaine des jeux
(jeu de Go), mais le potentiel d’applications dans le domaine
de la santé, de I'aide a la décision ou méme du sport (ana-
lyse du mouvement du sportif) est immense.

La spécificité des recherches du CEA dans le cadre de ses
missions le conduit a développer une expertise sur les
sciences du numérique et le calcul haute performance pour
ses besoins propres, dans tous les cas ou cette spécificité le
rend nécessaire.

Cet ouvrage présente I'ensemble des facettes de la simula-
tion et du calcul haute performance. Il se compose de deux
grandes parties : dans la premiére, le lecteur trouvera un
apercu des outils et méthodes des sciences du numérique et
du calcul haute performance, depuis l'infrastructure de calcul
jusqu’au génie logiciel et aux méthodes numériques et algo-
rithmiques. La seconde partie donne en quelques exemples
un apercu des applications au CEA dans des domaines aussi
variés que la dynamique moléculaire, I'astrophysique, le
contréle non destructif ou la génomique. Sans prétendre a
I’exhaustivité, nous proposons quelques points de vue remar-
quables sur ce paysage en évolution rapide, pour en montrer
le dynamisme et la diversité des champs d’application.

Edouard AupiT
Direction de la recherche fondamentale
Maison de la simulation

Introduction



our que les ordinateurs puissent devenir ces outils si
répandus et si puissants, de nombreux domaines ont di
faire des avancées significatives. L’analyse numérique s’est
développée parallelement au développement des possibili-
tés des différentes générations d’ordinateurs, ouvrant la voie
a la capacité prédictive des simulations. L’essor des lan-
gages de programmation, des systemes d’exploitation et des
outils associés a donné naissance a une nouvelle science,
spécifique au monde des ordinateurs (« Computer Science »
en anglais), qui a acquis ses lettres de noblesse depuis
quelques décennies. De nombreux développements maté-
riels ont vu le jour permettant de délivrer toujours plus de
capacité de calcul avec des machines de taille raisonnable
et consommant toujours moins (pour une performance don-
née). Le monde de I'informatique haute performance est
donc en perpétuelle évolution, associé a un recours grandis-
sant a la simulation numérique.

Si nous regardons les acquis de pratiquement soixante-dix
ans d’utilisation des ordinateurs les plus puissants (on parle
dans ce cas de calcul intensif, ou HPC pour « High
Performance Computing »), on se rend compte qu’il faut dés-
ormais parler d’infrastructure de calcul et non plus simple-
ment d’ordinateur. Cette notion décrit mieux les capacités
d’une organisation (industrielle ou de recherche) a conduire
des simulations numériques avancées car elle englobe non
seulement la machine (I’ordinateur) mais aussi tous les élé-
ments indispensables pour mener a bien I’'expérience nume-

Les du

érique et le calcul haute performance

rique. L’infrastructure de calcul repose sur un centre de cal-
cul (batiments, servitudes diverses, etc.), des réseaux
(internes et externes ouvrant 'acces au monde extérieur),
des moyens de stockage des résultats produits, naturelle-
ment des ordinateurs de puissance mais aussi sur les
equipes en charge d’assurer le bon fonctionnement de I’en-
semble et de développer les composants logiciels indispen-
sables tant a la machine qu’aux utilisateurs. Avec I'’émer-
gence du « big data », le point de vue se déplace d’une
vision centrée sur 'ordinateur'® vers celle des flots de don-
nées et leurs traitements.

Ce chapitre vise a définir précisément cette infrastructure de
calcul et donc les éléments mis en jeu dans les applications
décrites au chapitre qui suit. Il s’agit de mettre I'accent sur sa
complexité toujours croissante, inhérente au calcul haute
performance et de montrer les défis a venir (limiter la
consommation électrique, prendre en compte les limitations
imposées par la physique, la manipulation des données...)
et la nécessaire R&D pour apporter les meilleures solutions
informatiques aux utilisateurs.

Ces éléments peuvent étre vus comme trois niveaux de
« poupées russes » (fig. 2), chacun ayant un impact direct
sur le développement des applications.

13. Les ordinateurs sont les descendants des premiers calculateurs.
Dans ce document, nous utiliserons donc indifféremment « calculateur »
ou « ordinateur » pour désigner une machine électronique capable d’étre
programmée pour réaliser des algorithmes.

13



Algorithmes ‘
Méthodes numériques

Logiciels HPC
Méthodes

3
o
[
o
[
©
g
S
=
©
S
S
=]
7]
«
S
S
£

Fig. 2. Les applications s’appuient sur une hiérarchie de domaines
imbriqués les uns dans les autres comme des poupées russes.

Au centre du schéma se placent les éléments matériels et
logiciels indispensables pour assurer la fonction calcul et la
prise en compte des flots de données. Nous y décrirons les
éléments technologiques nécessaires a la constitution d’un
centre de calcul en partant des composants les plus élémen-
taires. Seront abordés les aspects matériels présents et a
venir (CPU, GPU, nceuds de calcul, clusters...), mais aussi
logiciels de bas niveau (systéme d’exploitation, langages de
programmation...).
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Puis se trouve la couche représentant les logiciels indispen-
sables aux simulations et les méthodes de développement
mises en ceuvre pour la réussite des grands projets logiciels.
Il s’agit ici de mettre en perspective les divers outils utiles au
monde du calcul haute performance. Cela couvrira la pro-
blématique du développement de codes, la gestion des flux
de données et du stockage des résultats, ainsi que I'exploi-
tation de ces derniers.

Enfin, dans la couche extérieure se trouvent les méthodes
numériques et algorithmiques. Cette section expliquera les
processus utilisés pour passer des équations de la physique
au monde des programmes sur ordinateurs.

Nous allons donc maintenant explorer les éléments réalisant
la fonction calcul.

Linfrastructure et les méthodes de calcul
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Linfrastructure de calcul

e chapitre, a forte coloration technologique, détaille les
éléments principaux nécessaires pour réaliser un superordi-
nateur et son environnement. L’approche retenue ici est de
passer en revue les composants les plus petits et de pro-
gressivement décrire leur juxtaposition pour en faire une
machine opérationnelle capable de réaliser les simulations
les plus ambitieuses. Nous allons donc suivre le chemin
inverse des loupes successives de la figure 3 en partant de
I’élément le plus petit, le transistor, qui servira a fabriquer un
processeur* et sa mémoire. Nous verrons ensuite ce que
sont les nceuds* de calcul, qui reliés ensemble, deviendront
un cluster* qui sera installé dans un centre de calcul. Nous
conclurons cette section par les logiciels nécessaires pour
assurer le bon fonctionnement et le bon usage des ordina-
teurs.

Nous donnons maintenant un éclairage sur les technologies
nécessaires pour construire les divers composants présents
au cceur des ordinateurs.

Les technologies des composants

La technologie et la course a la densité
de calcul : améliorer la finesse de gravure
ou empiler verticalement les motifs ?

Si les premiers ordinateurs fonctionnaient avec des lampes,
aujourd’hui I’électronique (pour le grand public tout comme
pour les ordinateurs de puissance) repose uniquement sur
I'utilisation de transistors*, dont I'industrialisation a débuté
en 1950. La maitrise de la technologie des transistors est

Un superordinateur (CURIE) est un cluster

Thread1

construit a partir de nceuds

Réseau
d’interconnexion

Stockage

\

Y
NIC 10

Contréleur
mémoire

Mémoire

RAM

CPU [«

Carte mere

Un nceeud de calcul

Fig. 3. Cette suite de loupes explique I'empilement des technologies constituant un superordinateur. Les échelles varient de quelques dizaines
de nm pour un transistor (14nm en 2016) a plusieurs dizaines de métres pour un superordinateur.
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donc un enjeu majeur pour 'industrie de I’électronique
comme pour le consommateur. Les fonctions de calcul, réa-
lisées par un processeur, ou de mémorisation de I'informa-
tion (dans un registre du processeur comme détaillé infra,

p. 23) sont toutes mises en ceuvre par un assemblage astu-
cieux de transistors. Une rapide explication du fonctionne-
ment d’un transistor et de son utilisation pour réaliser des
portes logiques est donnée dans I'encadré ci-dessous.

Le transistor MOS

a technologie CMOS* (pour « Complementary Metal

Oxide Semiconductor ») est devenue la technologie domi-
nante pour les circuits intégrés. Elle utilise le transistor MOS,
un dispositif semi-conducteur a trois électrodes appelées
source, drain et grille, qui permet de contréler un courant entre
la source et le drain en fonction de la tension appliquée sur sa
grille.

Le transistor MOS de type N (nMOS representé figure 4), se
compose d’un barreau de semi-conducteur dopé P appelé
corps (ou « body », « well », « bulk ») dans lequel sont incrus-
tées des bandes de silicium dopées N constituant les élec-
trodes source et drain. L’espace entre la source et le drain est
surmonté d’une bande tres fine d’oxyde de silicium qui sépare
le corps a I'électrode appelée grille. Le dopage sous la source
et le drain, effectué par I'introduction d’impuretés (dopants), va
permettre de changer les propriétés électriques du semi-
conducteur sous le contréle de la grille. Un dopage de type N
provoque un exces d’électrons alors qu’un dopage de type P
provoque un déficit d’électrons. On introduit de cette fagon des
porteurs de type électrons et trous respectivement. Le dopage
du corps permet d’isoler le transistor d’avec ses voisins.

Grille

Drain

Fig. 4. Vue en coupe d’un transistor nMOS.

Ce transistor nMOS se comporte comme un interrupteur com-
mandé. Sans aucune tension (ou différence de potentiel) entre
la grille et la source, aucun courant ne circule entre source et
drain, le transistor est bloqué et se comporte alors comme un
interrupteur ouvert (fig. 5). Lorsqu’une tension est appliquée
entre la grille et la source, les électrons en exces dans le sili-
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Fig. 5. Modeéle interrupteur des transistors MOS.

cium dopé N se propagent puis s’accumulent sous la grille
jusqu’a former un canal N. Lorsque la tension appliquée est
supérieure a la tension dite de « seuil », le canal devient
conducteur par déplacement d’électrons. Un courant élec-
trique circule alors entre la source et le drain, le transistor est
passant et se comporte comme un interrupteur fermé (fig. 5).
La technologie CMOS (« Complementary Metal Oxide
Semiconductor ») utilise une combinaison complémentaire de
transistors de type N avec des transistors de type P dont la
composition est duale de celle du nMOS (dopants de type N
dans le corps et de type P sous la source et le drain), et qui se
comporte d’'une facon symétrique : quand la tension diminue
entre la grille et la source, les porteurs en exces (trous) dans
le silicium dopé P sous la source se propagent puis s’accumu-
lent sous la grille jusqu’a former un canal P qui devient conduc-
teur par déplacement de trous, lorsque la tension devient infé-
rieure a la tension de seuil (fig. 5) ; le transistor pMOS est alors
passant.

Les portes logiques CMOS

En disposant de maniére symétrique des couples de transistor
nMOS et pMOS qui ont un fonctionnement dual, un transistor
est passant alors que I'autre est bloquant, on forme des portes
logiques qui répondent a des fonctions combinatoires élémen-
taires (NON, ET, OU...).

Linfrastructure de calcul



Vdd = état permanent : état logique “1”

Source

Transistor P

$
=~ Drain
Vdd Entrée Sortie
Vss . Transistor N
L Drain
Temps [
Source

Vss = état bas permanent : état logique “0”

V sortie

En régime dynamique, lors du passage
‘ ‘ de Vss a Vdd et inversement, les deux

Vss

} transistors sont simultanément conduc-

™ teurs pendant un court laps de temps,
LIS ce qui entraine une consommation élec-
trique. En régime statique, il n'y a théo-
riquement aucun chemin entre Vdd et
Vss, puisque I'un des deux transistors
est ouvert. La consommation électrique
est donc nulle. Dans la pratique, les

Fig. 6. Schéma électrique de I'inverseur CMOS.

L’assemblage le plus simple est celui de I'inverseur (fig. 6)
composé de deux transistors, un nMOS et un pMOS disposés
en série. Les deux états logiques correspondent respective-
ment a I'état haut (tension la plus élevée Vdd) et I'état bas (ten-
sion la plus basse, soit Vss = 0).

Si on applique a I'entrée une tension Vdd, le transistor N est
passant et le P est bloqué. On place ainsi la sortie a Vss.
Inversement, quand on met I'entrée a Vss, le transistor P est
passant et le N est bloqué. La sortie est donc a Vdd. On a donc
bien réalisé une fonction inversion.

transistors MOS présentent des capaci-

tés parasites entre les électrodes qui se
chargent et se déchargent provoquant ainsi des courants de
fuite méme en régime statique.

La mise en série ou en paralléle des transistors nMOS et
pMOS permet la réalisation de portes logiques plus complexe
(fig. 7) ou I'état bas en sortie est obtenu par un réseau série ou
paralléle de transistors NMOS passants et I'état haut obtenu
par le réseau dual de transistors pMOS passants.

L’assemblage de ces portes logiques permet de construire des
fonctions plus complexes comme un additionneur 1 bit et le
chainage de ces fonctions réalise les opérations de base du
calcul : addition, multiplication, etc.

Out Vdd

Porte NON-ET

Out=NON (AetB)

0 0 1

0o 1 1

@
L

Vss

Porte NON-OU E
) Cout
B | Out
0 1
1 0
— Additionneur 1 bit
0 0
1 0

Vss

JCEEN N N B
PREEEN N I B
BN BN B B
PRI BN I I
AR I B N

IENEN

1
. Retenue — Entrée
Retenue — Sortie

N =

Fig. 7. Portes logiques élémentaires : NON-ET, NON-OU, additionneur 1 bit.

1cul haut

Les sci du performance

érique et le

17



L’évolution trés rapide des performances des calculateurs
est décrite par ce que I'on appelle la « loi de Moore », en
d’autres termes, le doublement tous les deux ans du nombre
de transistors qui peuvent étre intégrés dans une puce, et
par voie de conséquence, la réduction de colt des compo-
sants électroniques semi-conducteurs. Mais la gravure de
plus en plus fine des composants améne des effets para-
sites qui demandent de nouvelles innovations allant vers I'in-
tégration verticale des structures élémentaires comme les
transistors de type FinFET* développés entre autres par
Intel, ou encore comme I'empilement de transistors au tra-
vers de la technologie CoolCube™ développée par le CEA.

La gravure de plus en plus fine avec les nouveaux
transistors FinFET et FD-SOI*

Avec la réduction des dimensions du transistor en technolo-
gie planaire, le canal sous la grille devient de plus en plus
profond avec une zone trop éloignée pour étre contrdlée cor-
rectement. Cela conduit a des phénomeénes parasites tels
que la variabilité ou encore des courants de fuite importants
dans une zone trés fine et donc une consommation élec-
trique bien trop élevée a I’échelle de la puce. La solution
trouvée par les spécialistes de la technologie silicium
consiste a faire un canal plus fin au niveau de la grille. Dans
le transistor FinFET, le canal devient vertical et la grille I'en-
toure comme l'indique la figure 8. Pour le FD-SOI, le canal
reste horizontal, mais il est isolé par une couche d’oxyde
comme le montre la figure 9. Les deux solutions ont leur pro-
pre complexité de fabrication, la croissance verticale du
canal pour le FinFET, l'uniformité de la couche de silicium
au-dessus de l'isolant pour le FD-SOI. Néanmoins, la fabri-
cation de puces FinFET reste plus onéreuse qu’avec le FD-
SOI, mais ce dernier ne pourra pas indéfiniment étre réduit
en taille. La course a la densité ne s’arrétera pas avec ces

Grille

Hauteur
Hey = W/2

Largeur =Tg;

Fig. 8. Transistor FinFET.
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Fig. 9. Transistor FD-SOI.

innovations. Les technologues étudient déja d’autres solu-
tions de transistors verticaux a base d’un canal de type
nanotube entouré par sa grille.

Lintégration verticale, la nouvelle dimension
pour augmenter la densité.

Une autre solution pour gagner en densité consiste a empiler
les couches de dispositifs a la verticale. Cela est d’autant
plus intéressant pour des composants a motif régulier
comme les mémoires. Aujourd’hui, Samsung développe de
nouvelles structures a 32 couches pour les mémoires
FLASH* (V-NAND 3D). Toujours dans ce domaine des
mémoires, Intel et Micron développent en commun un nou-
veau dispositif de point mémoire non volatile et sans tran-
sistor appelé « 3D XPoint ». L’architecture consiste en un
damier en trois dimensions, ou les points mémoire se situent
a l'intersection des lignes de mots et de bits, permettant aux
cellules d’étre adressées individuellement. Ce motif a été
développé pour étre facilement extensible en vertical et ainsi
augmenter la capacité mémoire en gardant les processus de
photolithographie classiques. Ces nouvelles mémoires qui
apparaissent sur le marché pour remplacer les disques durs
magnétiques par des SSD* (Solid-State-Drive) vont égale-
ment a terme remplacer les mémoires dynamiques DRAM*
trop consommatrices en énergie électrique. Cette mutation
modifiera toute la hiérarchie mémoire des processeurs, mais
n’interviendra qu’avec I'amélioration de I’endurance des
mémoires non volatiles et la conception de contréleurs
mémoires intelligents.

En ce qui concerne I'empilement de structures non régu-
lieres comme des portes logiques, le CEA innove en propo-
sant deux techniques :

+ L’intégration 3D haute densité pour laquelle les couches
de portes logiques sont tout d’abord fabriquées en paralléle
puis collées ensemble pour produire un circuit en trois
dimensions (fig. 10) ;

Linfrastructure de calcul



Fig. 10. Intégration 3D haute densité.

Fig. 11. Technologie CoolCube™.

« intégration monolithique ou 3D-VLSI pour laquelle les dif-
férentes couches de portes logiques sont fabriquées les
unes apres les autres sur le méme support silicium (fig.11).

Un exemple d’intégration haute densité est le démonstrateur
de I'IRT nanoelec « 3D-NOC » ou deux puces identiques
sont assemblées pour doubler la densité de calcul sans
recourir a une nouvelle technologie planaire plus fine. La liai-
son électrique entre les circuits est assurée par des
« Through-Silicon-Via » (TSV), c’est-a-dire des connexions
(« vias » en anglais) traversant le silicium ainsi que des
microbilles qui assurent également le collage entre les
puces. Ces connexions, d’un pas bidimensionnel de 20 ym,
assurent une densité de signaux bien plus élevée qu’une
ligne de plots d’un circuit intégré 2D standard. De plus, la
taille de ces connexions ne représente que 1 % de la super-
ficie totale du circuit.

1cul haut

Les du performance

érique et le

Pour aller vers des densités d’interconnexion verticales
encore plus élevées, la technologie CoolCube™ consiste a
empiler les transistors par une intégration séquentielle ou les
couches logiques sont fabriquées séquentiellement I'une
aprés |'autre sur le méme substrat silicium. Dans ce cas, une
fois la premiére couche terminée, la couche supérieure est
fabriquée « a froid », pour ne pas détruire les dispositifs infé-
rieurs, et en intégrant les VIA de connexion. Ces VIA* 3D
sont obtenus en utilisant un procédé de photolithographie
classique qui bénéficie d’une extréme précision de I'ordre de
la dimension des transistors. Dans le cas de I'intégration
séquentielle, la densité de connexion est jusqu’a 1000 fois
supérieure a l'intégration 3D.

Nous voyons donc que des solutions technologiques exis-
tent et sont en développement pour prolonger la loi de
Moore, mais un autre défi attend les technologues, c’est
celui de I'efficacité énergétique.

La technologie et la course a I'efficacité
énergétique

La loi de Moore fut longtemps accompagnée de la loi de
Dennard, c’est-a-dire le doublement de la fréquence de fonc-
tionnement des processeurs a chaque génération s’accom-
pagnant aussi d’'une réduction de la tension d’alimentation
résultant ainsi en une densité d’énergie constante. Les archi-
tectes de circuits intégrés ont donc vécu quelques dizaines
d’années d’« happy scaling » ou la performance était automa-
tiguement améliorée avec I'augmentation de la fréquence
sans impacter la consommation électrique. Dans les années
2000, la fréquence s’est stabilisée et les architectures multi-
ceoeurs se sont développées conformément a la loi de Moore.
Mais la tension d’alimentation reste maintenant pratiquement
constante au travers des générations technologiques, ce qui
accroit par conséquent la densité d’énergie en mode actif. De
plus, la finesse des transistors augmente drastiquement les
courants de fuites qui deviennent prédominants. Aujourd’hui,
nous avons atteint les limites de I'’évacuation de I’énergie sur
du silicium. C’est pourquoi le principal défi est de réduire la
consommation électrique dans les circuits intégrés, ce qui
aura aussi pour effet de stabiliser le colt d’exploitation des
centres de « calcul » au sens large (codt de I'électricité).

La course a l'efficacité énergétique

Plusieurs axes de recherches sont en cours pour gagner en
efficacité énergétique dans les systémes électroniques,
comme :

+ Les techniques de conception a basse tension avec le FD-
SOl ;

* la photonique ;
* les mémoires non volatiles.
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Par construction, le transistor FD-SOI posséde des caracté-
ristiques électrostatiques bien meilleures qu’un transistor
conventionnel. La couche d’oxyde enterrée diminue les
capacités parasites et apporte ainsi un fonctionnement plus
rapide, méme a basse tension d’alimentation. De plus, la
technologie de FD-SOI permet un contrble supplémentaire
du comportement du transistor en polarisant le substrat par
dessous. Lorsque la polarisation du substrat est positive —
« Forward Body Bias » ou FBB — le transistor fonctionnera
plus rapidement. Lorsque la polarisation du substrat est
négative — « Reverse Body Bias » ou RBB — les courants de
fuite du transistor sont réduits. Ces techniques de concep-
tion permettent d’adapter les caractéristiques du transistor
en fonctionnement, apportant ainsi une grande souplesse
avec plus de rapidité au cours des pics de calcul ou plus
d’économie d’énergie lorsque I'exécution du calcul n’est pas
aussi critique, ce qui conduit finalement a une plus grande
efficacité énergétique. Des mesures réalisées sur un circuit
FD-SOI de type DSP ont montré des performances bien plus
élevées en basse tension avec le FD-SOI qu’avec les tech-
nologies équivalentes conventionnelles, et cela avec une
efficacité énergétique a 62 pJ/opération a 0,53 V. Ces perfor-
mances ne sont obtenues qu’avec I'adjonction de techniques
de conception comme le FBB, mais aussi comme les bas-
cules a impulsion ou comme le contréle des chemins cri-
tiques.

Une autre technologie prometteuse pour gagner en efficacité
énergétique, surtout pour des transferts de données volumi-
neux, est la photonique sur silicium ou les liens électriques
sont remplacés par des liens optiques qui permettent une
bande passante bien plus élevée avec une énergie par bit
transmis inférieure a 1 pJ. S’appuyant sur des développe-
ments photoniques précédents pour les communications a
haute vitesse, le CEA, a travers le projet Carnot Hubeo+,
développe un démonstrateur d’un réseau optique sur sili-
cium pour interconnecter des processeurs entre eux ou avec
leur mémoire de travail. Le développement d’un tel dispositif
photonique nécessite I'utilisation de plates-formes technolo-
giques avancées qui combinent les étapes de fabrication
CMOS* avec des étapes dédiées aux composants optiques,
sans oublier Iintégration finale souvent réalisée avec les
techniques d’assemblage 3D.

L’amélioration de l'efficacité énergétique des composants
passe également par le développement de nouveaux maté-
riaux pour les mémoires non volatiles, c’est-a-dire qui ont la
capacité de conserver les données lorsque I'alimentation est
coupée. Cela permet I'annulation des courants de fuites en
mode veille, ce qui est essentiel pour les applications porta-
bles et offre la possibilité de couper I'alimentation du cceur
des processeurs a la demande, ouvrant la voie a « instant-
on/normally-off computing ». Des travaux de recherches sont
en cours sur les mémoires de type OxRAM ou CBRAM
depuis les techniques de déposition en fabrication jusqu’a la
conception de structures innovantes et le développement de
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modéles de conception. Enfin, ces nouvelles structures de
mémoire qui s’intégrent dans un processus de fabrication
standard CMOS sont une opportunité technologique pour
réaliser le « calcul proche de la mémoire » ou mémorisation
et calcul se retrouvent rapprochés pour diminuer drastique-
ment la consommation électrique lors du transfert des don-
nées.

Linterposeur, une réponse a I’'accroissement
des colts de conception, a I’hétérogénéite,
a la spécialisation ?

Un autre défi au niveau de la technologie des composants
est le colt grandissant du développement des processeurs
et plus généralement des nouveaux circuits dans les nceuds
technologiques avancés. Ce phénomene conduit a une limi-
tation des acteurs de la nanoélectronique capable de conce-
voir et de fabriquer des puces et également a une diminution
du nombre des acteurs de la diversité des circuits. Cela a
pour effet de limiter les sources d’approvisionnement des
processeurs avancés, indispensables pour répondre aux
besoins des futurs calculateurs. De plus, la finesse de la
technologie s’accompagne d’un co(t de fabrication des cir-
cuits de plus en plus élevé, puisque les nouveaux processus
de fabrication trés complexes n’assurent plus un rendement
correct pour les puces de grandes tailles (de 5 a 8 cm?) que
sont, en général, les processeurs. La technologie d’intégra-
tion sur interposeur (appelée également « 2.5D ») dévelop-
pée par le CEA propose une réponse a ce probleme de codt
de développement et de fabrication. Le principe (fig. 12)
consiste a remplacer une grande puce monolithique par plu-
sieurs puces de petites tailles (jusqu’a 2 cm?) assemblées
sur un interposeur.

Le gain en co(t de fabrication provient du gain en rendement
de ces petites puces et le gain en colt de développement
provient de la réutilisation aisée de ces puces génériques
tout comme de I'utilisation d’ordinateurs moins puissants
pour faire tourner les outils de conception assistés par ordi-
nateur (voir encadré page ci-contre, sur la conception de cir-
cuits). Plusieurs options technologiques d’intégration sur
interposeurs s’offrent aux architectes :

1. L’interposeur actif CMOS avec des liaisons point a point
bufférisées pour assurer 'intégrité du signal ;

2. l'interposeur actif CMOS avec un réseau sur puce (NOC)
dans l'interposeur qui assure le routage et la transmission

des transactions entre les processeurs ;

3. l'interposeur passif avec des transmissions rapides entre
les puces, on parle aussi de « System-in-Package » (SiP) ;

4. 'interposeur optique ou les transmissions électriques sont
remplacées par des transmissions optiques.
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Fig. 12. Intégration 2.5D (a gauche, vue en coupe, a droite, vue en perspective).

L’intégration sur interposeur apporte d’autres avantages

comme :

« L’intégration de puces différentes (CPU*, GPU*, FPGA*)
pour répondre aux nouveaux besoins d’hétérogénéité du

calcul haute performance ;

Fig.13. Noeud de calcul ExaNoDe.

+ la spécialisation de I'application par un interposeur spéci-
fique et des puces génériques, ce qui diminue grandement
le colit a 'accés aux composants complexes, notamment
pour les petites et moyennes entreprises ;

+ la sécurisation dans l'interposeur d’une solution de calcul
propriétaire pour le calcul souverain ;

« l'intégration dans l'interposeur des mécanismes de généra-
tion et de contréle de I'alimentation des circuits pour per-
mettre une meilleure finesse et donc une meilleure effica-
cité énergétique.

Le projet européen H2020 ExaNoDe développe un nceud de
calcul (fig. 13) hautement intégré qui répondra aux exi-
gences du passage a I'échelle et de performance nécessaire
pour le calcul exaflopique.

Les éléments de base et leurs difficultés technologiques
étant décrits, nous pouvons maintenant expliquer le fonc-
tionnement des composants présents au coeur des ordina-
teurs.

La conception de circuits

a conception d’un circuit est un processus complexe, qui
met en ceuvre de nombreux outils logiciels et matériels.
Nous pouvons distinguer les grandes phases suivantes :

- Définition de I'architecture du circuit. Par analogie avec I'ar-
chitecture d’'un batiment, il faut définir les différents sous-
ensembles et comment ils communiquent entre eux et avec
le monde extérieur. Cette phase nécessite de dimensionner
la complexité calculatoire, les débits d’acces aux mémoires,
les niveaux de parallélisme, etc. Il faut également intégrer
des contraintes extra-fonctionnelles comme la testabilité du
circuit en sortie de fabrication, ou la mise au point du logiciel.

Il faut rechercher les meilleurs compromis colt/complexité/

performance, tout en garantissant la cohérence entre les
sous-systemes. Les logiciels de prototypage virtuel facilitent
I’exploration de I'espace des solutions ;

+ développement « Front-end », de la description algorith-
mique d’'un composant a sa représentation sous forme de
portes logiques. Un concepteur Front-end crée un code
« synthétisable », c’est-a-dire assimilable par un outil de CAO
pour produire une représentation équivalente sous forme de
portes logiques. Ce code synthétisable doit garantir la fonc-
tionnalité de chaque composant, mais également respecter
les contraintes de I'architecture (interfaces et performances).
En pratique, les langages utilisés permettent d’exprimer un
parallélisme élevé, au prix d’une difficulté croissante en
termes de veérification fonctionnelle et d’intégration. La valeur
ajoutée des outils de CAO se situe au niveau de la simulation
fonctionnelle, de la vérification formelle, et de la synthese
logique ;

Les sci du érique et le calcul haute performance
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La conception de circuits

« développement « Back-end » : prise en compte des
contraintes physiques et technologiques. A partir d’un
ensemble de portes logiques, il faut ajouter les alimentations,
les horloges, et veiller a respecter les regles de conception
imposeées par la technologie. Il faut également tenir compte
des interfaces physiques avec le boitier qui va contenir le cir-
cuit. Toutes ces étapes requiérent des calculs énormes pour
assurer le routage des signaux, le respect des contraintes
temporelles...

Spécifications ’ Modélisation systéme ‘

{\ ’ Description RTL ‘_
’ Vérification des regles ‘

’ Simulation logique ‘

Front end |
’ Vérification fonctionnelle ‘

’ Syntheése logique ‘
| Y

Preuve d’équivalence ‘

Y ’I

’ Placement/routage/horloge ‘

Y

’ Preuve d’équivalence ‘

’ Extraction des parasites ‘

Analyses post-layout
délais, intégrité des signaux,
thermique

Vérifications physiques
(DRC et LVS, antennes)

Y

Y Caractérisation des GDSII

Back end

Fig. 14. Les différentes étapes de la conception d’un circuit
électronique.

Nous voyons que les outils de CAO interviennent a toutes les
étapes du processus de conception. Les différents algorithmes
mis en ceuvre par ces outils doivent :

« Passer a |'échelle sur des circuits de grande complexité ;

- proposer des optimisations guidées multicriteres (surface,
consommation, thermique, vitesse, technologie...) ;

- garantir qu’ils ne dégradent pas le résultat des étapes pré-
cédentes.

L'utilisation de nouvelles technologies (nceud silicium plus fin,
architecture 3D, réseaux sur puce...) va de pair avec le déve-
loppement d’outils de CAO pour les mettre en ceuvre.

Le CEA a noué des partenariats avec différents éditeurs d’ou-
tils de CAOQ. Ces collaborations permettent de mettre en com-
mun les efforts : les derniéres versions d’outils de CAO ren-
dent possibles le développement de circuits innovants, et en
retour les outils de CAO bénéficient des remontées de pro-
bléme « du terrain ».

Quelques ordres de grandeur, tirés d’un circuit multicoeurs
développé par le CEA en 2015 :

« La description Frontend occupe plusieurs millions de lignes
de code ;

- |la vérification fonctionnelle nécessite des simulations d’une
semaine pour passer tous les tests de non régression. En uti-
lisant un émulateur — machine dédié a la simulation de codes
RTL —on arrive a démarrer (« booter ») un systeme d’exploi-
tation a une fréquence de 100 kHz (a comparer aux 2-3 GHz
d’un processeur) ;

+ dans la phase de back-end, la synthése du circuit global
prend 24 h, pour intégrer jusqu’a 100 horloges différentes.
Les contraintes de synchronisation des horloges (timing)
représentent plus de 100 000 lignes de code ;

- chaque itération de placement-routage du circuit complet
prend 1 semaine de calcul ;

+ une simulation post-backend nécessite une machine avec
plus de 100 Go de mémoires, prend 1 h rien que pour char-
ger la base de données, et simule a une fréquence d’a peine
1 kHz.
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Les composants au cceur du HPC

Les éléments de base

Les principes de base des ordinateurs ont moins de 70 ans,
sans remonter aux machines mécaniques. Beaucoup consi-
derent que l'architecture type d’un ordinateur numérique
moderne a été vulgarisée par la note « First draft of a Report
on the EDVAC » écrite en 1945 par le mathématicien John
VON NEUMANN (fig. 15).

Unité arithmétique
et logique

ACCUMULATEUR

Y

‘ Entrée ‘ ‘ Sortie ‘

Unité de contrdle ‘

Fig. 15. Schématisation de I'architecture de von Neumann. (d’aprés
https://fr.wikipedia.org/wiki/Architecture_de_von_Neumann).

Il considére qu’un ordinateur est composé de quatre parties :

+ Une unité de calcul comprenant une unité arithmétique et
logique et des registres de mémorisation ;

* une unité de controle, qui gére la séquence des instructions
et qui comporte un compteur ordinal (Program Counter en
anglais ou PC) qui indique la séquence (I'ordre) des ins-
tructions a effectuer ;

 la mémoire, qui stocke a la fois les données (traitées ou a
traiter) et la séquence des instructions ou programme. Le
fait que les instructions et les données soient dans une
méme mémoire (ou dans un méme espace mémoire) est
caractéristique de I'architecture dite « de von Neumann »
(voir la figure 10) ;

« les entrées-sorties* qui permettent d’échanger des don-
nées avec le monde extérieur.

Cette organisation se retrouve dans les ordinateurs actuels,
avec souvent l'unité de calcul et I'unité de contrdle regrou-
pées dans le « processeur », la mémoire composée de dif-
férents types de mémoires (la « hiérarchie mémoire ») et les

1cul haut

Les du

érique et le performance

liens de communication. La suite de cette partie va donc étre
organisée suivant la structure processeur, hiérarchie
mémoire et communication.

Processeur

Le processeur ou CPU* en anglais (Central Processing Unit)
est la partie ou les instructions sont exécutées. Son évolution
est fortement liée a I’évolution de la technologie. Les pre-
miers ordinateurs étaient réalisés en composants discrets
(tubes a vide, ensuite transistors, enfin circuits intégrés). Les
microprocesseurs ont finalement prévalu dans les supercal-
culateurs, mais il a fallu du temps pour que la technologie
permette d’intégrer assez de fonctions pour qu’ils puissent
avoir des fonctionnalités utilisables dans les grands ordina-
teurs. Le premier microprocesseur (circuit intégré compor-
tant toutes les parties d’'un processeur dans un seul circuit
intégré) a été produit par Intel en 1971. Le processeur Intel
4004, originellement congu pour étre le cceur d’une calcula-
trice, s’est montreé bien plus universel et se trouve a I'origine
du succes de la société Intel sur ce marché. Il comportait
2 300 transistors et travaillait sur des données de 4 bits* a
une fréquence d’horloge'* d’environ 740 kHz. Il a été suivi
par le 8008 qui, avec 3 500 transistors pouvait travailler sur
des mots de 8 bits puis, en 1974, le 8080, le premier sys-
teme a bus d’adresse’® et de donnée séparé. L’évolution de
la technologie des semi-conducteurs, illustrés par la loi de
Moore, a permis une rapide amélioration des performances.
Le nombre de transistors pouvant étre économiquement
intégrés dans une puce croissant, les unités de calculs se
sont complexifiées pour traiter des mots de plus en plus
larges (16 bits, puis 32 et 64 bits). Cette taille des mots a
aussi un effet sur I'espace d’adressage* : les microproces-
seurs 8 bits ont des le début un espace d’adressage sur
16 bits soit 65 536 positions (64 K'® mots), donc les opéra-
tions sur les adresses mémoire sont soit simplifiées (opéra-
tions relatives a un registre d’adresse de base), soit réali-
sées en plusieurs opérations élémentaires. Les processeurs
16 bits sont plus « orthogonaux » dans ce sens, mais on
s’est vite rendu compte que 64 K mots était une limitation
pour accéder a la fois aux données et aux instructions dans
les programmes. D’ou I'idée de différentes « pages » de 64 K
pouvant étre changées en modifiant des données dans un
registre. Cela s’est reflété dans les différents modeles
mémoire des premiers ordinateurs du type PC fondés sur
I’architecture Intel 8086 (en fait, les premiers PCs étaient
équipés du circuit Intel 8088, qui avait un bus externe 8 bits
pour réduire le nombre de broches d’entrées-sorties, et donc
le colt du circuit). Le passage en mots de 32 bits a vraiment

14. La fréquence d’horloge est la fréquence du signal qui séquence toutes
les opérations dans le microprocesseur. Plus elle est élevée, plus le
microprocesseur est rapide et performant.

15. Les informations stockées dans la mémoire sont accédées par une
adresse unique a l'instar de I'adresse d’'une maison dans une rue.

16. En informatique, K représente 1024, donc 64 K = 65 536.
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permis d’utiliser les microprocesseurs pour le calcul scienti-
fique, a la fois grace au large espace d’adressage (2% soit
4 294 967 295 positions mémoire) et au fait qu’un mot de
32 bits permet de mémoriser directement une représentation
d’un nombre flottant en simple précision (type « float » en C,
souvent suivant la norme IEEE 754). Le co(t décroissant
des mémoires a engendré, dés les années 90, des besoins
d’adressage en mémoire virtuelle approchant les 4 Go, ce
qui poussa le développement d’architectures de micropro-
cesseurs 64 bits (MIPS R4000 en 1991, DEC Alpha en 1992,
jeu d’instruction X86-64 en 1999, etc.). En fait, dés les
années 60, certaines machines utilisaient des mots de
64 bits (comme I'IBM 7030), les microprocesseurs 64 bits ne
sont arrivés que pres de quinze ans apres leur utilisation par
Cray Research dans le Cray-1.

Les microprocesseurs actuels haut de gamme ont une archi-
tecture interne en 64 bits et ont donc un espace d’adressage
théorique de 16 exbioctet (Eio) = 2% octets =
18 446 744 073 709 551 616 octets. Le probléme de I'es-
pace d’adressage limité par rapport a la mémoire physique
pouvant étre rattaché a la machine a été totalement résolu
par les architectures 32 et surtout 64 bits. Les solutions
d’adressage plus ou moins indirectes des données (comme
les systemes de fichiers) peuvent donc étre remises en
question par ces machines a large espace d’adressage qui
peuvent adresser directement un nombre gigantesque d’ob-
jets.

Un besoin pour le calcul scientifique est d’étre capable de
représenter des entités réelles qui ne sont pas simplement
des entiers en puissance de deux. L'Institut IEEE a standar-
disé la représentation machine (binaire) des nombres flot-
tants dans son standard IEEE 754. Contrairement au calcul
en entiers, le calcul en flottants produit des approximations
(tout réel ne peut étre représenté par un nombre en virgule
flottante) qui peuvent faire diverger des calculs itératifs (voir
la section sur les calculs numériques, infra, p. 61). La repré-
sentation IEEE 754 comporte certaines valeurs particuliéres,
comme le zéro signé, la représentation des infinis, et les
« NaN » (Not a Number). La représentation simple précision
est représentée sur 32 bits, la double précision sur 64 bits et
la quadruple précision sur 128 bits (et la précision étendue
des architectures x86 sur 80 bits, 16 bits pour I'exposant et
64 bits pour la mantisse). Le tableau 1 détaille les précisions
possibles de chacune des représentations.

L’arithmétique en flottants n’est donc pas exactement la
méme qu’en réels, et les approximations font que I'ordre des

Tableau 1.
Précision de la représentation IEEE754 (d’aprés https://fr.wikipedia.org/wiki/Virgule_flottante)

opérations n’est pas sans importance : les opérations ne
sont pas associatives. Les problemes liés a cette approxi-
mation par la représentation en nombres flottants et les
instabilités numériques qu’elle provoque sont évoqués infra,
p. 61.

L’augmentation du nombre de transistors par circuit (et son
corollaire sur la diminution du co(t total des circuits) a permis
d’intégrer de plus en plus de fonctions dans le microproces-
seur. Par exemple, les calculs en flottants étaient réalisés
par un circuit séparé, un co-processeur (le 8087) dans les
premiers ordinateurs du type PC. Avant I'ajout de coproces-
seurs, par exemple sur les machines 8 bits, des programmes
simulaient le fonctionnement en virgule flottante par des opé-
rations entiéres, natives de I'architecture. A cause du nom-
bre considérable d’instructions élémentaires nécessaires
pour simuler les opérations flottantes, ces solutions n’étaient
que des appoints et ne permettaient pas de construire de
vraies machines dédiées pour le calcul scientifique. De hom-
breux travaux algorithmiques ont permis de mettre au point
des algorithmes plus rapides ; nous pouvons citer, par exem-
ple, le CORDIC (pour COordinate Rotation Digital Computer),
qui permet de calculer de fagon simple et efficace les fonc-
tions trigonométriques et hyperboliques.

L'utilisation de co-processeurs externes permet de rajouter
des fonctions non nativement supportées par le micro-pro-
cesseur et son jeu d’instruction, mais au prix d’une certaine
inefficacité : transfert des données vers le co-processeur,
activation de celui-ci et lecture des résultats. Avec I'avance-
ment de la technologie, le co-processeur se fond dans le
processeur et devient partie intégrante du jeu d’instructions.
En plus des fonctions de calcul en flottants, les microproces-
seurs modernes intégrent des fonctions de calcul cryptolo-
gique et de calcul vectoriel. En effet, un mot de 32 bits peut
étre considéré comme un vecteur de 4 éléments de 8 bits et
un mot de 64 bits comme un vecteur de 8 mots de 8 bits, ou
4 mots de 16 bits. Les opérations de produit vectoriel, de
somme des éléments peuvent ainsi étre ajoutées et réali-
sées tres efficacement. Ce codage est utile pour certaines
applications, comme pour le traitement d'image, ou un élé-
ment de I'image, ou pixel, est souvent codé comme un
ensemble de composantes sur 8 bits. Ces opérations vecto-
rielles, ou SIMD* (Single Instruction, Multiple Data, ou une
opération est réalisée simultanément sur plusieurs données
différentes) ont été popularisées par Intel dans son exten-
sion de jeu d’instruction MMX introduit en 1997 sur le
Pentium P5 et par AltiVec pour I'architecture PowerPC. Il est
a noter que les registres MMX étaient en fait ceux de 'unité

Précision Encodage Signe Exposant Mantisse Valeur d’'un nombre Précision Chiffres significatifs
Simple précision 32 bits 1 bit 8 bits 23 bits (-1)8 x M x 2E-127) 24 bits environ 7
Double précision 64 bits 1 bit 11 bits 52 bits (-1)8 x M x 2(E-1023) 53 bits environ 16
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flottante, limitant I'utilisation des deux unités simultanément.
De nombreuses évolutions ont eu lieu dans ce domaine, par
exemple les ajouts des instructions spécifiques comme SSE
(Streaming SIMD Extensions), AVX* (Advanced Vector
Extensions), AVX2 (extension aux entiers 256 bits), AVX-512
(extension de AVX a 512 bits, et introduit par Intel en 2013)
FMA* (extension des instructions SSE — Streaming SIMD
Extensions — 128 et 256 bits dans I'architecture x86 pour
réaliser des opérations de « Fused Multiply-Add »), etc.

Nous pouvons considérer que les GPU* (Graphics
Processing Units) sont une autre sorte d’accélérateurs SIMD
(ou pseudo-SIMD) et ils seront décrits plus en détail dans la
section infra, p. 26.

L’intérét des instructions de style SIMD réside en ce qu’elles
permettent d’effectuer plus d’opérations en réduisant le pro-
bléme fondamental de I'architecture de von Neumann : les
acces mémoire. En effet, dans cette architecture, I'unité de
contréle et l'unité de calcul partagent I'acces a la mémoire ou
sont stockées les données et la séquence des instructions.
Les instructions SIMD permettent d’effectuer un nombre
d’opérations en paralléle, similaires mais avec seulement
une seule instruction a chercher en mémoire.

Pour augmenter les performances, les architectures ont non
seulement évolué pour utiliser plus de parallélisme dans les

IF ID EX MEM
IF ID EX WB
IF ID MEM WB
—_— IF EX MEM WB
ID EX MEM WB

Séquencage des instructions dans un processeur doté
d’'un pipeline a 5 étages. |l faut 9 cycles pour exécuter
5 instructions. A t= 5, tous les étages du pipeline sont
sollicités, et les 5 opérations ont lieu en méme temps.

1. IF (Instruction Fetch) charge l'instruction a exécuter
dans le pipeline.

2. ID (Instruction Decode) décode l'instruction et adresse
les registres.

3. EX (Execute) exécute l'instruction (par la ou les unités
arithmétiques et logiques).

4. MEM (Memory), dénote un transfert depuis un registre
vers la mémoire dans le cas d’une instruction du type
STORE (acces en écriture) et de la mémoire vers

un registre dans le cas d'un LOAD (acces en lecture).

5. WB (Write Back) stocke le résultat dans un registre.
La source peut étre la mémoire ou bien un registre.

(d’apres https://fr.wikipedia.org/wiki/Pipeline_(architecture_des_processeurs)

Fig. 16. lllustration du fonctionnement en pipeline.

1cul haut
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données, mais aussi celui des instructions et du traitement
des instructions : en effet, une instruction doit d’abord étre
cherchée en mémoire, décodée, puis ses opérandes prépa-
rés ; enfin, la fonction de l'instruction est effectuée et le résul-
tat mémorisé. Cela prend plusieurs cycles machine (au
moins un par phase), et comme les instructions souvent se
suivent, il est tentant de les traiter en séquence avec recou-
vrement temporel des phases des différentes instructions
provoquant un effet de tuilage (« pipeline »), comme illustré
par la figure 16.

Ce mécanisme est efficace si les instructions sont effectuées
en séquence ; toute rupture, par exemple causée par un
branchement, demande de vider le pipeline et de recom-
mencer la nouvelle séquence depuis le début. Des méca-
nismes de prédiction (de branchement, par exemple) ont été
introduits dans les microprocesseurs récents pour diminuer
ces risques.

Une autre approche pour augmenter les performances
consiste a effectuer plusieurs instructions simultanément,
par exemple une opération flottante, une opération entiere
et un acces mémoire. Ce parallélisme d’instruction est expli-
cite dans les architectures dites « VLIW » (Very Long
Instruction Word). Une optimisation supplémentaire propose
d’exécuter les instructions non pas suivant leur ordre d’ap-
parition dans le code (architecture dites « in order »), mais
suivant la disponibilité des données : un ensemble d’instruc-
tions sont décodées, et exécutées suivant leur dépendance
et la disponibilité des données (architectures dites « out of
order »). Il faut donc bien étre conscient que les outils de
compilation, et maintenant le matériel, font que les instruc-
tions ne sont pas forcément exécutées dans I'ordre dans les-
quelles elles ont été initialement écrites. Tous ces méca-

New SSE4.2 Improved Lock Additional Caching
Instructions Support Hierarchy
L1 Data Cache 8I:I2 (t:achet 2
. New SSE4.2 Svicing E
o Instructions Memory 8
5 Ordering - 2_
o & Execution Paging g
g )
§ Out of Order Instruction Erancipregiehen g
Schelllling S Instruction Fetch s
& Retirement & Microcode & L1 Cache IE
Simultaneous Better Branch
Multi-Threading Prediction
Les parties dédiées au calcul ne représentent plus
que 20 % de la surface active d’'un CPU.
(Source: Dan Connors, « OpenCL and CUDA Programming
for Multicore and GPU Architectures » ACACES 2011)
Fig. 17. Surfaces relatives des fonctions internes d’un CPU.
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nismes qui permettent d’améliorer les performances
moyennes rajoutent de la surface dans la puce (prés de
80 % comme illustré sur la figure 17) et nuisent a la prédic-
tibilité temporelle des résultats tout en permettant d’augmen-
ter en moyenne les performances.

Le temps de calcul devenant faible par rapport au temps
nécessaire pour amener les données de la mémoire vers le
processeur ou elles sont traitées, il est tentant de faire faire
aux unités de calcul autre chose pendant qu’elles attendent
les données : une des solutions est le « multithreading »,
c’est-a-dire qu’un processeur unique est virtuellement vu
comme plusieurs cceurs de calcul qui travaillent en pseudo-
parallélisme : lorsqu’une tache est en attente (par exemple,
de données), le processeur commute automatiquement sur
une autre tache qui, elle, est préte a étre exécutée. Cela per-
met de conserver une activité maximale pour le processeur.

Dans tous les développements précédemment expliqués, le
« moteur » de croissance a été I'amélioration des technolo-
gies du silicium, I'accroissement du nombre de transistors
par puce et la réduction de leur colt élémentaire, doublé par
une augmentation similaire des performances par watt
consommeé. Mais la physique n’est plus aussi bienveillante
pour les nceuds technologiques'” avancés et leurs gains en
efficacité ne sont plus vérifiés aprés les années 2000-2005 :
la fréquence maximale de processeurs ne croit plus (elle
reste aux alentours de quelques GHz), et la densité énergé-
tique se met a croitre. Un nouveau nceud technologique per-
met toujours d’avoir plus de transistors par puce, mais cela
ne signifie pas forcément un accroissement en fréquence du
processeur. La solution pour avoir plus de performances est
de multiplier le nombre de cceurs de calcul par puce : nous
entrons alors dans I'ére des multicoeurs. Ce phénomene est
trés visible sur la figure 18. Cela a de forts impacts sur les
modeles de programmation : nous n’avons plus une
machine de von Neumann avec mémoire unique, mais un
ensemble de processeurs dont il faut gérer le parallélisme.
Comme la majorité des langages de programmation repose
sur ce modele de von Neumann, qui propose un espace
mémoire unique, il faut en fait souvent réaliser un modeéle de
mémoire partagée entre les cceurs. C’est-a-dire que les
coeurs de calcul « voient » tous un méme espace mémoire,
méme si, physiquement, il peut étre distribué, avec tous les
problémes de la cohérence entre ces mémoires et la copie
des données d’une partition mémoire physique a une autre.

17. Un nceud technologique caractérise une finesse de gravure de tran-
sistor (en nm) accessible pour une technologie donnée. En 2016, le gros
de la production des fondeurs de silicium est en train de basculer du
28 nm au 16 ou 14 nm.
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Fig. 18. Evolution des caractéristiques des CPU au cours du temps.
Source from C. Moore, « Data Processing in ExaScale-Class
Computer Systems », Salishan, April 2011.

Les GPU

GPU* est 'acronyme anglo-saxon de « Graphics Processing
Units », il désigne les coprocesseurs apparus au milieu des
années 90 afin de soulager les processeurs des PC (CPU)
des taches graphiques devenues de plus en plus gour-
mandes en ressources calcul. Sous l'influence du marché
du jeu vidéo, ces architectures ont évolué & un rythme sans
précédent entre 1995 et 2007, date de I'introduction de I'ar-
chitecture CUDA* par la société Nvidia, au point ou les GPU
deviennent concurrentiels avec les architectures classiques
pour le calcul haute performance.

e La naissance de l'industrie du jeu vidéo et I'apparition

du standard OpenGL

L’industrie du jeu vidéo explose au début des années 80,
avec les premieres consoles de jeu grand public (ATARI,
Mattel/Intellivision, par exemple), soit au méme moment que
I'arrivée des ordinateurs personnels (PC). A cette époque,
d’un point de vue matériel, les jeux vidéo sont distribués sur
un support physique : cartouche (circuit imprimé dans une
coque plastique), une disquette ou une cassette a bande
magnétique. A la fin des années 80, un adolescent peut
jouer et s’initier a la programmation en langage BASIC sur
des ordinateurs de type ZX 81, Commodore 64, Amstrad
CPC 464 ou Thomson TO7. Les capacités de rendu gra-
phique sont trés limitées, les images matricielles (raster) de
faibles résolutions et d’un point de vue matériel les contré-
leurs vidéo ne sont pas encore des véritables processeurs
(avec leur propre mémoire RAM, notamment).

Au début des années 90, nous devons noter I'apparition du
standard OpenGL (Open Graphics Language). Ce standard,

lancé par la société américaine SGI (Silicon Graphics, éga-
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lement connue pour avoir congu le processeur de la console
Nintendo 64), fonde véritablement le concept de pipeline gra-
phique en décrivant 'ensemble des opérations permises
pour calculer une image matricielle (pixélisée) d’une scéne
graphique 2D ou 3D. Le standard OpenGL définit une inter-
face de programmation (API* en anglais) qui permet ainsi de
développer des programmes portables d’une plate-forme
a une autre.

Il est important de rappeler que le standard OpenGL ne four-
nit pas de recommandations sur la réalisation; en revanche,
le standard peut étre implanté au niveau logiciel sous forme
de bibliotheque (Mesa, par exemple) comme au niveau
matériel dans les GPU sous forme trés optimisée; on parle
alors d’accélération graphique matérielle (au milieu des
années 90).

e ['évolution des standards graphiques

et l'introduction d’architectures de GPU programmables
L’année 1995 est caractéristique de bien des évolutions des
ressources de calcul dédiées aux taches graphiques : c’est
véritablement le début du cinéma d’animation. Ce qui
deviendra le studio Pixar produit le film Toy Story entiére-
ment réalisé en images de synthése en utilisant une ferme
de calcul constituée de 117 stations SUN Sparc, nécessitant
plus de 800 000 heures de calcul pour le rendu graphique.
La méme année, la société Microsoft publie le systeme d’ex-
ploitation Windows 95, ainsi qu’un standard graphique
concurrent d’'OpenGL, nommé DirectX pour I'implantation
des primitives graphiques des jeux vidéo ; a cela s’ajoute
I'apparition de nouveaux standards matériels pour les bus
de communication entre CPU et GPU, offrant une bien meil-
leure bande passante mémoire (AGP, par exemple).

Rappelons enfin que d’un point de vue matériel, I'architec-
ture des GPU est congue pour optimiser le traitement de
taches graphiques, dont la spécificité est de répéter les opé-
rations pour un grand nombre de pixels; on utilise parfois le
terme anglo-saxon de « stream processor » pour renforcer le
lien fort avec I'implantation du « pipeline graphique » dans
lequel les données s’écoulent comme dans une canalisation
dans un seul sens (des données brutes vers le tableau matri-
ciel de pixels).

Alafin des années 90, les GPU prennent en charge une par-
tie de plus en plus grande des fonctionnalités du pipeline
graphique ; cependant, les différentes normes (OpenGL/
DirectX) ayant évolué, les algorithmes de rendu graphique
sont devenus de plus en complexes et leur mise en ceuvre
devient difficile a porter d’'une architecture a une autre, voire
d’une famille a une autre pour un méme vendeur. Ainsi, au
début des années 2000, apparaissent les premiers GPU pro-
grammables. L’avantage majeur de la programmabilité des
GPU est évidemment le gain en souplesse d’'implantation
des nouveaux algorithmes complexes, et cela en logiciel plu-
t6t que matériel. En revanche, cette premiére génération de

Les du

érique et le I haute performance

GPU doit étre programmeée a 'aide de langages de type
assembleur, trés proches du matériel, dont la portabilité est
encore tres limitée.

e Larchitecture CUDA : des GPU pour le calcul scientifique
La programmabilité des GPU a évolué a un rythme effréné
au début des années 2000 : les constructeurs ont rapide-
ment proposé de nouveaux outils de conception de pro-
gramme reposant sur des langages dérivés du langage C,
ayant un niveau d’abstraction plus élevé que 'assembleur, et
donc facilitant 'adoption de ces outils. Nous pouvons citer
deux langages permettant d’écrire des programmes sha-
ders'® (exécutés par le GPU): Cg (C for graphics porté par la
société Nvidia) et HLSL (High Level Shading Language porté
par Microsoft et son standard DirectX). Notons que dans
cette premiere moitié des années 2000, les GPU ne sont
capables de faire des calculs que sur des entiers ou des
nombres flottants 16 bits.

Rappelons encore que par conception les GPU sont consti-
tués d’une collection d’unités matérielles de calcul, appelés
« shaders processors » de deux types : les vertex processors
(architecture MIMD*) et les « fragment processors » (archi-
tecture SIMD*) fonctionnant en parallele. Au milieu des
années 2000, on réalise rapidement que ces architectures
peuvent offrir une puissance de calcul plus importante que
les CPU et ainsi ouvrir une nouvelle voie au calcul haute per-
formance.

Annoncée a la fin de 'année 2006, I’architecture CUDA
(Compute Unified Device Architecture), développée par la
société Nvidia, marque une véritable rupture technologique
(matérielle et logicielle), et le véritable début de I'utilisation
des GPU pour le calcul scientifique. En effet, sur le plan
matériel plusieurs contraintes sont levées dont la plus impor-
tante est sans doute la possibilité d’utiliser la mémoire gra-
phique externe en lecture/écriture a tout moment dans I'exé-
cution d’'une application. Il n’y a plus qu’un seul type de
processeur shader dont I'architecture SIMD est profondé-
ment revue pour faire du calcul en flottant 32 bits ; d’un point
de vue conceptuel apparait le modéle d’exécution massive-
ment multithread que nous allons présenter. Associé a cette
évolution matérielle majeure, Nvidia propose un langage de
programmation baptisé€ CUDA/C, englobant un trés large
sous-ensemble des langages C et C++ et enrichi de
quelques mots clés pour décrire le parallélisme multithread
a la base de ce modele.

18. Un « shader » est un fragment de programme qui réalise les ombres
des primitives graphiques dans une scéne 3D.
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e [ a description simplifiée de I'architecture matérielle CUDA
et son modéle de programmation associée

La figure 19 représente un schéma simplifié de I'architecture
matérielle CUDA.

Ce qui signe ou caractérise fondamentalement I'architecture
matérielle d’'un processeur, c’est I'association entre une
microarchitecture (par exemple x86 pour les CPU les plus
courants) et une facon d’accéder a la mémoire RAM*
externe. On utilise régulierement aujourd’hui le qualificatif
anglo-saxon « latency optimized » (optimisé en latence) pour
désigner au sens large les architectures de CPU. En effet,
leur conception matérielle (reposant sur les concepts déja
évoqués de pipeline d’instruction / pipeline de données) est
dirigée par le besoin d’acheminer les données a traiter
depuis la mémoire RAM externe de la carte mére vers les
coeurs de processeur en un temps le plus court possible
(typiquement quelques cycles d’horloge). La solution tech-
nique affinée ces trente derniéres années par les différents
constructeurs de processeur (Intel, AMD, IBM...) repose sur
I'utilisation de mémoire cache. Plus précisément, une grande
partie des transistors constituant le CPU est réservée pour
implanter cette zone mémoire, tres rapide d’acces, permet-
tant de remplir les pipelines d’instructions et de données a
une vitesse proche de la vitesse d’horloge, en vue d’attein-
dre la performance créte de I'architecture. Associées a I'uti-
lisation des mémoires cache, les microarchitectures de coeur
de processeur ont grandement évolué et sont devenues trés
complexes (parallélisme d’instructions, prédiction de
branches, etc.). Ces optimisations de microarchitectures
trouvent aujourd’hui leur limite ; les gains de performance
obtenus ne sont plus a la hauteur des efforts de conception
mis en ceuvre. En corollaire, nous pouvons dire qu’'un CPU

Fig. 19. Schéma bloc de I'architecture GPU CUDA de Nvidia
(génération Fermi, 2010). Sur cet exemple, le GPU est constitué
de 16 Streaming multi-processors contenant chacun 32 cceurs.
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multicoeur fonctionne nominalement lorsque le nombre de
taches (processus ou thread”) est égal au nombre de cceurs
physiques.

Avec I'architecture CUDA, on fait tomber la contrainte de
minimisation des temps d’accées a la mémoire, de fagon a
récupérer une grande partie des transistors de la puce pour
implanter des coeurs de calcul. Comment alors peut-on obte-
nir une architecture performante lorsque l'acces a la
mémoire externe est lent (jusqu’a plusieurs centaines de
cycles d’horloge) puisque les caches mémoires ont fondu ?
Le modele d’exécution des GPU repose sur le fait que le pro-
gramme logiciel doit étre constitué d’'un nombre de threads
(fils d’exécution) beaucoup plus grand que le nombre de
coeurs de calcul physique, et ainsi on maintient un taux élevé
d’occupation des unités de calcul. Les GPU sont ainsi qua-
lifiés d’architecture « throughput optimized » (par opposition
a « latency optimized ») ; on cherche ainsi a maximiser la
concurrence pour faire en sorte que les coeurs de calcul
soient occupés pendant que les données sont transférées
de/vers la mémoire externe. Nous trouvons la I’'origine de
I'appellation d’architecture massivement multithread associée
aux GPU modernes.

Notons encore que ce que I'on appelle « cceur de calcul »
pour un GPU n’a pas la méme signification que pour un
CPU : en effet, 1a ou les cceurs d’un CPU peuvent travailler
de maniére complétement indépendante les uns des autres,
les coeurs d’'un GPU sont groupés, comme le montre la
figure 20, sous forme de blocs matériels dénommés parfois
« Streaming Multi-processors » (SM). Tous les coeurs d’un
bloc SM exécutent matériellement la méme instruction en
parallele et en méme temps. Précisons encore que les
coeurs de calcul d’'un GPU ont une architecture simplifiée
afin d’en avoir un grand nombre par puce (plus de 2500
coeurs par puce pour les derniéres générations) et aussi
pour faciliter la gestion au niveau matériel du séquencement
d’un grand nombre de threads GPU.

Lors de l'introduction de I'architecture CUDA en 2007, les
GPU sont encore des coprocesseurs a qui le CPU délégue
une tache de calcul, que I'utilisateur doit écrire en langage
CUDA/C et appelé « noyau CUDA » afin d’exprimer explici-
tement le parallélisme de 'application. Pour simplifier, disons
que le langage CUDA permet de transformer (ou déplier)
une boucle de calcul en distribuant les éléments de calcul
sous forme de threads qui seront exécutés de maniére
concurrente et paralléle sur les unités de calcul du GPU.

L’apprentissage du langage de programmation CUDA repré-
sente un investissement, un effort véritablement non négli-
geable. Les implémentations logicielles des algorithmes des
codes de simulation doivent étre sinon réécrites, du moins
dans une large partie reformulées pour exprimer explicite-
ment le parallélisme de threads SIMT (Single Instruction
Multi Thread).
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Notons que d’autres constructeurs, principalement AMD qui
est le seul concurrent direct de Nvidia sur le marché des
GPU hautes performances, ont développé une solution GPU
visant des applications en calcul scientifique haute perfor-
mance. Cependant, nous pouvons dire que huit ans apres
I’introduction de CUDA, seule cette derniére architecture
bénéficie d’'une base d'utilisateurs, de bibliotheques de cal-
cul et surtout de documents pédagogiques d’une qualité suf-
fisante pour maintenir viable la solution du calcul haute per-
formance sur GPU.

Pour terminer sur cette breve présentation des GPU pour le
calcul scientifique, mentionnons le fait que la performance
des architectures de calcul est actuellement mesurée a I'aide
de plusieurs métriques effectives : le nombre de calcul flot-
tants (FLOP*) par secondes, ou par unité de puissance élec-
trique (W), cette derniere relevant un caractere de plus en
plus fondamental dans la perspective de trouver des solu-
tions techniques performantes en termes de puissance cal-
cul, tout en maintenant raisonnables les co(ts de fonctionne-
ment. En effet, aujourd’hui les GPU offrent une efficacité
énergétique en FLOP/W plusieurs fois supérieure a celle de
CPU multicoeurs.

e Des GPU dans les supercalculateurs

En France, en 2010, le calculateur TITANE du CCRT a été
le premier a intégrer une partition de taille significative utili-
sant la premiére génération de I'architecture NVIDIA/TESLA
$1070. A cette époque, le calcul distribué sur plusieurs GPU
était encore trés marginal. Les calculateurs TERA 100 du
CEA, et TGCC/CURIE possedent chacun une tranche GPU
de 3¢ génération (de I'ordre de 300 GPU de type Kepler) sur
lesquelles a été déployée une solution logicielle de déport
d’affichage graphique (I'outil VisuPortal de la société OVH
disponible au TGCC), ce qui fournit un outil a la fois de calcul
et de visualisation scientifique distante de tres haute perfor-
mance.

Depuis I'introduction de I’architecture CUDA, le constructeur
Nvidia propose et enrichit I’écosystéme logiciel en biblio-
théques de calcul optimisées pour ses GPU : cuFFT (trans-
formées de Fourier rapides), cuBLAS (primitive d’algébre
linéaire pleine), cuSparse (primitives d’algébre linéaire
creuse), etc. A cela s’ajoute un nombre grandissant d’outils
annexes qui permet de traiter I'aspect calcul distribué (en uti-
lisant le modele MPI par passage de message). Citons par
exemple I'environnement d’exécution StarPU (principale-
ment développé a I'INRIA) qui permet de reformuler sous
une forme asynchrone des algorithmes complexes comme
ceux que I'on trouve en algébre linéaire distribuée, et surtout
en fournissant une couche d’abstraction permettant d’utiliser
toutes les ressources de calcul disponibles (CPU et/ou GPU)
a la fois.

Les du érique et le I haute performance

Plusieurs groupes de recherche du CEA ont acquis une
réputation internationale pour I'adoption réussie des techno-
logies GPU dans leur code de calcul ; citons notamment
I’équipe de Thierry DeutscH (CEA/DRF/INAC) pour le code
BigDFT de simulation de structures électroniques.

La Maison de la simulation a été reconnue comme « CUDA
Research and Training Center » par NVIDIA en 2012 et orga-
nise depuis lors des formations sur la programmation des
GPU dans le cadre européen du PATC (PRACE Advanced
Training Center). Elle porte également le développement du
code RamsesGPU, pour la simulation d’écoulement fluide
en astrophysique sur grille réguliére.

La hiérarchie mémoire

La limitation d’acceés a la mémoire est souvent appelée le
« goulot de von Neumann », et diverses solutions ont été
développées pour y remédier. L'importance de ce probléme
s’est accrue car les unités de calculs sont devenues de plus
en plus rapides et nombreuses, sans que les temps d’acces
de la mémoire se réduisent dans la méme proportion. En fait,
la majorité des architectures actuelles suivent plutét le
modele d’architecture dit « de Harvard modifié » : le proces-
seur accéde simultanément a deux (ou plus) interfaces avec
la mémoire, par exemple une interface pour récupérer les
instructions et une autre pour les échanges de données avec
la mémoire centrale (et, par exemple, encore une autre pour
les entrées-sorties). Ces interfaces sont connectées a de
petites mémoires, appelés « caches* » (d’instruction, de
donnée) qui obéissent cependant a un modéle mémoire
commun. Ces mémoires doivent étre tres rapides car elles
servent de tampon avec la mémoire centrale de plus grande
taille mais plus lente. Les mémoires rapides ont le désavan-
tage d’étre grosses en taille physique (et donc colteuses)
car elles utilisent plus de transistors par unité de mémorisa-
tion que la mémoire centrale et consomment plus d’énergie.
Ces mémoires caches jouent sur la localisation des données
(et des instructions) : si une donnée est utilisée, il y a de
grandes chances que des données a des adresses voisines
le soient aussi. Donc ces mémoires chargent automatique-
ment non pas une donnée unique, mais un bloc de données
contigles a la donnée demandée. Ce processus de charge-
ment s’effectue en paralléle avec le fonctionnement du pro-
cesseur. Le processeur de son c6té utilise les données voi-
sines en les lisant dans ce cache, qui a un temps d’acces
plus rapide que la grande mémoire centrale. Si la donnée
demandée par le processeur n’est pas dans ce cache, alors
il doit attendre que la donnée désirée (et son environnement)
soient rapatriés dans le cache. Nous voyons donc que ce
mécanisme est efficace s'il y a une forte localité dans les
données, ce qui a des implications dans les algorithmes et
la programmation. Une architecture moderne peut avoir
jusqu’a trois niveaux de caches de plus en plus gros au fur
et a mesure que l'on « s’éloigne » du processeur. Pour dimi-
nuer les colts de communication, ces caches sont sur la
méme puce que le processeur.
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Fig. 20. Une cellule de mémoire statique (SRAM : Static Random
Access Memory) stockant un bit. Il faut noter la complexité du circuit
expliquant pourquoi ce type de mémoire est toujours de faible
capacité.

Les mémoires rapides statiques (mémoires SRAM*, voir la
figure 20, quelques nanosecondes par opération) deman-
dent environ six transistors. Ces mémoires conservent les
données écrites tant qu’elles sont alimentées. Leur consom-
mation doit étre la plus faible possible en dehors des phases
de lecture ou d’écriture. Elles sont utilisées dans les registres
internes des processeurs, et dans les mémoires cache a
cause de leur rapidité.

Les mémoires dynamiques (fig. 21) sont plus denses que les
mémoires statiques (un transistor en moyenne par point
mémoire), mais perdent leur contenu au bout de quelque
temps : en effet, la mémorisation se fait a partir d’'une charge
électrique stockée dans un condensateur. A cause des cou-
rants de fuite, ce condensateur se décharge progressive-
ment et I'information se perd petit & petit. Pour éviter cela, il
faut les rafraichir (c’est-a-dire lire et réécrire le contenu) de
facon réguliére, typiquement toutes les 64 ms. La bande
passante des mémoires a fortement augmenté au cours du
temps : les DDR SDRAM (Double Data Rate Synchronous
Dynamic RAM) utilisent la fréquence d’horloge du systéme
de communication, mais doublent leur bande passante de
communication en transférant des données sur les deux

Tableau 2.
Ressources matérielles utilisées

par le sous-systéme mémoire

DDR3 DDR4 HMC
Pin Counts
(Power and ground 715 592 70
not included)
Board Area 8,250 mm? 6,600 mm? 378 mm?
Power 64 pJ/bit 51 pJ/bit 16 pJ/bit
Bandwidth 18 MB/pin 29 MB/pin 857 MB/pin

(Source : Micron)
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Fig. 21. Une cellule de mémoire dynamique (DRAM : Dynamic
Random Access Memory) stockant un bit. L'aspect dynamique est
dd au condensateur qu’il faut rafraichir régulierement. La simplicité
de ce circuit permet d’envisager de trés grandes capacités

de stockage.

fronts (montée et descente) de I'horloge du systéme. Les
DDR* lisent ou écrivent 64 bits (8 octets) a la fois. Une
mémoire DDR transmet donc 16 octets a chaque cycle
d’horloge, et ainsi une mémoire DDR fonctionnant a
300 MHz posséde une bande passante par canal de
4,8 Go/s. Les mémoires DDR ont été suivies par les DDR2,
DDRS3, DDR4 qui chacune double la bande passante par
rapport a la génération précédente. Les mémoires DDR4
fonctionnent & une tension de 1,2 V avec une fréquence 800
et 1600 MHz pour une capacité allant jusqu’a 512 Go en
module (DIMMs). D’autres types de mémoires, utilisant un
empilement 3D et un protocole série commencent a s'impo-
ser dans des solutions haut de gamme, comme les
mémoires HMC (Hybrid Memory Cube) ou HBM (High
Bandwidth Memory). La bande passante typique brute d’'une
mémoire HMC avec 16 canaux de liens a 10 Gbit/s est de
40 Gof/s (20 Go/s en transmission et 20 Go/s en réception).
Le tableau 2 donne un apercu des ressources matérielles
nécessaires pour offrir une bande passante de 60 Gb/s .

D’autres types de mémoires sont annoncés, alliant des
caractéristiques de non-volatilité (I'information reste
lorsqu’on coupe I'alimentation) avec des vitesses compati-
bles avec les mémoires dynamiques. Par exemple, Micron et
Intel ont développé les mémoires 3D Xpoint, qui présentent
des latences comparables aux mémoires DRAM, tout en
étant plus denses et non volatiles. Ce type de mémoire pour-
rait remplacer les mémoires flash, qui servent actuellement
essentiellement dans les SSD* (Solid-State Disks), les
disques a mémoire semi-conducteur.

Les unités de stockage permanent

Pour la mémorisation a long terme des données, on utilise
soit des méthodes de mémorisation magnétique (disques
durs, bandes magnétiques) ou de la mémoire flash*. Ces
dispositifs ont 'avantage de ne pas perdre leurs informations
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Tableau 3.

Quelques exemples de configuration RAID utilisables. Le RAID 5 est le plus utilisés dans les grands centres de calcul

Niveau Nombre

de RAID de disques Fonction

0 N=2 Augmente le débit par entrelacement des données sur les disques.

1 N=2 Disques en miroir : les données sont écrites sur les N disques en méme temps
permettant de sécuriser les données en cas de perte de I'un des disques.

) N=2 Utilise I'entrelacement du RAID 1 en répartissant une information

N vaut classiquement 10

de parité sur les N disques offrant de ce fait sécurité et performance.

lorsque I'alimentation est coupée, mais offrent des temps
d’acces tres longs (de I'ordre de la ms pour le stockage
magnétique, la vitesse effective étant surtout une fonction
du type d'interface utilisée) par rapport aux mémoires méme
dynamiques. Ces divers supports sont qualifiés de mémoire
de masse car ils offrent des capacités de stockage souvent
trés supérieures aux tailles des mémoires vives. Un centre
de calcul récent offrira des capacités de stockage supé-
rieures de 1 a 100 Po voire de I'exaoctet.

Les supports les plus anciens sont les bandes magnétiques
et les disques durs « rotatifs'® ».

» Les derniéres technologies de bandes permettent de
stocker de I'ordre de 16 To. Ce sont maintenant des robots
qui manipulent automatiquement les bandes (qui se pré-
sentent sous forme de cartouches) ;

« les disques durs de derniere génération permettent de
conserver environ 14 To. Une nouvelle offre s'implante dou-
cement dans les centres de calculs : I'utilisation des SSD
qui offrent des performances énergétiques et d’entrées-sor-
ties supérieures aux disques durs classiques pour un prix
plus élevé et avec des capacités de stockage moindres.
A terme, les disques durs haut de gamme devraient dispa-
raitre au profit des SSD* dont les capacités et les perfor-
mances croissent d’année en année.

Les solutions de stockage permanent sont relativement fra-
giles, notamment a cause des éléments mécaniques que
contiennent ces dispositifs. Des solutions de fiabilisations
(voir ’'encadré sur la tolérance aux pannes, infra, p. 35) et/ou
d’amélioration des performances sont mises en ceuvre en
utilisant la multiplication d’unités de stockage. On parle de
RAID* pour les disques ou de RAIT pour les bandes. Le
tableau 3 donne un apercgu des diverses configurations RAID
possibles.

19. Un disque « rotatif » est un disque composé d’un ou plusieurs pla-
teaux sur lesquels sont déposés un substrat magnétique qui conservera
I'information. Ces plateaux tournent a des vitesses allant de 5 400 tr/mn
a 10 000 tr/mn, d’ou leur nom. La mécanique nécessaire a la rotation du
disque est un point de faiblesse reconnu de ce systéme de stockage.
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Notons que l'accroissement des volumes des disques
impacte fortement les temps de reconstructions des solu-
tions RAID du tableau précédant, en cas de perte d’un ou
plusieurs disques. Des généralisations des architectures
RAID se développent pour contourner ce probléme. Il s’agit
notamment de « 'erasure coding »* qui a n disques associe
p disques de parités permettant la perte de p disques sur
I’ensemble n+p. Une solution n=8, p=2 est d’ores et déja en
production sur la machine Tera 100 du CEA/DAM.

Les diverses solutions de stockage existantes permettent
d’offrir aux utilisateurs plusieurs espaces d’écriture des don-
nées répondant a des besoins différents. Classiquement ces
niveaux s’enchainent sous forme hiérarchique :

e Le stockage rapide : C’est souvent I'espace de travail pri-
vilégié pour manipuler efficacement des données tempo-
raires (premier niveau) dites « vivantes ». La vitesse est le
facteur primordial. Ce sera le domaine privilégié des SSD.
Pour conserver des données entre deux calculs, il faudra
utiliser le niveau suivant ;

* Le stockage capacitif : dans ce niveau de stockage, le
volume est souvent privilégié par rapport a la performance.
La, les utilisateurs pourront stocker des volumes importants
qui resteront quand méme accessibles dans des temps rai-
sonnables. C’est un stockage de proximité qui restera le
domaine des disques durs. Néanmoins, cet espace n’étant
pas infini, il est nécessaire de mettre en place des solutions
de gestion de débordement vers le dernier niveau comme
cela sera développé dans la section relative au cycle de vie
de la donnée (infra, p. 51) ;

e Le stockage a long terme : a ce dernier niveau (le plus
souvent mis en ceuvre par des bandes) sont archivés les
résultats dont l'utilisateur n’a pas besoin immédiatement
(dites « archives froides ») et pour lesquels il accepte un
temps de récupération plus important. Les données peuvent

20. En théorie de I'information, un code d’effacement (erasure code) est
un code de correction d’erreur (forward error correction ou FEC) qui trans-
forme un message de k symboles en un message plus long a n symboles,
de telle maniére qu’en cas de corruption le message original puisse étre
récupéré a partir d'un sous-ensemble du message regu.
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étre dormantes pendant des mois,
voire des années sur les bandes.

Les disques sont le plus souvent
séparés des supercalculateurs. On
parle alors d’un serveur de stockage
réseau (« NAS » en anglais) qui est lié
au calculateur par un/son réseau d’in-
terconnexion rapide. Dans une telle
situation, les débits d’entrées-sorties
utilisables sont trés supérieurs a ce
gu’une unité disque classique peut
offrir car reposant sur le parallélisme
des liens de communication.

Les nceuds de calcul

La brique de base composant un
supercalculateur est appelée un nceud
de calcul. Ce nceud rassemble les élé-

H___?‘_
| | Carte mére
] quadri-socket

AR

CcPU1 CcPU3 @

ments décrits plus haut au sein d’'une

tour de type station de travail ou lame (« blade » en anglais)
pour une intégration plus compacte pour les machines de
trés grande taille (fig. 22). Les divers composants (proces-
seurs, mémoire...) sont assemblés sur une carte mére qui
sert a la fois au support des composants et a la transmission
des signaux électriques entre les composants (un PCB*). La
qualité de conception d’'une carte mere impacte les perfor-
mances de la machine (durée de vie, vitesse de calcul?!,
capacité de suivi de fonctionnement [« monitoring »]...). La
carte mere peut héberger un ou plusieurs processeurs.
L’'usage est de compter en « socket »22. Une carte mére pour
le HPC est souvent de type bi-socket (deux processeurs) ou
quadri-socket comme illustré sur la figure 23. Sur un noeud

21. Sur une lame de Tera1000, I'équipe systeme du CEA a mesuré que
la carte mere congue par BULL était 13 % plus rapide qu’une carte équi-
valente du commerce, démontrant I'importance de ce savoir-faire de
conception de circuit.

22. Un socket est un support matériel permettant d’enficher un proces-
seur sur une carte mére.

Fig. 22. Une lame de calcul de Tera1000. La dénomination « lame »
est due a la forme en lame de hachoir de I'ensemble des éléments
de structuration du nceud.
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Fig. 23. Schéma de principe d’une carte mére quadri-socket.

Les liens rouges sont des connexions ultra rapides entre les
processeurs, les liens noirs les connexions des processeurs a leurs
mémoires (de type DDR4). Les liens verts et violets représentent
les liens de la machine vers le monde extérieur : en violet vers

un autre nceud de calcul, en vert vers les unités de stockage.

s’exécute une instance du systéme d’exploitation (Linux
dans le monde HPC).

Le cas des quadri-sockets (et dans une moindre mesure des
bi-sockets) est intéressant car il fait apparaitre la notion de
nceud NUMA* ayant un impact certain sur la performance
des codes. Cette architecture de nceud fait apparaitre des
temps d’acceés non uniformes a la mémoire. En utilisant les
éléments de la figure 23 on voit que le CPUO accedera plus
rapidement aux données symbolisées par le dossier jaune
qu’a celles du dossier vert. En effet, le CPUO devra propager
sa requéte mémoire au travers du CPUS, introduisant de ce
fait une latence supplémentaire (facteur 2, en moyenne)
pour accéder a l'information. Les codes sensibles a la
latence mémoire seront fortement pénalisés s’ils ne font pas
attention a la localisation physique de leurs données
allouées en mémoire.

La communication avec I'extérieur du couple processeur-
meémoire est aussi importante pour I’échange des données.
La communication entre le processeur et la mémoire est
assurée par un ensemble appelé « pont nord » (northbridge),
alors que la communication avec les périphériques est faite
par le pont sud (southbridge, lui-méme relié au northbridge).
Les cartes d’interface (réseau, disques) étaient connectées
par un bus d’interface PCI (Peripheral Component
Interconnect) qui a évolué en PCI* Express (qui est souvent
relié au nothbridge du systéme). Le PCI Express utilise une
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interface a base de lignes bidirectionnelles pouvant atteindre
un débit directionnel a 500 Mo/s (génération 2.0) ou 1 Go/s
(génération 3.0) avec une fréquence de 8 GHz.

Dans un superordinateur, les interconnexions peuvent aussi
étre faites en optique, principalement entre les cartes de cal-
culs et atteindre des débits de plusieurs Gb/s. Les lames
peuvent aussi étre connectées par des interfaces Ethernet,
qui peuvent atteindre aussi des vitesses de plusieurs Gb/s.
Des liens de communication rapides comme I’'Infiniband, qui
utilisent de la commutation de circuit, sont aussi utilisés pour
les interconnexions des super-ordinateurs. Les cartes inter-
face réseau (« NIC* » en anglais) sont des composants de
plus en plus importants dans les nouvelles générations de
supercalculateurs, car ils sont un élément différenciant entre
constructeurs (débit réel, latence constatée, types d’opéra-
tion de communication supportés par le matériel...) voire
stratégique d’indépendance nationale face a une source
externe non maitrisée. La tendance de fond est de voir ces
interfaces réseau se fondre dans les processeurs : on par-
lera alors de « System-On-Chip » (SOC?®).

La majorité des nceuds d’'une machine sont congus pour le
calcul. Néanmoins, il est souvent intéressant d’avoir des
configurations de nceuds qui soient adaptées a d’autres
fonctions particuliéres. Par exemple, des nceuds peuvent
étre spécialisés pour la visualisation des résultats. Dans ce
cas, on ajoutera une ou plusieurs cartes graphiques pour
accélérer les opérations de rendu et on augmentera signifi-
cativement la taille mémoire pour permettre de traiter les
données intermédiaires nécessaires aux bibliothéques gra-
phiques. D’autres nceuds seront spécialisés pour les ses-
sions interactives ou pour toute autre tache spécifique. Dans
le cas de (trés) grands systémes, on s’attachera a minimiser
la variété des types de nceuds pour faciliter 'administration
de la machine.

Les systémes de calcul

Si I'on n’utilise qu’un seul nceud de calcul, il est aisé de voir
que la puissance de cette (petite) machine n’est pas a la
hauteur des attentes des utilisateurs (un bi-socket Haswell
fera dans les 600 GFlops). Pour accéder a de plus grandes
puissances de calcul, la solution retenue depuis prés de
deux décennies est de réaliser des grappes denses (« clus-
ters » en anglais) de machines (fig. 24) reliées entre elles
par des réseaux performants (dans le cas du HPC de
I’Infiniband par exemple). Pour une utilisation de type Grille
(voir encadré La grille de calcul, p. 37), Nuage (« Cloud »)
ou analyse de grosse masse de données (big data) des
réseaux moins performants (Gigabit Ethernet) suffisent en
général. Pour gagner de la place, les supercalculateurs ne
sont pas un empilement de stations de travail (on parle, dans

23. SOC : systeme completement intégré sur la puce.
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Un cluster de calcul

il
il
Il
il

000 000 000 000

[ RESEAU D’INTER'EXION }

Photographie d’une baie d’un supercalculateur.
On y discerne clairement les différentes lames (ici, au nombre de 18).

Fig. 24. Un cluster de calcul est une agrégation de machines
(nceuds) reliées entre elles par un réseau rapide.

La performance de la machine ainsi créée est fonction du nombre
de noeuds agrégés, de la performance unitaire de chacun,

mais aussi des performances et de la topologie du réseau
d’interconnexion.

ce cas, de « ferme de calcul ») mais plutét un ensemble de
baies (« racks » en anglais) contenant plusieurs dizaines de
noeuds de calcul. La densité de la machine introduit de nom-
breuses complexités qu’il faut prendre en compte des la
phase de conception : emplacement et nature des alimenta-
tions, type de refroidissement, nombre de périphériques pos-
sibles, moyens de surveillance du matériel, nature des
connexions entre les nceuds d’'une baie, position des
switchs*, etc.

La figure 25 illustre deux topologies possibles pour le
réseau. Chaque trait reliant une bulle numérotée est un
cable physique qui peut étre soit en cuivre (pas cher, mais
utilisable seulement sur de courtes distances [1,5 m maxi-
mum a 100 Gbit/s]) soit étre une fibre optique (chere, mais
ouvrant 'accés a de longues distances). Il est possible de
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Réseau totalement connecté
(Fully connected)

4-( Optique ==p

° <= Cuivre =p

Exemple de topologie réseau
Arbre gras (Fat Tree)

débits constatés entre flots éloignés
(passage par les switchs de niveau 3).
Le gestionnaire d’allocation des res-
sources pour un calcul prendra sou-
vent en compte cette contrainte pour
faire en sorte qu’une simulation de
taille moyenne soit affectée a des flots
proches.

Les grands clusters de calcul produi-
sent des masses de données : le sys-
téme de calcul s’accompagne donc
d’un systéme de stockage dont le
dimensionnement est une étape cru-
ciale dans la conception d’une archi-

Fig. 25. Différentes topologies réseau. Les bulles bleues sont des nceuds de calcul.

Les bulles rouges et vertes sont des commutateurs réseau (« switch* ») permettant de relier
les différents nceuds entre eux. Le cercle orange indique ou peut se faire un élagage

pour économiser sur le nombre de cables, au détriment de la performance.

réduire les colts en modifiant la topologie pour réduire le
nombre de cables : au lieu d’'un « arbre gras » complet tel
que dessiné, on peut I'élaguer (« pruned fat tree ») en divi-
sant par N le nombre de cables présents dans le cercle
rouge en pointillé. Pour la machine Tera 100 du CEA/DAM,
N vaut 6. Cette réduction du nombre de liens impacte les

tecture de calcul. Le systeme de
stockage est relié au cluster de calcul
par un réseau rapide afin d’évacuer
les données le plus rapidement possi-
ble (fig. 26). A linstar de ce qu’il se
passe a l'intérieur d’'un nceud, une hié-
rarchie de moyens de stockage est mise en ceuvre, telle que
décrite supra, p. 29).

Un supercalculateur mettra en ceuvre plusieurs milliers de
nceuds, introduisant des besoins et contraintes spécifiques
a cette taille de machine. Outre la nécessaire présence d’ad-
ministrateurs systeme experts, il faut
disposer d’outils spécifiques de ges-

Nceud

Cluster d'alcul

Réseau rapide interne au centre de calcul
(backbone)

S

tion des ressources qui devront étre
allouées aux travaux, et d’autres des-
tinés a 'administration de la machine
(déploiement du systéme d’exploita-
tion, surveillance et réparation des
nceuds a probleme, systéeme de
fichiers paralléles ultra performants
pour évacuer le plus rapidement pos-
sible les données produites...). Ces
outils peuvent exister commerciale-

©ooo

Cluster
Espace disque géré de stockage
par un systeme

de fichiers paralléle

Systéme d’archivage long terme (bandes)

&

ment, mais les versions open source
sont souvent préférables pour une
maitrise compléte des fonctionnalités
et une adaptation optimale a I'applica-
tion envisagée.

Ces supercalculateurs sont rarement
disponibles sur catalogue. Dans le cas
de besoins extrémes, tels que la mise
en service d’une machine exaflopique
a I'horizon 2023, il est nécessaire de
concevoir les nouvelles machines en
collaboration étroite avec les fournis-
seurs et intégrateurs de solutions
informatiques. Cette démarche a été

=N ..

Utilisateurs

Fig. 26. Vision d’un centre de calcul centrée sur les données.
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retenue pour la conception de Tera
1000.
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Jaugmentation du nombre de composants dans les
machines de calcul ne va pas sans inconvénient. Chaque
composant est susceptible de tomber en panne et si la fiabilité
des transistors actuels est sans commune mesure avec celle
des lampes utilisées dans les premiers calculateurs des
années 50, leur accumulation rend la probabilité d’'une panne
sur I'un des composants de I'ensemble d’'une machine non
négligeable. Plusieurs types de pannes peuvent avoir lieu et
nous pouvons distinguer deux classes : les pannes franches
(ou crash) qui interrompent le traitement de données et les
autres, dites pannes « byzantines » qui peuvent produire des
résultats faux sans interrompre le calcul. Un exemple de crash
peut étre di a un processeur qui surchauffe et qui éteint le
nceud par sécurité, alors qu’une faute byzantine pourrait étre
due a un rayon cosmique qui frappe la RAM* et y change la
valeur d’un bit. On estime aujourd’hui que sur les grands cal-
culateurs, le temps moyen entre deux fautes est de 'ordre de
quelques heures a quelques jours. Dans ces conditions, il
serait impossible d’exécuter entierement un calcul dont la
durée peut atteindre plusieurs semaines sans stratégie pour
tolérer ces pannes et éviter qu’elles ménent a une erreur. Ces
solutions peuvent étre soit matérielles, soit logicielles.

Une premiére catégorie de solutions concerne le stockage et
s’appuie sur des stratégies de réplications. Chaque donnée
est stockée plusieurs fois pour que la perte d’un réplicat puisse
étre compensée. Une application naive de cette stratégie
nécessite de doubler I'espace de stockage pour détecter une
corruption de données (transformer une erreur byzantine en
erreur franche), lorsque deux réplicats ne correspondent pas,
et de le tripler pour pouvoir corriger la corruption via un pro-
cessus de vote entre trois réplicats. Des codes de détection et
correction d’erreur plus avancés comme, par exemple, les
codes de redondances cycliques (CRC) réduisent le surcolt
de stockage par rapport a cette stratégie naive. lls consistent
a ajouter m éléments de contrble a chaque bloc de n éléments
de données et permettent de détecter un nombre d’erreurs
pouvant aller jusqu’a m éléments parmi les m+n et a en corri-
ger un nombre plus faible variable suivant I’algorithme choisi.
Cette stratégie est utilisée pour le stockage sur disque via la
technologie RAID* (Redundant Array of Inexpensive Disks) et
pour le stockage en mémoire via la technologie ECC (Error-
Correcting Code). Par exemple, les mémoires ECC stockent
typiquement 8 bits de données sur 10 bits physiques et per-
mettent de corriger automatiquement les corruptions d’un bit et
de détecter les corruptions simultanées de deux bits.

Au niveau du logiciel, les efforts se sont pour I'instant essen-
tiellement portés sur la tolérance des fautes franches d’un ou
plusieurs noeuds. L’approche classique consiste a stocker
régulierement I’état complet de la simulation (point de reprise)
sur un stockage considéré comme pérenne, le systeme de
fichier parallele porté par des disques protégés par RAID et

sauvegardés sur bande. Dans le cas d’'un crash, la simulation
peut étre reprise depuis la derniére sauvegarde et il n’est pas
nécessaire de relancer I'exécution depuis le début. Avec une
fréquence d’écriture des points de reprise suffisante par rap-
port a celle des fautes, la simulation est assurée de progres-
ser. |l faut cependant noter que la taille des machines et donc
de la mémoire globale tend a croitre plus vite que le débit des
systemes de fichiers paralléles. L’écriture des points de reprise
peut devenir colteuse en temps. Par exemple sur la machine
CURIE ayant une mémoire globale de plus de 300 To de
mémoire et un débit atteignable vers le systeme de fichier
parallele inférieur a 100 Go/s, il faudrait compter plus de
50 minutes pour écrire sur disque l'intégralité de I'état de la
mémoire. De plus, pour pouvoir reprendre le calcul, il est
nécessaire qu’un état complet et cohérent puisse étre stocké
en évitant par exemple de stocker I’état d’un processus ayant
envoyé un message et d’'un autre n’ayant pas encore recu ce
méme message et en incluant toutes les mémoires annexes
comme, par exemple, celles des accélérateurs de type GPU.
Ces deux raisons font que les stratégies de point de reprises
gérés par le systéme qui ont I'avantage d’étre complétement
transparentes pour les développeurs de codes ont disparu au
profit de stratégies de points de reprises gérés par les utilisa-
teurs. Ceux-ci sont alors responsables d’identifier le sous-
ensemble de la mémoire nécessaire a la reprise, quitte a recal-
culer certaines données dérivées si nécessaire ainsi que de
choisir des instants dans le code ou I'ensemble des processus
est dans un état cohérent. D’autres approches qui reposent
sur la réplication compléte des processus de calcul ont été étu-
diées historiquement mais n’ont jamais réellement percé en
raison de leur faible intérét face a leur co(t.

Dans ce contexte, il existe de nombreux axes de recherche
pour continuer a améliorer la tolérance aux pannes. Parmi
Ceux-Ci, Nous pouvons, par exemple, en citer trois. Un premier
fait suite au constat que les mémoires cache et les registres
des processeurs qui ne sont pas protégés par le mécanisme
ECC pour des raisons de colts croissent en taille et risquent
d’étre a leur tour sujet a la corruption de donnée. Des travaux
proposent d’intégrer aux codes des détecteurs logiciels per-
mettant d’identifier les valeurs suspectes au sein des données
et de les recalculer, typiquement depuis le dernier point de
reprise, en paralléle de la simulation qui continue a avancer. Si
la valeur ainsi recalculée differe, le calcul complet est redé-
marré depuis le point de reprise. Un autre axe propose d’ana-
lyser les signes avant-coureurs de fautes fournis par les nom-
breux capteurs présents sur les composants des machines
pour adapter la fréequence d’écriture des points de reprise au
risque de panne. Un dernier axe propose de rendre les algo-
rithmes eux-mémes tolérants a la perte d’une partie de l'infor-
mation en rendant alors un service dégradé, telle qu’une
convergence plus lente vers la solution, mais en assurant que
le résultat reste correct.
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De par sa taille, un supercalculateur (et son systeme de
stockage) ne rentrera pas sous un bureau. Toute une infra-
structure est nécessaire pour I'accueillir et le faire fonction-
ner. Un batiment (ou une partie de batiment) va héberger
des salles machines (calculateur, stockage, réseaux) spé-
cialement congues pour supporter le poids des différentes
baies de calcul et pour délivrer le froid utile au refroidisse-
ment des équipements (climatisation a des valeurs précises
de température et d’hygrométrie, eau chaude ou froide)
comme illustré sur la photo en bas a droite de la figure 27.
Des équipes de spécialistes congoivent et exploitent ces
salles pour maximiser I'efficacité énergétique de I'ensemble,
en suivant un ensemble de bonnes pratiques?*.

24. A ce titre, la démarche du CEA/DIF a été reconnue par la Commission
Européenne qui lui a décerné le statut de membre participant au « Code
of Conduct for Data Centers », une distinction importante reconnaissant
les efforts d’'un centre de calcul en matiére de respect de I'environnement.

Des spécialistes sont nécessaires pour la conduite de la
machine, que ce soit pour les opérations de surveillance des
travaux soumis, et le bon fonctionnement de la machine prin-
cipale ou de ses éléments périphériques tels que le stockage
et les réseaux. lls prennent aussi en charge sa mise a jour
(évolutions naturelles des systémes d’exploitation ou modi-
fications urgentes pour des contraintes de sécurité).

L’intergiciel ou middleware

Si a l'origine les programmes étaient codés au plus pres du
matériel (en assembleur), il est trés vite apparu qu’un
ensemble d’outils était requis pour développer confortable-
ment et efficacement des logiciels. Le systeme d’exploitation
donnant une vue plus abstraite de la machine, les biblio-
théques d’aide au calcul ou les langages de programmation
et leurs supports d’exécution ou « exécutifs » associés sont
souvent regroupés sous le vocable d’intergiciels (ou middle-
ware* en anglais).

Les postes haute-tension transformant le courant « secteur » en courant
utilisable par la machine.

Tours aéroréfrigérantes servant a évacuer la chaleur du calculateur.
Plusieurs équipements de ce type sont indispensables pour évacuer
plusieurs mégawatts.

Arrivées d’eau servant au refroidissement des nceuds de calcul, ici dans
une salle machine en cours de réalisation. Le plancher final sera a la hauteur
de séparation entre partie noire et partie blanche du mur du fond.

Fig. 27. Photographies de quelques-uns des éléments indispensables au fonctionnement d’un supercalculateur.

Ce sont les servitudes du centre de calcul.
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Le CEA s’est engagé depuis plus de vingt ans dans la
conception et la construction du collisionneur LHC au
CERN (quadrupbles) et de trois de ses quatre détecteurs
(ALICE, ATLAS et CMS). Les objectifs scientifiques sont la
recherche du boson de Higgs et de nouvelle physique au-dela
du modéle standard. L'IRFU doit contribuer au traitement des
données (~15 PB/an) afin de garantir aux chercheurs I'accés
aux informations permettant de réaliser les analyses de phy-
sique.

Le CERN (Tier0) et les expériences LHC ont mis en place un
schéma (voir fig. 28) de traitement distribué des données en
s’appuyant sur les grands centres nationaux (Tier1) existants
en physique des hautes énergies qui sont chargés de péren-

LHC Computing Model
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Fig. 28. Le modeéle (en haut) de calcul des données du LHC.
En bas, une vue instantanée de la grille en action

(le 28 novembre 2013) avec 214 268 taches en machine

et un flux de données échangées de 42,74 GiB/s.

niser et reconstruire les données brutes. Le schéma est com-
plété par la création de centres Tier2, localisés dans les labo-
ratoires, dont le role est de simuler et d’analyser les données.
Le TierO et les 14 centres Tier1 sont interconnectés par un
réseau privé LHCOPN. Les centres Tier2 (~ 200) sont connec-
tés aux autres centres par les réseaux de recherche (DANTE,
GEANT, RENATER) et plus récemment pour les plus gros
d’entre eux par le réseau LHCONE. L’inhomogénéité des
infrastructures de calcul est gommée par des intergiciels ou
middleware (UMD, OSG...) développés et maintenus par la
communauté LCG.

Afin de préparer au mieux le traitement et I'analyse des don-
nées, le CEA s’est engagé, en 2003 au cété de I'IN2P3 dans
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Fig. 29. Observation du boson de Higgs dans le détecteur ATLAS
dans les canaux de désintégration Higgs en deux photons
(en haut) et Higgs en 4 leptons (en bas).
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la réalisation d’un Tier1 commun au CCIN2P3 et en 2005 dans
GRIF, un Tier2 distribué en région lle de France. Gréace a cette
infrastructure, les données a analyser sont accessibles aux
physiciens de I''RFU en moins de 4h apres la prise de don-
nées au CERN. La majorité des taches (grandes campagnes
de simulation et de reconstruction) sont pilotées centralement
par les expériences. L’'observation de nouveaux phénomeénes
de physique et leur interprétation statistique nécessitent de
confronter signaux et bruits de fond observés a ceux attendus
par la simulation. C’est ainsi qu’en 2012 les expériences
ATLAS et CMS ont pu mettre en évidence I'existence d’'une
nouvelle particule ayant les caractéristiques du boson de
Higgs (voir fig. 29). Début 2015, la seconde période de prise
donnée du LHC (Run 2) a 13 TeV (contre 8 TeV en 2011 et
2012) a commencé pour une période de trois ans.
L’observation plus précise des propriétés du boson de Higgs
se poursuit et la recherche de nouvelle physique s’intensifie.
Malgré un cadre relativement rigide au point de vue adminis-
tration systeme, les grilles de calcul ont démontré leur capacité
a effectuer la recherche de signaux extrémement faibles dans
le déluge de données du LHC.

Pour tenter de rendre I'administration des grilles plus souple,
I'utilisation d’'une infrastructure sous-jacente virtualisée (Cloud)
a été testée avec succes pour les taches de simulation et de
reconstruction. Pour les taches d’analyse, intensives en
entrée/sortie, des pertes notables d’efficacité (30 %) ont été
observées. Le colt de 'acces aux données reste également
un frein a 'usage massif de ces infrastructures.

Avec I'augmentation progressive du nombre de coeurs par
CPU, les expériences LHC font actuellement I'effort de réécrire
les logiciels afin de les multi-threader. Le gain attendu est un
meilleur usage de la mémoire des machines.

Le systeme d’exploitation
et les logiciels bas niveau
De la création d’un programme a son exploitation par un uti-

lisateur, un grand nombre d’étapes doivent étre parcourues,
elles peuvent étre résumées dans le schéma de la figure 30.

Dans ce schéma, les étapes sont indiquées dans les cases
violettes, les intervenants sont indiqués en noir et les logi-
ciels dans les cases vertes. L’idée initiale d’'un programme
vient d’un utilisateur ingénieur ou chercheur, le programmeur
est responsable de sa transformation dans un langage de
programmation. Ces deux premiéres phases sont réalisées
par des humains, les phases suivantes sont réalisées par
des logiciels.

Dans le schéma temporel précédent le compilateur est res-
ponsable de la transformation du code source vers le code
exécutable et de la création des liens vers les bibliotheques
nécessaires au programme. Le systeme d’exploitation est
responsable de la gestion des ressources de la machines
pendant I'exécution du programme, du démarrage du pro-
gramme (chargement mémoire) a sa fin (désallocation de
ressources), ou durant son exécution avec les allocations de
ressources (temps de calcul, mémoire, bande passante
réseau, disque, etc.).

Nous trouvons plus souvent une description en couches
comme dans la figure 31. Le systéme d’exploitation étant
alors vu comme une virtualisation des périphériques phy-
siques sur lesquelles les applications et les bibliotheques
vont s’appuyer. Cette description en couche permet, de la
méme fagon que les couches ISO en réseau, une certaine
indépendance entre les couches les plus hautes et les
couches physiques.

Nous pouvons parcourir les différentes couches en partant
du bas :

* Le processeur ou, le plus souvent, un groupe de proces-
seurs sont regroupés sur un circuit électronique. Il existe
plusieurs familles de processeurs définis par leur jeu d’ins-
tructions (ISA*), principalement Intel, ARM, MIPS, POWER,
SPARC, etc. ;

- pour le systéme d’exploitation*, en particulier dans le
cadre de machines paralléles permettant d’exécuter des
simulations a grande échelle, plusieurs approches sont
possibles. Une machine paralléle sera constituée d’un
grand nombre de processeurs. Plusieurs situations seront

Concepteur Programmeur Utilisateur
Idée Algorithme Installation Compilation Edition de liens Déploiement Exécution

Phase de transformation

Compilateur*

Fig. 30. Evolution d’'une application de sa conception & son exécution.
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Compilateur*

Processeur(s)

Systeme d’exploitation*
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Applications
Bibliothéques

Exécutifs

Réseau Mémoires

Fig. 31. Niveaux de virtualisation. Du processeur a I'application.

possibles : chaque processeur utilisera une instance d’un
systeme d’exploitation. (systeme mono-processeur/cceur) ou
des groupes de processeurs (des « chiplets ») seront
regroupés, et le systeme d’exploitation sera chargé de répar-
tir les différentes applications sur ces processeurs ;

- les bibliothéques et exécutifs sont des parties de pro-
grammes sur lesquelles un programmeur pourra s’appuyer
afin de réaliser son application. Elles sont, en général, four-
nies par le constructeur de I'ordinateur et reposent sur une
interface plus ou moins normalisée, ce qui permet de ren-
dre le programme indépendant d’une plateforme matérielle
(processeurs, mémoire, réseau...). Les bibliotheques
incluent, entre autres, des fonctions permettant d’effectuer
des calculs ou opérations de maniere simplifiée et/ou opti-
misée, tandis que les exécutifs regroupent des fonctionna-
lités nécessaires pour interagir avec I'environnement sys-
teme et matériel. Ainsi les supports exécutifs comportent

Les du
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les implémentations de modéles de programmation paral-
leles comme MPI ou OpenMP (voir le chapitre suivant,
p. 41). Suivant cette nomenclature, un exemple de biblio-
théque est BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms) : la
bibliotheque de référence permettant d’effectuer des calculs
d’algébre linéaire (opérations sur vecteur et des matrices) et
un exemple d’exécutif est MPI* (Message Passing Interface) :
le modéle de référence pour la communication des données
entre différents processeurs ;

- les applications sont écrites dans un langage de program-
mation (C, Fortran, Java, Python, R, etc). Ces langages
sont soit compilés (traduits en code machine), soit interpré-
tés. Pour les langages compilés (C, Fortran), le compilateur
se chargera de transformer les programmes source en lan-
gage exécutable pour le processeur (ISA), pour les lan-
gages interprétés, le programme est interprété par une
machine virtuelle.
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Le logiciel

Introduction

Le deuxiéme niveau de la poupée russe présentée en intro-
duction est composé de la partie logicielle. Plus exactement
de I'architecture logicielle qui va étre le squelette de I'appli-
cation. Cette architecture aura besoin de répondre a diffé-
rents besoins et s’adapter a différentes contraintes. Tout
d’abord, elle devra permettre d’atteindre les objectifs de I'ap-
plication qui utilisera cette architecture : performances,
robustesse, pérennité, portabilité... (voir infra, p. 41). Elle
devra autoriser I'utilisation d’un ou plusieurs modeles de pro-
grammation (voir infra, p. 42). Trés souvent une application
a pour but de modéliser des phénoménes complexes et mul-
tiphysiques. Il est donc nécessaire que les applications élé-
mentaires se couplent entre elles afin d’offrir des capacités
accrues de modélisation (voir infra, p. 46). Tout grand logiciel
doit suivre un processus rigoureux de développement, pro-
cessus décrit infra, p. 48.

Au-dela du cycle de vie du logiciel lui-méme, une application
a besoin de données d’entrées pour réaliser une simulation
et produit des résultats, résultats qu’il est ensuite nécessaire
d’analyser. C’est le cycle de vie des données abordé dans le
paragraphe p. 51 qui donnera des éléments sur la problé-
matique des entrées/sorties dans un contexte d’exécution
parallele et associée aux grandes infrastructures de calcul
(voir infra, p. 53), mais également de processus d’analyse
des données (voir infra, p. 55) et enfin au domaine de la
visualisation de grandes masses données issues des résul-
tats de simulations (voir infra, p. 56).

Le cycle de vie du logiciel

D’un choix de portabilité ou performance
vers un concept de portabilité des performances

Le CEA développe pour ses besoins propres ou pour ses
partenaires industriels de grands codes de simulation numé-
rique. Que cela soit pour des applications en recherche fon-
damentale ou appliquée, ces codes de simulation nécessi-
tent la conjonction de multiples talents et compétences :
physique/chimie/biologie, mathématiques appliquées, algo-
rithmique, informatique, etc. Ces codes sont donc le fruit de
plusieurs années de recherche et sont le réceptacle de ces
recherches. Cela a pour conséquence directe que trés géné-
ralement le cycle de vie de ces logiciels est de I'ordre de la
décennie voire de plusieurs décennies. Les problemes extré-
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Linstrumentation et la mesure pour les réacteurs nucléaires de puissance

mement complexes que I'on cherche a modéliser nécessi-
tent souvent l'utilisation de supercalculateurs et une
recherche constante de la performance (en termes de pré-
cisions, de robustesse, de temps de retours et d’optimisation
des ressources utilisées). Paralléelement, comme nous avons
pu le voir, le temps de cycle des architectures de calcul et,
dans une moindre mesure, des paradigmes de programma-
tion, sont souvent inférieurs a la décennie. Les
ingénieurs/chercheurs du CEA doivent donc concevoir leurs
applications logicielles pour concilier ce qui peut paraitre dif-
ficilement conciliable : disposer d’un code de simulation
pérenne et performant, sachant que les temps de cycle de
vie du code sont trés largement supérieurs a ceux des archi-
tectures de calcul utilisées. A titre d'illustration, si 'on com-
pare sur une période d’une trentaine d’années I'’évolution du
nombre de transistors sur une puce et les évolutions
majeures d’un code de calcul dans le domaine de la physique
des réacteurs, on passe de 1 000 au milliard de transistors
dans le premier cas, et dans le méme temps il n’y aura eu
« que » deux générations de code sur la méme période : pre-
miéres modélisations mathématiques et résolution numé-
rique des équations du transport et généralisation au 3D.

Ce phénomeéne générique est encore plus accentué dans le
domaine du calcul intensif, ou nous nous trouvons en pré-
sence de ruptures technologiques majeures réguliéres
depuis une petite dizaine d’années (avenement des proces-
seurs multicoeurs, des accélérateurs de calcul, de 'augmen-
tation des hiérarchies mémoires...). Cela a pour consé-
quence directe un changement de paradigme dans la
conception des logiciels : nous passons du choix entre por-
tabilité et performances au concept de la portabilité des per-
formances. En effet, jusqu’au début des années 2000, il était
fréquent de privilégier la conception de code portables (donc
le plus indépendant des architectures de calcul) en faisant
I’hypothése de 'augmentation réguliére de la fréquence et
de la puissance des processeurs pour assurer des gains
réguliers de performance de 'application. Ce choix n’est plus
possible dorénavant, car pour tirer de la performance des
calculateurs d’aujourd’hui, il est indispensable, a minima,
d’exploiter le parallélisme des processeurs, voire des accé-
lérateurs de calcul, sachant que les contraintes de portabilité
n’ont pas baissé.

Afin de répondre a cet enjeu majeur, une des solutions

passe par des conceptions de plus en plus modulaires des
architectures logicielles des codes de simulation et la réuti-
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lisation de composants logiciels spécialisés. L'idée est sim-
ple : découpler autant que faire se peut les modéles phy-
siques, les méthodes numériques pour résoudre les équa-
tions, de I'implémentation informatique en charge de la mise
en ceuvre sur les architectures de calcul. Cette architecture
en couches permet de séparer les cycles de vie des diffé-
rents composants de I'application et également de s’appuyer
sur des composants spécifiques optimisés sur telle ou telle
architecture (on peut penser, par exemple, a des biblio-
théques numériques optimisées).

Les modeéles de programmation

On utilise un langage de programmation pour créer des
applications car I'ordinateur n’est d’aucune utilité sans pro-
grammes. Chaque langage a des caractéristiques diffé-
rentes et permet d’utiliser des paradigmes de programma-
tion?s plus ou moins complexe. L’étude de ces paradigmes
pourrait faire I'objet d’un livre entier, nous nous contenterons
de résumer les caractéristiques des langages de program-
mation les plus souvent utilisés.

Historiquement, la programmation des calculateurs a com-
mencé par se faire au plus prés du matériel. Les langages uti-
lisés étaient le langage machine puis I'assembleur. Le para-
digme supporté par ces langages est dit « impératif » : les
instructions sont exécutées dans I'ordre ou elles sont écrites.
Certaines instructions de contréle permettent de sauter a une
autre partie du programme, par exemple pour n’exécuter une
partie du code que de maniere conditionnelle ou pour répéter
I’exécution d’une partie du code. Le lien fort de ces langages
avec l'architecture des machines sous-jacentes imposaient
cependant de réécrire les codes a chaque changement de
machine. Pour contourner ce probléeme, de nouveaux lan-
gages, dits « de haut niveau » ont été congus comme FOR-
TRAN?¢ (formula translator) a la fin des années 50. Ces lan-
gages conservent le paradigme impératif, mais dans un
langage qui est rendu indépendant de la machine cible. La
traduction du code depuis le langage de haut niveau vers I'as-
sembleur est alors de la responsabilité du compilateur.

Une seconde étape dans la conception des langages de
haut niveau a consisté a identifier les structures de controle
typiques construites a l'aide des instructions de saut. De
nouveaux langages ont été proposés qui proposent des
structures conditionnelles (bloc if) de boucles, a nombre
d’itérations comptées (boucles for) ou jusqu’a obtention
d’une condition (boucles while). De plus, la réutilisation de
blocs de code communs dans plusieurs parties du code est
supportée par la notion de procédure ou fonction réutilisable.
Cette spécialisation du paradigme impératif est connue
comme paradigme de programmation structurée. Ce para-
digme est mis en ceuvre dans des langages tels que C ou

26. https://en.wikipedia.org/wiki/Programming_paradigm
27. https://en.wikipedia.org/wiki/Fortran
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Fortran dans sa version de 1977. Il est encore omniprésent
dans linformatique actuelle et regne sans partage pour les
codes scientifiques. Cette évolution a aussi été I'occasion
d’améliorer les compilateurs pour les faire passer de simples
traducteurs a des compilateurs optimisant le langage
machine produit. L’idée est de tirer parti de maniére efficace
des instructions de I'architecture ciblée, méme si celles-ci
n’ont pas d’équivalent direct dans le langage de haut niveau.
Un exemple peut consister a identifier une boucle qui traite
de maniére similaire tous les éléments d’un tableau et a rem-
placer la structure de boucle par des instructions vectorielles
du matériel. Les compilateurs Fortran sont connus pour étre
trés efficaces pour ce travail, 1a ou les compilateurs C étaient
historiguement plus proches de simples traducteurs. Cela
explique pour partie la prévalence du premier dans le monde
du calcul scientifique. Malgré ses avantages, ce paradigme
éprouvé a des limitations; il n’expose pas au développeur le
parallélisme des machines de calcul actuelles et pose des
difficultés en termes d’architecture logicielle, notamment en
ce qui concerne la réutilisation de code.

Les langages de programmation que I'on rencontre le plus
souvent sont :

+ Fortran dont nous venons de parler. C’est un langage qui
a eu beaucoup de succes dans le domaine scientifique car
relativement éloigné des spécificités des machines.
Beaucoup de bibliothéques scientifiques actuellement dis-
ponibles ont été écrites en Fortran ;

+ C, développé a partir des années 70, ou C++ sont des lan-
gages impératifs (C++ est en plus orienté objet) et compilés
plus proche de I'architecture des machines. C’est un incon-
vénient du point de vue de I'expressivité pour le scienti-
fique, mais c’est un avantage pour la personne responsa-
ble de I'optimisation machine ;

+ Python est un langage orienté objet interprété congu dans
les années 90. Les performances que I'on peut obtenir sont
assez faibles, mais sa versatilité d’interfacer des pro-
grammes C/C++ permet d’utiliser facilement des biblio-
théques, d’enchainer plusieurs programmes ou d’utiliser
des accélérateurs matériels ;

+ Matlab, Scilab sont des langages interprétés spécialisés
dans le calcul numérique. lls permettent d’utiliser facile-
ment de nombreuses bibliotheques spécialisées ;

+ Java est un langage orienté objet, compilé en deux étapes,
dont le développement a démarré dans les années 90. Une
premiéere étape permet de produire un programme exécu-
table indépendant d’'une machine, une machine virtuelle est
ensuite chargée d’interpréter le code puis de le compiler
peu a peu au cours de I’exécution (compilation JIT*?7).

27. https://fr.wikipedia.org/wiki/Compilation_a_la_volée
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Historiquement, ce langage n’était pas apprécié pour le
développement d’applications scientifiques, mais de
récentes extensions montrent un regain d’activité dans le
domaine du calcul haute performance :
- X10 est un langage programmation orienté objet spécia-
lisé pour la programmation d’applications paralleles déve-
loppé par IBM ;
- Scala est un langage de programmation orienté objet éga-
lement dédié aux applications paralléles développé a
'EPFL ;

« CUDA (Compute Unified Device Architecture) et OpenCL
(Open Computing Language) sont des langages dédiés a la
programmation d’accélérateurs de calculs.

Pour effectuer des calculs importants (grande taille mémoire
et/ou temps de calcul trés important), il faut utiliser une
machine paralléle. Dans ce cas, le programmeur doit s’ap-
puyer sur trois niveaux de parallélisme :

» Un parallélisme d’instruction avec les architectures super-
scalaires et les instructions vectorielles ;

+ un parallélisme en mémoire partagée au sein d’un nceud
ou plusieurs flux d’exécution (threads) indépendants ont
acces au méme espace mémoire ;

« un parallélisme en mémoire distribuée entre les nceuds
d’une grappe de calcul ou des processus ont acces a des
espaces mémoire séparés et communiquent via le réseau.

Pour se faire le programmeur doit :

« Paralléliser son application manuellement, c’est-a-dire pré-
parer un programme pour tous les nceuds de la machine
parallele et utiliser des bibliothéques de communication
comme MPI ;

« paralléliser son application automatiquement en utilisant
soit :
- un compilateur qui va réaliser automatiquement ou semi
automatiquement la démarche précédente. Les compila-
teurs parallélisants n’utilisent que le langage source pour
extraire le parallélisme et produire le code binaire paralléle.
Les compilateurs semi-automatiques sont guidés par des
directives fournies par le programmeur pour produire du
code paralléle (par exemple, OpenMP ou OpenACC).
- un langage spécialisé pour les accélérateurs paralléles.

Voici deux exemples d’outils permettant une parallélisation
automatique :

+ OpenMP2¢ (Open Multi-Processing) est un modele de pro-
grammation pour la parallélisation d’application sur des

28. http://openmp.org
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machines a mémoire partagés. Son utilisation se fait via
C/C++ ou FORTRAN dans lesquels des directives spéci-
fiques aident le compilateur a préparer le code pour une uti-
lisation sur une machine paralléle ;

+ OpenACC=2® (Open ACCelerators) est un modéle de pro-
grammation pour la parallélisation d’application pour des
machines hétérogenes utilisant des accélérateurs de calcul
(GPU). Son utilisation est similaire a OpenMP, il faut ajouter
des directives a un programme pour indiquer au compilateur.

Chacun de ces deux langages est souvent associé a des
bibliotheques auxiliaires appelées « supports d’exécution »
(ou exécutifs pour faire court) assurant le lien entre les
concepts de haut niveau exprimés par le langage et les
capacités propres au systeme d’exploitation. Ces exécutifs
sont particulierement importants, par exemple dans le cas
d’OpenMP, pour offrir le maximum d’efficacité au systéme.
Comme I'architecture des machines paralléles est en évolu-
tion rapide, les logiciels associés, compilateurs et systéme
d’exploitation ont de plus en plus de mal a cacher cette évo-
lution pour les applications dans des structures en couches,
malgré les progres réalisés par les exécutifs tel que MPC?
développé au CEA/DAM.

De plus, les accélérateurs de type GPU ou manycore doi-
vent désormais étre utilisés pour tirer parti pleinement des
potentialités du matériel (meilleure efficacité énergétique). A
I’échelle d'un nid de boucles, les compilateurs arrivent rela-
tivement bien a déconstruire I'ordre décrit par le développeur
en détectant les dépendances entre instructions et en se
ramenant a un ordre partiel qui permet de tirer parti du paral-
lélisme d’instructions. Les algorithmes qui permettent cette
parallélisation ont cependant typiquement une complexité
qui explose avec le nombre d’instructions dans la zone a
paralléliser et ils se généralisent mal aux échelles du paral-
lelisme en mémoire partagée et encore moins en mémoire
distribuée. Des modéles de programmation spécifiques ont
donc été proposés pour gérer ce type de parallélisme.

Concernant le parallélisme en mémoire partagée, le modéle
dominant est aujourd’hui celui des boucles paralleles telles
que mises en ceuvre au sein d’OpenMP. Il s’agit d’extensions
au langage qui permettent de spécifier des zones paralleles
au sein desquelles les boucles peuvent étre annotées pour
spécifier que leurs itérations sont indépendantes et peuvent
étre exécutées par des threads différents. Les variables peu-
vent alors soient étre partagées entre tous les threads ou
étre répliquées et privées a chaque thread. Ce mécanisme
est particulierement adapté pour le parallélisme de données
prévalant dans le calcul scientifique ou un méme calcul indé-
pendant est appliqué a tous les éléments d’un tableau qui
représentent, par exemple, une discrétisation de I'espace.

29. http://www.openacc.org
30. http://mpc.hpcframework.paratools.com
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Les langages OpenCL ou CUDA pour la programmation
GPU exposent un paradigme relativement proche ou une ité-
ration de boucle est écrite au sein d’'une fonction nommée
« kernel » et ou la boucle est implicitement spécifiée via I'ap-
pel a une interface de programmation dédiée. Dans ce
modéle, la gestion de la mémoire se fait a un niveau d’abs-
traction beaucoup plus bas, puisque c’est au développeur
de choisir dans quel type de mémoire allouer chaque varia-
ble. Ce choix est un exemple qui caractérise bien la diffé-
rence entre OpenMP issu de la communauté concevant les
compilateurs optimisant et CUDA issu de la communauté
concevant le matériel. Un modéle intermédiaire qui a été
proposé pour la programmation des GPU est OpenACC. A
la maniére d’'OpenMP, il s’agit d’'un langage a annotations ou
les boucles parallélisables sur le GPU sont identifiées, mais
a la différence de ce dernier, la gestion du placement des
données en mémoire est laissé de maniére beaucoup plus
forte a la charge du développeur. Depuis sa derniere version
(version 4.0), OpenMP a aussi intégré le support des accé-
|érateurs GPU de maniére relativement similaire a OpenACC
bien qu’en reposant plus sur le compilateur pour le place-
ment des données en mémoire.

En s’appuyant sur du parallélisme de boucle, ces modéles
limitent généralement le parallélisme exploitable dans I'appli-
cation au parallélisme de données. Il existe cependant un
second type de parallélisme, le parallélisme de tache. Ce
parallélisme apparait quand plusieurs taches différentes
peuvent étre exécutées en paralléle. Avec 'augmentation du
degré de parallélisme des machines, il devient de plus en
plus important de pouvaoir tirer parti de ce parallélisme. C’est
ce qui est proposé par les modeéles a taches tels que mis en
oceuvre au sein de moteurs d’exécution comme Cilk++,
OMPSS , PaRSEC, StarPU ou Xkaapi. Dans ce modéle, le
code est exprimé sous la forme d’'un ensemble de taches de
calcul sans effet de bord prenant en entrée et fournissant en
retour des données bien identifiées. L’analyse des dépen-
dances portées par les données échangées entre ces
taches permet au moteur d’exécution de les exécuter en
paralléle en garantissant que la sémantique séquentielle est
conservée. La connaissance des données manipulées par
chaque tache permet aussi, lorsque c’est pertinent, de
déplacer ces données sur un accélérateur et d’y exécuter la
tache en prenant en compte le temps d’exécution variable
suivant le support d’exécution, le temps de transfert des don-
nées, ainsi que le possible recouvrement entre transfert
d’une donnée et calcul sur une autre donnée. Ce modéle a
été introduit dans OpenMP (début dans la version 3 et amé-
lioration dans la version 4) via des annotations spécifiques et
il semble que la majorité des moteurs d’exécution tendent a
converger sur cette interface unifiée. Il reste malgré tout
quelques propositions alternatives comme I'extension au
C++ portée par Cilk++.
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Concernant le parallélisme en mémoire distribuée, le para-
digme de passage de message synchrone porté par la
bibliotheque MPI (Message Passing Interface) et proche du
formalisme CSP (Communicating Sequential Processes)
connait une domination écrasante. Il s’agit d’assigner un
numéro (le rang) unique a chaque processus et a leur per-
mettre de s’échanger des messages. L’échange est syn-
chrone?! en ce qu’il nécessite non seulement que le proces-
sus envoyant les données spécifie la donnée a envoyer,
mais aussi que le processus recevant spécifie 'adresse
mémoire ou stocker cette donnée. Au-dessus de ces com-
munications point-a-point sont construites des communica-
tions dites « collectives » qui font intervenir plus de deux pro-
cessus. Nous pouvons citer comme exemple la diffusion
d’un méme message a tout un groupe de processus. Un
exemple un peu plus avancé est la réduction qui ramene un
ensemble de valeurs distribué sur un groupe de processus
a une unique valeur résultant de I'application d’une opération
(par exemple, une somme) a ces valeurs. Des versions dif-
férentes de mises en ceuvre de ces opérations collectives
en fonction du matériel sont souvent proposées pour l'utiliser
aussi efficacement que possible. Ce modele a I'avantage
d’étre relativement proche du fonctionnement du matériel et
ainsi de permettre de comprendre le comportement en terme
de performance lors de I'optimisation. Ce niveau d’abstrac-
tion relativement bas impose cependant un colt d’entrée
relativement élevé pour porter une application en MPI. En
effet, contrairement a un modéle comme OpenMP ou une
application séquentielle a la méme comportement une fois
OpenMP mis en place et ou les zones paralléles peuvent
étre introduites de maniére incrémentale, I'introduction de
MPI implique que tout le code sera par défaut exécuté par
I’ensemble des processus et la sémantique est donc chan-
gée par rapport a la version séquentielle.

D’autres modeéles proposant une gestion plus transparente
du parallélisme en mémoire distribuée ont été proposés et il
s’agit encore d’'un domaine actif de recherche. Parmi ces
modeles, on peut citer le modele PGAS (Partitioned Global
Address Space) par exemple mis en ceuvre au sein de coar-
ray Fortran ou d’'UPC (Unified Parallel C). |l s’agit, lors de la
déclaration des tableaux, de pouvoir spécifier que ceux-ci
doivent étre alloués de maniére partitionnée sur 'ensemble
des noeuds. Les itérations de boucles traitant ces tableaux
peuvent alors étre distribuées de maniére similaire pour
qu’elles traitent des données locales. Dans le cas général, il
est cependant classique que des itérations doivent accéder
a la fois & des données locales et a des données distantes.
Un mécanisme de transfert automatique peut cependant étre
mis en place par le compilateur pour rendre ces acces trans-
parents. Le modéle de programmation proposé est au final

31. Dans les derniéres versions de la norme MPI, il existe néanmoins la
possibilité d’utiliser une version asynchrone des primitives MPI, permet-
tant de recouvrir communications et calculs, voire des primitives de com-
munication asymétriques (one sided).
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tres proche du mécanisme de parallélisme de boucle en
OpenMP. Il a 'avantage de la transparence et de la simplicité
d’acces mais tend a donner lieu a des codes qui passent
moins bien a I'’échelle lorsque les choix de parallélisation
sont fait automatiquement par le compilateur plutét que lais-
sés a la responsabilité du développeur. Leur plus grande
limitation est qu’ils tendent a masquer les colts du parallé-
lisme et ainsi a rendre I'optimisation difficile. La ou en MPI*,
une communication avec un processus distant est visible via
un appel spécifique, les langages PGAS* rendent cette opé-
ration colteuse transparente et elle s’écrit généralement de
la méme maniere que I'acces a une variable locale, opéra-
tion nettement moins colteuse.

En plus de la performance, un autre intérét majeur des lan-
gages structurés est la réutilisation de code qu’ils rendent
possible. lls permettent d’identifier des parties de code (pro-
cédures ou fonctions) qui appliquent un travail bien identifié
sur un certain nombre de données d’entrées et fournissent
un résultat dans des données de sorties bien spécifiées.
Cette propriété permet de concevoir des bibliotheques de
telles fonctions qui pourront étre réutilisées de code en code.
Un exemple particulierement réussi de cette approche dans
le cadre du calcul intensif sont les bibliothéques d’algebre
linéaire telles que BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms)
ou LAPACK (Linear Algebra PACKage). En spécifiant une
interface, il devient possible non seulement de factoriser I'ef-
fort de développement en partageant le méme code entre
plusieurs applications, mais aussi de proposer plusieurs
mises en ceuvre de la bibliotheque adaptées et optimisées
pour différentes machines qui peuvent étre remplacées de
maniére transparente pour le développeur final.

D’autres bibliotheques proposent une vision plus globale en
offrant des structures de données et des services autour
desquels structurer I'application. Nous ne parlons alors plus
de simple bibliothéque, mais de cadriciel (framework). Deux
exemples particulierement représentatifs sont les frame-
works Trilinos ou PETSc (Portable, Extensible Toolkit for
Scientific computation). En ne se limitant pas a la définition
d’une bibliotheque de fonctions et en offrant au développeur
des structures de données avec lesquelles mettre en ceuvre
I’application, un framework peut offrir des services nettement
plus poussés. Trilinos et PETSc proposent, par exemple,
des structures qui, si elles sont utilisées, permettent de
s’abstraire de problémes comme I'équilibrage de charge, I'in-
terfacage avec des langages de script, les entrées/sorties
disques, la mise en ceuvre des schémas numériques clas-
siques, etc. Le probléme de cette approche est qu'’il est qua-
siment impossible de combiner plusieurs frameworks au sein
d’une méme application, puisque les structures pour les-
quelles ils proposent leurs approches tendent a se recouvrir
et sont généralement incompatibles.
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Ce constat en termes de limitation de la réutilisabilité avec
les bibliothéques limitées aux parties périphériques des
codes et des frameworks incompatibles entre eux a amené
d’autres communautés de développement, pour qui les per-
formances brutes sont un objectif secondaire face a la main-
tenabilité et I'évolutivité des codes, a proposer de nouveaux
paradigmes tels que, par exemple, les objets ou composants
logiciels. Avec 'augmentation de la complexité des codes de
calcul scientifiques et les besoins de portabilité de perfor-
mance précédemment évoqués, des tentatives d’'importation
de ces paradigmes pour le calcul intensif sont en cours. Le
C++ et le Java qui sont certainement les langages les plus
utilisés pour la programmation orientée objet peinent a per-
cer notamment parce qu’une utilisation naive de leurs fonc-
tionnalités meéne a des performances inacceptables dans le
monde du calcul intensif. Les composants logiciels semblent
plus adaptés a une distinction entre une architecture de haut
niveau reposant sur des blocs de code réutilisables et du
code bas niveau continuant a s’appuyer sur le paradigme
impératif classique. Des efforts pour proposer des mises en
ceuvre du paradigme spécifiquement adaptées au calcul
scientifique ont été faits, nous pouvons, par exemple, citer
CCA (Common Component Architecture) mais méme ces
modéles peinent a percer. La conception d’un modéle com-
binant efficacité et réutilisabilité reste donc un sujet de
recherche actif.

Finalement, une derniére catégorie de langages fait son appa-
rition plus récemment dans le monde du calcul scientifique :
les langages interprétés. Les programmes de cette catégorie
ne sont pas traduits dans le langage machine par un compi-
lateur mais interprétés au moment de I'exécution par un pro-
gramme dédié (I'interpréteur). Cette approche permet de ren-
dre le langage plus concis et flexible, par exemple grace au
typage dynamique. Cette technologie était historiquement
réservée aux scripts, mais elle fait une percée pour la mise
en ceuvre de I'architecture de haut niveau des codes, couplé
a un langage plus classique pour I'écriture des parties cri-
tiques en terme de performance. Nous pouvons, par exemple,
citer le couple formé par le langage interprété python et la
bibliotheque codée en C numpy qui tend a étre utilisé de plus
en plus largement. Des travaux autour de la compilation a la
volée (Just In Time compilation — JIT*) rendent la frontiére
entre langages compilés et langages interprétés de plus en
plus floue et de nouveaux travaux comme ceux autour du lan-
gage Julia proposent d’utiliser un langage dynamique pour
une partie de plus en plus importante des codes.

Les aspects programmation et compilation sont donc des
éléments importants de I'utilisation efficace des supercalcu-
lateurs (tout comme des ordinateurs de bureau, voire pour
les ordinateurs personnels). Le CEA est actif aussi dans ces
domaines comme illustré dans les trois points suivants :

- Sur I'aspect langage de programmation pour les machines
paralléles, il existe une activité de recherche sur la création
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de langages de programmation pour la
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tant ainsi d’obtenir des outils de simula-

Fig. 32. lllustration des notions de couplage fort, couplage faible et chainage sur un couplage

tion toujours plus précis.

entre deux composants physiques. Les responsabilités et les interactions entre I'algorithme

de pilotage, le composant de simulation de la physique A et le composant de simulation

Cette notion de couplage de codes
recouvre une grande diversité de situa-
tions, correspondant a des usages, des
schémas numériques, des architec-
tures différentes. Afin d’identifier ces différentes situations,
nous pouvons utiliser les criteres de classification qui suivent :

« Couplage fort, couplage faible, chainage ;
« couplage multiphysiques et couplage multiéchelles ;

« couplage au sein d’un code ou couplage au sein d’une pla-
teforme.

Couplage fort, couplage faible et chainage

Ce critéere permet de caractériser la fagon dont les différents
composants du couplage collaborent au sein du schéma
numeérique (voir fig. 32).
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de la physique B sont représentées au cours de la résolution du schéma numérique
permettant d’obtenir les valeurs physiques a I'état ty, ; & partir des données en ;.

On parle de couplage fort lorsque la résolution du schéma
temporel prend simultanément en compte les différentes phy-
siques. On résout alors typiquement un systéme linéaire
unique pour 'ensemble des équations couplées, et les diffé-
rents composants logiciels fournissent des coefficients pour
cette matrice, 'assemblage et la résolution étant le fait d’'un
algorithme de pilotage jouant le réle de chef d’orchestre.

Le couplage faible correspond a des situations ou la résolu-
tion du schéma temporel se fait indépendamment pour cha-
cune des physiques impliquées dans le couplage. Le cou-
plage se fait par la prise en compte des autres physiques via
les termes sources ou les conditions aux limites. Dans ce
contexte, chaque composant possede son propre algorithme
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de résolution du schéma temporel. Les échanges entre les
composants et le composant de pilotage se limitent aux
résultats de chague composant. Le composant de pilotage
se borne a appeler a tour de réle les deux composants et a
définir I'intervalle de temps a réaliser a chaque appel. Selon
que les temps caractéristiques des différentes physiques
sont proches ou non, le pilotage peut mettre en ceuvre des
pas de temps identiques pour tous les composants ou bien
choisir des pas de temps différents.

Dans certaines situations, la rétroaction de la physique por-
tée par le composant B vers celle du composant A est nulle
ou négligeable. On peut alors résoudre le calcul de la phy-
sique de A indépendamment du composant B. Les données
résultantes de chaque pas de temps de A sont fournies a B
qui les utilise a chaque pas de temps pour définir les condi-
tions initiales, les conditions aux limites ou les termes
sources. On parle alors de « chainage entre composants ».
A noter que si le volume de données impliqué dans le trans-
fert de A a B est important, le fait de travailler en chainage
ne dispense pas de faire fonctionner les deux composants
simultanément. En effet, transférer les données a chaque
pas de temps permet d’éviter d’importants stockages de
données.

Couplage multiphysiques et couplage multiéchelles

Les couplages multiphysiques concernent des couplages de
composants qui permettent chacun de modéliser des phy-
siques de nature différentes. A titre d’exemple (fig. 33), dans
un réacteur nucléaire, on pourra modéliser d’une part le
transport des neutrons qui permettent de définir la réactivité
du réacteur et la source de puissance thermique résultant
des réactions de fission des noyaux lourds, d’autre part les
probléemes de mécanique des fluides correspondant a
I’écoulement du circuit primaire assurant le refroidissement
du ceceur et le transport de I'énergie vers les échangeurs de
chaleur.

Fig. 33. Nappe de puissance thermique au sein d’un réacteur
expérimental calculée par une simulation couplée neutronique/
thermohydraulique au sein de la chaine de calcul CORPUS.
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Les couplages multiéchelles correspondent eux a des com-
posants qui traitent des mémes physiques mais qui les
modélisent a des échelles difféerentes. Pour reprendre
I’exemple des réacteurs nucléaires, on traitera différemment
les phénomeénes physiques a I’échelle du systéme complet
et les phénomeénes se déroulant a I’échelle du cceur du réac-
teur (fig. 34).

Fig. 34. Calcul multiéchelles de I'écoulement du sodium dans

le réacteur a neutrons rapides ASTRID. Trois codes participent

au calcul : le code systeme CATHARE pour I'écoulement

sur I'ensemble du circuit primaire, le code CFD TrioCFD pour le
calcul des recirculations de particules en amont et en aval du cceur
et le code spécifique MC2 pour le calcul au sein du coeur d’ASTRID.

Le couplage au sein d’un code et couplage
au sein d’une plateforme

D’un point de vue informatique, nous pouvons distinguer les
couplages qui se font au sein d’'un méme code de calcul et
les couplages qui sont faits par I'intermédiaire d’'une plate-
forme. Le rble de la plate-forme est alors le plus souvent
d’héberger le processus de couplage (parfois appelé « pro-
cessus de supervision ») et de définir les protocoles de com-
munication entre les codes. Sans que cela soit systéma-
tique, nous pouvons dire que les situations de couplage au
sein d’un méme code correspondent le plus souvent a des
situations de couplage fort et le couplage au sein d’une pla-
teforme a des situations de couplage faible ou de chainage.
Dans le contexte de couplages de codes paralléles, ces pla-
teformes fournissent les éléments suivants :

+ Des normalisations des échanges de données entre
groupes de processus ;

- des méthodes de répartition des codes de calcul au sein
d’un ensemble de processus ;

+ des méthodes de supervision des codes de calcul permet-
tant d’orchestrer les envois de données et les différentes
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Fig. 35. Couplage entre le domaine de calcul CFD* et le domaine
de calcul cceur dans le cadre du couplage thermohydraulique

des écoulements sodium du réacteur a neutrons rapides ASTRID.
La figure illustre les différentes discrétisations entre les différents
domaines de calcul et le besoin d’outil de projection entre

les différents domaines.

étapes des services de calcul (initialisation, préparation d’un
pas temporel, exécution d’'un pas temporel, etc.) ;

- des méthodes de traitements de données permettant
notamment de projeter des données entre les différents
composants (voir fig. 35).

Parmi les plateformes utilisées au CEA, nous pouvons citer
les plates-formes SALOME, OASIS, KEPLER.

Ces différents outils possédent leurs caractéristiques pro-
pres. La plate-forme SALOME (développée par le CEA, EDF
R&D et OpenCascade) possede une série d’outils de CAO,
de maillage et de visualisation qui permettent de créer des
chaines de calculs complétes avec une forte intégration des
différentes étapes de prétraitement, de calcul et de posttrai-
tement. La plate-forme OASIS a été développée dans le
contexte des calculs en climatologie et possede des outils
d’interpolation et de projection géométrique dédiées a la
gestion des géométries sphériques. Quant a elle, la plate-
forme KEPLER se distingue par 'emphase mise sur les trai-
tements de données entre composants, son interface gra-
phique et sa capacité a orchestrer des composants
présentés sous forme de services Web.

Parmi les autres plateformes existantes, nous pouvons
notamment citer :

+ MPCCI, qui possede notamment des interfaces vers des

codes de simulations commerciaux et est particulierement
utilisée dans le domaine de I'aéronautique ;
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+ La plate-forme MOOSE, développée dans le cadre du pro-
gramme de recherche américain sur I'énergie nucléaire, qui
adresse plus particulierement la problématique du cou-
plage fort.

Le processus de développement des logiciels

Le processus de vérification/validation

Etape clef dans le cycle de vie du logiciel, le processus de
vérification/validation (V&V) doit permettre de s’assurer que
le logiciel développé répond de maniére correcte aux exi-
gences initiales. Afin de définir le processus lui-méme, il est
nécessaire de définir les concepts et la différence entre véri-
fier et valider :

- Vérifier consiste a s’assurer que les choses sont faites
conformément a ce qui avait été défini ;

« valider consiste a s’assurer que le résultat est bien atteint.

Prenons un exemple : supposons qu’une fonction a pour but
de créer un objet X. Vérifier consiste a s’assurer que la
construction de X est correcte. Valider consiste a s’assurer
que la fonction a construit le bon X. Bien comprendre la dis-
tinction entre ces deux notions est important, afin de diffé-
rencier les étapes du processus et leurs mises en ceuvre.

Cette mise en ceuvre passe par la mise en place de tests qui
vont avoir chacun leur role respectif. Il existe de nombreux
cas tests différents, parmi les principaux, nous pouvons
citer :

¢ Les tests unitaires

Les tests unitaires consistent a tester individuellement les
composants de I'application. On pourra ainsi valider la qua-
lité du code et les performances d’un module.

¢ Les tests fonctionnels

Ces tests ont pour but de vérifier la conformité de I'applica-
tion développée avec le cahier des charges initial. lls repo-
sent donc sur les spécifications fonctionnelles et techniques.
Tests unitaires et tests fonctionnels vont étre utilisés conjoin-
tement afin de réaliser le processus de V&V. La mise en
place de tous ces tests n’a de sens que s’ils sont associés
a des métriques. En effet, rien ne sert de multiplier les cas
tests s’il n’est pas possible de vérifier quels modules ou
quelles fonctionnalités sont effectivement vérifiés et validés.
Pour ce faire, deux métriques sont principalement utilisées :

e Le taux de couverture logicielle de la base de cas tests :
La couverture logicielle du code (ou « code coverage ») per-
met d’évaluer la qualité d’un jeu de test en vérifiant quelles
sont les parties du code qui sont appelées lors des tests.

Si du code est appelé pendant un test, cette portion de code
est considérée comme couverte ; a contrario, tout le code
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non appelé est considéré comme non couvert. La couverture
s’exprime donc sous forme d’un pourcentage représentant la
proportion de code couverte sur la quantité totale de code.

e Le taux de couverture fonctionnelle de la base de cas
tests :

Il s’agit ici de mesurer quelles sont les fonctionnalités (au
sens physique du terme) couvertes par la base de cas tests.
Ces fonctionnalités physiques a couvrir sont spécifiées via
une approche de type PIRT (Physical Identification Ranking
Table) et des outils permettent de vérifier automatiquement
que ces fonctionnalités sont effectivement vérifiées.

Au-dela de cette premiéere série de tests, il est nécessaire
de rajouter une seconde série liée directement au cycle de
vie du logiciel :

¢ Les tests d’intégration

Ces tests sont exécutés pour valider I'intégration des diffé-
rents modules entre eux et dans leur environnement d’ex-
ploitation définitif.

lls permettront de mettre en évidence des problemes d’in-
terfaces entre différents programmes.

¢ Les tests de non-régression

Les tests de non-régression permettent de vérifier que des
modifications n’ont pas altéré le fonctionnement de I'appli-
cation.

Toute cette démarche de V&V peut-étre largement automa-
tisée afin d’associer au processus de développement du
code lui-méme, un processus automatique de vérification de
la portabilité du code, de sa non régression sur les différentes
plates-formes jusqu’a la V&V. A titre illustratif (voir fig. 36),
nous pouvons citer I'outil développé au CEA/DEN pour le
logiciel APOLLOS3® : CAT (Chaine Automatique de Tests).

Dans le cadre du calcul intensif, certains de ces tests néces-
sitent d’étre exécutés sur des supercalculateurs afin d’avoir
acces a la puissance de calcul nécessaire. C’est le cas de
certains tests d’intégration ou de non-régression qui doivent
tourner sur un cas représentatif d’'une exécution réelle pour
fournir des résultats pertinents. Dans ce cadre, les outils
d’automatisation de tests utilisés dans I'industrie mais non
pensés pour ce cas particulier tels que Jenkins ou Buildbot
posent deux types de problémes. Tout d’abord des limita-
tions techniques. Leur principe est de mettre en ceuvre un
concept de file d’exécution de tests et de les lancer lorsque
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les ressources d’exécution deviennent disponibles. Cette
approche s’interface mal avec les ordonnanceurs (job sche-
duler) présent sur les machines de calcul. Il y a en effet un
fort recouvrement de fonctionnalités entre les deux outils. La
deuxiéme limitation concerne la sécurité. En effet, les outils
d’automatisation de tests se connectent classiquement aux
machines d’exécution sous une identité unique. Ce compor-
tement est incompatible avec les politiques de sécurité des
centres de calculs partagés qui nécessitent que chaque
action sur la machine puisse étre reliée a un utilisateur spé-
cifique. Des travaux sont donc en cours en collaboration
entre le CEA et les autres grands opérateurs de centres de
calcul académiques francais (Cines, Idris, TGCC...) pour
adapter ces outils.

Le débogage de code

Lorsqu’un code ne s’exécute pas convenablement, il
convient de trouver la (ou les) source(s) du probléme. Elles
peuvent étre de différente nature ; liées a la compilation des
sources — par exemple un probleme de bibliotheques utili-
sées a I'exécution ou la compilation, ou plus fréquemment a
une erreur dans I'algorithme implémenté ou les données
lues pour le faire fonctionner. La commande « ldd » lancée
dans le méme environnement d’exécution aide a compren-
dre le travail du loader qui charge les bibliothéques a I'exé-
cution. Dans le second cas, on est souvent aidé par I'affi-
chage de la pile d’exécution dans la sortie d’erreur. Si le
programme a été compilé avec sa table des symboles
(ensemble des variables humainement lisibles), on aura par-
fois la bonne ligne de code, mais c’est souvent plus en
amont que I'erreur a été commise. On utilise aussi différents
outils de débogage en fonction de la nature du programme.
Si le programme est séquentiel, le débogueur natif des sys-
temes gnu-linux est gdb. Il permet de charger un exécutable
simple et aprés un arrét posé judicieusement un peu avant
la zone supposée de I'erreur de faire du pas a pas dans
I’exécution du programme, tout en suivant les valeurs des
variables, voire en modifiant certaines. Il est en ligne de com-
mande, mais de nombreuses interfaces graphiques lui sont
dédiées, telle que ddd. Ce débogueur est lié aux compila-
teurs gnu gcc, g++, gfortran... mais d’autres compilateurs
peuvent étre analysés. Toutefois, les compilateurs proprié-
taires, comme INTEL icc viennent souvent avec un compila-
teur dédié qui interpréte souvent mieux leur table de sym-
boles. Les codes paralleles peuvent étre analysés avec gdb
s'ils s’exécutent sur des petits cas, sur un seul nceud de cal-
cul. Lorsque I'on utilise un grand nombre de nceuds, il est
plus adéquat d’utiliser les débogueurs propriétaires tels que
Totalview ou Alinéa DDT. Ces débogueurs prétendent a une
trés bonne scalabilité pour un impact minime sur le calcul.
lls permettent en tout cas de visualiser des variables répar-
ties sur un grand nombre de processeurs. Enfin I'analyse de
fuite de mémoire (perte du pointeur sur une zone de
mémoire allouée) avec l'outil libre valgrind permet de stabi-
liser une exécution dans le temps, sans saturer la mémoire
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des nceuds. Cet outil peut étre vu comme une machine vir-
tuelle simulant le processeur et requiert une beaucoup plus
grande quantité de mémoire et un temps de calcul jusqu’a
dix fois plus grand. Il n’est donc a utiliser que sur des petits
cas. |l posséde plusieurs autres utilitaires intégrés (backend)
en plus de I'analyseur de mémoire Memcheck par défaut. Un
second outil appelé « callgrind » vérifie le chemin des appels
de fonction réellement effectué a I'exécution. C’est un bon
complément au débogage et un premier pas vers le profilage
de celle-ci.

Les outils d’analyses de performances

Un autre point important une fois le code écrit et exempt de
défaut est de I'optimiser pour assurer son exécution aussi
rapidement que possible via une utilisation efficace des res-
sources de calcul. De maniere similaire au processus de
débogage, le processus d’optimisation consiste avant tout a
identifier les goulots d’étranglement dans le code pour pou-
voir les corriger soit en retravaillant I'algorithme, soit en
réécrivant sa mise en ceuvre de maniere plus adaptée au
matériel. Il existe de nombreux outils facilitant ce travail, on
parle d’« outils de profilage » (profiling). Chacun de ces outils
a ses spécificités et il serait trop long de tous les identifier.
Nous pouvons cependant avancer une liste non exhaustive
en citant Alinea Map et Performance Reports, Callgrind,
Dimemas, Extra-P, MAQAO, OpenlSpeedShop, PAPI,
Paraver, Scalasca, TAU, Vampir ou VTune.

La premiere étape de I'analyse consiste généralement a
identifier les parties du code au sein desquelles I'essentiel
du temps est passé afin de focaliser le travail d’optimisation
sur ces parties. Ce type d’informations est, par exemple,
fourni par les outils MAQAO, OpenlSpeedShop, Scalasca,
TAU ou VTune. Ces outils analysent une exécution du code,
soit instrumenté pour intercepter tous les appels de fonction,
soit via une méthode d’échantillonnage aléatoire et fournis-
sent diverses méthodes de visualisation pour identifier les
parties du code consommant le plus de temps et méritant
donc d’étre travaillées.

Une fois cette premiére information obtenue, il est parfois
possible de changer les algorithmes utilisés pour en utiliser
de plus efficaces, mais quand ce n’est pas possible, une
deuxiéme étape consiste a analyser I'utilisation des res-
sources au sein d’un nceud de calcul pour déterminer s’il
serait possible d’étre plus efficace. Des sources potentielles
d’inefficacité peuvent étre issues d’une sous-utilisation du
processeur, par exemple parce que le code produit n’utilise
pas les instructions vectorielles du processeur ou parce qu'il
n’expose pas assez de parallélisme d’instruction pour profi-
ter au maximum du mécanisme super-scalaire. Ce type de
probléeme peut notamment étre détecté par les outils Alinea
MAP et Performance Reports, PAPI, TAU ou VTune Une
autre raison possible de sous-utilisation de la machine a
I’échelle d’'un noeud peut étre lié a la mémoire. Des algo-
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rithmes n’exhibant pas une localité mémoire suffisante vont
sous-utiliser les caches et seront ainsi incapables d’atteindre
les performances attendues pour la machine. Ce type d’in-
formations est par exemple fourni par les outils Alinea MAP
et Performance Reports, Callgrind, OpenlSpeedShop, PAPI
ou VTune.

Finalement, une derniére catégorie de métrique concerne la
parallélisation du code. Il est possible d’identifier les parties
du code passant beaucoup de temps dans les communica-
tions entre nceuds ou attendant un autre nceud sans rien
faire. Ce dernier probléme est connu comme un probléme
d’équilibrage de charge. Il existe plusieurs outils permettant
d’identifier cette catégorie de probléme comme, par exem-
ple, Dimemas, Extra-P, MAQAO, OpenlSpeedShop, PAPI,
Paraver, Scalasca ou Vampir.

Le cycle de vie des données

Introduction

Les données sont de plus en plus au coeur de la recherche
et a la source de découvertes et d’innovations. Elles sont
devenues la richesse des communautés et de I'industrie au
méme titre que les brevets, le savoir-faire et les biens maté-
riels. Ainsi, il devient crucial de penser leur génération et leur
gestion au cours du temps. Cette démarche est décrite dans
le cycle de vie des données (voir fig. 37).

Pour étre efficace, cette démarche doit étre faite bien en
amont de la génération des données et nécessite une
réflexion approfondie sur les données elles-mémes. Par
exemple, si les données doivent étre conservées en format
informatique sur une longue durée, il faut bien choisir le for-
mat des fichiers (par exemple, un standard comme HDF5)
qui en garantira la relecture aprés plusieurs années. La
démarche qui aide a cette réflexion est la rédaction d’un plan
de gestion des données. Ce document couvre tous les
aspects du cycle et identifie les acteurs. En particulier, il
décrit la mise a disposition des données. De nombreuses
recherches exploitent des données expérimentales ou sur
des résultats de simulations. Souvent, la seule information
diffusée I'est via les publications d’articles et il est quasiment
impossible de reproduire les résultats a partir des informa-
tions contenues dans l'article. Ainsi, de plus en plus de com-
munautés mettent en place le partage des données. Un bon
exemple est la démarche de la communauté du climat qui
via les projets CMIP, met a disposition les données com-
pletes des simulations permettant de reproduire les calculs.

Une autre démarche récente est le mouvement Open Data
qui consiste en la volonté d’ouvrir aux citoyens les données
de I'administration et de passer d’une logique de protection
des données a une logique de diffusion massive. Il s’agit de
mettre a disposition du public les données brutes collectées
par I'administration, permettant ainsi une totale transparence
et une valorisation de la donnée publique.

« Mettre en place un contréle d’acces
« Conditions et protection juridique
« Valoriser les données

Acces

g

* Migrer les données vers le meilleur format

* Migrer les données sur un support adapté

* Créer des métadonnées et la documentation
* Sauvegarde et entreposage des données

¢ Archiver les données (si besoin)

Création . 2 A
. Nouvelles recherches oulcolecian * Créer les métadonnées
» Réexaminer les résultats/données
« Enseigner et apprendre
« Conditions et protection juridique ’
Réutilisation Traitement
« Entrer les données dans les bases
« Vérifier, valider, nettoyer les don-
nées
o P ¢ Décrire les données
* Distribuer, partager, sécuriser t ' - Gérer et stocker les données
les données

Conservation

* Plan de gestion des données
« Définir les droits

« Localiser les données existantes

« Collecter, acquérir les données

Analyse
« Interpréter les données
« Produire des résultats scientifiques
* Publier des articles

¢ Préparer les données
pour la conservation

Fig. 37. Le cycle de vie des données.
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Les mégadonnées, ou le big data

Littéralement, les « big data », ce sont les « grosses don-
nées », le volume gigantesque d’informations brutes ou
déja structurées, présentes sur les réseaux informatiques et
les centres de données de la planete. Ces données provien-
nent de nos échanges (courriels, SMS, réseaux sociaux...),
de nos données (photos, musiques...) ou de nos comporte-
ments (navigations sur la toile, déplacements physiques suivis
via nos objets connectés, reconnaissance de visage) mais
aussi de collectes d’informations par des objets connectés ou
des ordinateurs. Par exemple, au sein des centre de calcul
méme, de nombreuses mesures sont faites sur les nceuds de
calcul, leurs liens réseaux, leur utilisation (mémoire, proces-
seur, réseau), leur consommation électrique ou leur tempéra-
ture. Les termes « big data » couvrent ainsi les grands
volumes de données mais aussi les tres grandes quantités de
petites informations. La quantité d’'informations collectée est
telle qu’aujourd’hui les moyens informatiques nécessaires a
leur traitement et leur stockage sont tres proches de ceux uti-
lisés pour le calcul haute performance. Nous voyons ainsi arri-
ver une convergence entre le HPC et le big data dénommée
HPDA (High Performance Data Analysis), menant a une
mutualisation des logiciels et matériels.

Il apparait donc que les données sont bien au coeur de la
recherche et de I'innovation et que I'explosion des volumes
fait que seuls les systémes comme les calculateurs hautes
performances peuvent les traiter. Les entrées/sorties paral-
leles sont devenues un composant critique du calcul haute
performance moderne. Les simulations sur les machines
Petaflogiques produisent quotidiennement des jeux de don-
nées allant de plusieurs téraoctets aux pétaoctets. L’analyse
de ces données et leur visualisation nécessitent des capa-
cités de lectures et de traitement particulierement efficaces.
Nous allons décrire les principaux types de logiciels permet-
tant ces traitements.

Les logiciels pour les entrées/sorties

Les logiciels nécessaires aux entrées/sorties* (fig. 38) peu-
vent étre regroupés en deux catégories :

* Les systémes de fichiers paralléles qui offrent une interface
Posix. Cette interface permet de créer, écrire et lire des
fichiers qui sont une suite d’octets sans structure connue
du systéme de fichier. Ces fichiers sont hébergés dans une
arborescence de répertoire. Des métadonnées* telles que
le nom du fichier sont privées et les droits d’acces sont
associés au fichier et gérés en interne. Ce logiciel qui est
accédé depuis tous les machines simultanément, assure
la cohérence des informations. Ainsi, le systéme de fichier
paralléle garantit que si un processeur écrit un octet dans
un fichier, tout autre processeur du centre de calcul pourra
voir cet octet dés le retour réussi de la fonction d’écriture
appelée par le premier processeur. Cette garantie, tout en

52

Application

Bibliotheque E/S
haut niveau

Intergiciel E/S
(MPI/10)

Systéme
de fichiers paralléle
(Lustre GPFS)

Matériel d’E/S

Fig. 38. Pile logicielle des entrées/sorties.

maintenant une haute performance en lecture, en écriture et
une tolérance aux pannes, représente le défi principal pour
ces logiciels. Dans cette catégorie, nous retrouvons GPFS et
Lustre qui implémentent les deux architectures utilisées
actuellement ;

* les bibliotheques d’entrées sorties paralléles qui offrent une
interface distribuée et de plus haut niveau que Posix. Elles
sont appelables depuis les applications paralleles et per-
mettent de réaliser des opérations collectives, d’optimiser
les entrées/sorties, d’organiser les données en index ou en
arbres, de masquer le systeme de fichiers, voire d’offrir la
cohérence des informations si le systéme de stockage uti-
lisé n’est pas un systeme de fichiers. Certaines biblio-
theques offrent aussi des interfaces de plus haut niveau
allant jusqu’a la définition de dictionnaires et de formats
propres a une communauté. Dans cette catégorie, nous
retrouvons MPI-10, HDF5, parallel-NetCDF.

Finalement nous décrirons les tendances pour le futur et les
solutions envisagées pour I'Exascale (a I'horizon de 2023).

GPFS

GPFS est le systéeme de fichiers parallele créé par la société
IBM pour répondre aux besoins du calcul haute performance
et des applications de traitements de données. Il est issu
d’un projet de recherche des années 90 nommé
« TigerShark » dont I'objectif était de réaliser une solution de
stockage pour le streaming vidéo. La premiére version com-
merciale de GPFS date de 1998. L’architecture de GPFS est
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fondée sur le modele de stockage partagé (voir fig. 39) : tous
les nceuds du cluster accédent a tout le stockage. Le logiciel,
identique sur tous les nceuds, garantit la cohérence des don-
nées et des métadonnées par des mécanismes de collabo-
rations.

Un cluster GPFS peut avoir trois types de configuration :

« Storage Area Network Model : tous les nceuds sont reliés
par un réseau pour les communications entre noeuds et a
un réseau de stockage pour accéder aux disques ;

» Network Shared Disk Model (NSD) : le méme réseau est
utilisé pour les communications entre noeuds et pour accé-
der aux disques via un logiciel client/serveur ;

« Shared-Nothing Cluster Model : tous les nceuds utilisent
leur stockage local et implémentent des serveurs NSD.

La scalabilité* de GPFS est obtenue via la distribution de
toutes les données et les métadonnées si possible au-des-
sus de toutes les ressources de stockage. Cette distribution
permet a une application d’accéder depuis les nceuds du

H >

Cluster de Serveur Clients Réseau
disques mémoire

Modeéle de réseau de stockage

Fig. 39. Architecture du systéeme de fichiers parallele GPFS.
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cluster a toutes les ressources de stockage en paralléle et
indépendamment les unes des autres. Cela permet de maxi-
miser l'utilisation de la bande passante tout en limitant les
contentions entre les noeuds du cluster. GPFS utilise un
mécanisme de verrou distribué afin de synchroniser les
acces aux ressources (données et métadonnées) et de per-
mettre I'utilisation de caches locaux aux noeuds afin d’obtenir
des performances proches d’un accés local. Les verrous
sont gérés collectivement par les différents nceuds qui, aprés
avoir obtenu une délégation d’acces exclusive sur une res-
source ne font plus aucun acces réseau durant I'utilisation
de cette ressource. GPFS permet de distribuer le contenu
d’un répertoire sur plusieurs disques indépendants et ainsi
atteint une vitesse de création de fichiers trés rapide, méme
quand le répertoire contient des milliers d’entrées.

GPFS organise le stockage en groupes homogénes dénom-
meés pool (flash, disque rotatif...). L’'espace de nommage est
divisé en filesets (ensembles de fichiers) afin de faciliter I'ad-
ministration du cluster et d’appliquer des politiques de ges-
tion de I'espace. GPFS dispose d’un langage de type SQL
permettant de définir la politique de gestion de la donnée au
sein d’un cluster GPFS, cette politique reposant sur les
métadonnées des fichiers.

Le futur de GPFS est de s’adapter au nouveau défi que
représente le big data (voir encadré, page 52) et d’offrir de
nouvelles fonctionnalités de qualité de service pour les appli-
cations, de chiffrement de fichier ou de compression.

Lustre

Lustre est un systéme de fichiers parallele OpenSource
congu pour le calcul haute performance et utilisé dans la
majorité des centres de calcul. Son développement a com-
mencé en 1999 a l'université de Carnegie Mellon, la pre-
miéere version utilisée en production arriva en 2001, les ver-
sions suivantes ont toujours été utilisées sur les premieres
machines du TOP500 (60 %). Son architecture (voir
figure 40) permet des configurations de plusieurs dizaines
de milliers de clients et des systemes de fichiers capables
de plus de 1 To/s. Lustre est entierement implémenté dans
le noyau Linux et utilise une architecture client/serveur utili-
sant des objets distribués sur les serveurs. Ces objets sont
soit des données (une suite d’octets), soit des index acces-
sibles par une interface de type clef/valeur. Les composants
de Lustre sont :

« MDT : Meta Data Target utilisés pour ’espace de nom-
mage.

« OST : Object Storage Target utilisés pour héberger les
objets « données ».

» LDLM : Lustre Distributed Transaction Manager est un ser-
vice de verrous offert par les « Target » et permettant de
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sérialiser les conflits d’accés aux ressources et ainsi de
garantir la cohérence des caches distribués.

» LNet : Lustre Networking est une couche d’abstraction
réseau qui permet le support de plusieurs réseaux haute
performance comme InfiniBand ou Aries de Cray, voire
tep/ip pour la connectivité a des machines plus éloignées
du ceeur réseau du centre de calcul ou nécessitant moins
de performance.

« Le Client : il est chargé de combiner les objets données et
index hébergés par les « Target » pour offrir un espace de
nommage Posix32 unique et cohérent.

Un centre de calcul utilisant Lustre comporte plusieurs
dizaines de MDT, plusieurs centaines d’OST et des milliers
de clients.

Chaque fichier est associé a un « layout » qui décrit les
objets servant a constituer le fichier. Les acces a ces objets
sont faits en parallele sur les différentes Target permettant
ainsi une scalabilité horizontale entre les Target. Grace au
LDLM, les clients et les Target implémentent des caches
mémoires de grande taille, ce qui permet d’atteindre les
débits maximum possibles sur les matériels tels que les
interfaces réseaux ou les controleurs de stockage disque,
tout en garantissant la cohérence des données entre tous
les clients. Cela permet la scalabilité verticale entre les
Clients.

Lustre offre aussi des mécanismes de migration de données
permettant de supporter un stockage hétérogene (Flash*
rapide, disques rotatifs capacitifs) et une extension quasi infi-
nie vers du stockage externe. Dans ce mode, Lustre
conserve la gestion de I'espace de nommage mais les don-
nées sont hébergées en dehors de Lustre. Les données sont
déplacées de facon transparente par des agents de copie
selon leur usage. Les données non accédées depuis une
durée paramétrable sont copiées en dehors de Lustre et
seule une coquille vide représentant le fichier est conservée
dans Lustre. Au premier acces, les données sont rapatriées
dans Lustre pour y étre utilisées. Cette fonctionnalité a été
développée par le CEA/DAM, c’est un des avantages des
logiciels Open Source, la communauté peut enrichir le logi-
ciel.

Le futur de Lustre est d’augmenter sa scalabilité selon les
deux axes, pour répondre aux besoins de I'Exascale. Cela
se traduit par une évolution permettant aux applications de
relacher explicitement les contraintes Posix afin d’avoir de
meilleures performances.

32. POSIX est une famille de normes techniques définie depuis 1988 par
I'Institute of Electrical and Electronics Engineers (IEEE), et formellement
désignée par IEEE 1003. Ces normes ont émergé d’un projet de standar-
disation des interfaces de programmation des logiciels destinés a fonc-
tionner sur les variantes du systeme d’exploitation UNIX. © Wikipedia.
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Fig. 40. Architecture du systéme de fichiers paralléle Lustre.

MPI-IO

MPI (Message Passing Interface) est un standard qui définit
les structures, types et fonctions nécessaires a I'implémen-
tation d’'une bibliotheque de communication implémentant le
modeéle de programmation par passage de message. Elle
est hautement portable et permet ainsi aux applications
paralléles de tourner sur tout type de calculateur, tout en
masquant les différences architecturales ou matérielles de
ces machines.

MPI-10, qui standardise une interface d’Entrée/Sortie (E/S
ou I/O en anglais pour Input/Output), a été réalisée dans le
cadre du standard MPI-2 en 1997. Elle définit comment plu-
sieurs processus d’une application paralléle écrivent et lisent
les éléments d’un unique fichier partagé. Généralement MPI-
IO est implémenté au-dessus d’un systeme de fichier paral-
lele.

Il existe trois fagons de faire des E/S depuis une application
paralléle :

+ Chaque processus utilise son propre fichier. Cette méthode
est simple a implémenter mais entraine un grand nombre
de fichiers difficiles a gérer. Une autre conséquence est
que sans réorganisation des données, I'application doit tou-
jours avoir le méme nombre de processus pour relire ou
modifier les fichiers ;

- tous les processeurs envoient leurs requétes d’E/S a un
seul processus qui sert d’interface vis-a-vis du stockage.
Cela permet une dynamique dans le nombre de processus
de calcul et de traitement, mais le processus d’E/S peut
devenir le facteur limitant ;

- tous les processus font des E/S en paralléle dans un
unique fichier partagé. Cette méthode supprime les limita-
tions des deux précédentes en offrant une vue unique du
fichier tout en maintenant une grande performance.

MPI-10 permet de réaliser les E/S selon le troisieme modeéle.
Chaque processus peut accéder au contenu d’un fichier soit
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via une position implicite (qui avance au fur et a mesure des
actions), soit via une position explicite (lire/écrire a telle posi-
tion), soit via une position partagée (chaque action d’un pro-
cessus du groupe fait avancer la position pour tout le
groupe). Les E/S peuvent étre synchrones ou asynchrones
permettant ainsi un recouvrement entre I'E/S et du calcul.
Elles peuvent étre indépendantes (chaque processus fait
ses E/S seul) ou collectives. Une E/S collective est une
action pour laquelle tous les processus vont collaborer. Cela
rend les E/S synchrone entre les processus mais permet de
réorganiser les données avant de les écrire pour plus d’effi-
cacité. MPI-10 apporte le concept « File View » qui permet a
chaque processus d’adapter sa vision du fichier a la struc-
ture mémoire de ses données et ainsi de faciliter 'opération
d’E/S. Linterface permet a I'application de fournir des indi-
cations sur les données et leur usage, afin que la biblio-
theque puisse optimiser ses actions vis-a-vis du systeme de
fichier, du réseau ou du cache mémoire. Enfin, elle permet
aussi d’avoir de la vérification d’intégrité de donnée, une
représentation portable des données permettant de relire les
données sur toute machine méme celle ayant un format de
représentation binaire différent.

Parallel-NetCDF et HDF5

Parallel-NetCDF, noté pNetCDF, est une bibliotheque de
haut niveau qui permet d’écrire et de lire des fichiers porta-
bles et auto-décrits, c’est-a-dire ou les données ne sont plus
des suites d’octets dont seule I'application connait la signifi-
cation mais ou les données sont décrites explicitement en
terme de format, taille. Ainsi, tout programme qui utilise la
bibliotheque pNetCDF sera capable de relire et de modifier
les données d’un fichier au format pNetCDF, et ce sans
méme connaitre le programme qui a écrit les données.
pNetCDF est congu pour gérer des matrices a dimensions
multiples.

HDF5, pour « Hierarchical Data Format » version 5, est un
triptyque modeéle de donnée, bibliotheque, format de fichier
permettant de stocker et de gérer des données. HDF5 a été
congu en 1998 pour les trés grands jeux de données devant
étre partagés au sein d’'une communauté et entre commu-
nautés. Les fichiers HDF5 sont auto-décrits et permettent de
décrire des structures complexes hiérarchiques. Le format
de fichier HDF5 est portable, il contient des codes de pro-
tections permettant de garantir I'intégrité des données. I
supporte aussi le micro-versionnage des objets qui permet
des évolutions douces des formats de données sans rompre
la compatibilité. HDF5 dispose d’une communauté active qui
développe de nombreux outils permettant de manipuler,
visualiser les fichiers, faisant ainsi bénéficier tous les utilisa-
teurs d’outils puissants et pérennes.

Les bibliotheques pNetCDF et HDF5 sont implémentées au-
dessus de Posix ou de MPI-IO.

Les du érique et le I haute performance

Le futur de HDF5 est de se préparer aux machines
Exaflopiques qui verront une augmentation des parallé-
lismes au sein d’'un nceud (via le multithreading) ou entre
noeuds.

Les tendances pour le futur

Au cours des vingt derniéres années, I'informatique en géné-
ral et le HPC en particulier ont suivi une progression régu-
liere reposant sur les progrés de la lithographie du silicium.
Ces progrés ont permis de régulierement augmenter la fré-
quence des processeurs et la capacité de stockage des
mémoires et des disques, tout en restant dans une enve-
loppe de consommation électrique a peu pres constante.
Cette progression est finie et maintenant, pour augmenter
les performances, il faut faire appel a un parallélisme massif
a niveaux multiples, comme expliqué supra, p. 33. Les tech-
nologies de stockage doivent étre adaptées, voire repensées
pour gérer un parallélisme massif, pour limiter les mouve-
ments de données grands consommateurs d’énergie. Les
principales conséquences sont :

« L’évolution vers un modéle de calcul centré sur les don-
nées ou le traitement de la donnée va au plus proche de la
donnée ;

« 'abandon de la sémantique Posix couplée a I'introduction
d’interface permettant la transmission par les applications
d’'information sur l'usage, le type des données. Ces infor-
mations permettront d’optimiser la localisation et d’offrir la
juste cohérence nécessaire a l'usage ;

« 'évolution vers un modele de stockage de type objet ou le
stockage ne gere plus des blocs d’octets de taille fixe mais
des objets de taille variée associés a des métadonnées les
décrivant.

L’analyse et le post-traitement des données

Dans les précédents chapitres, nous avons vu I'importance
des données expérimentales et issues de la simulation ainsi
que les différents logiciels permettant de les produire, de les
conserver et de les lire. Afin de faciliter la lecture et la com-
préhension de ses données, une autre famille de logiciels
est nécessaire : les logiciels d’analyse et de post-traitement.
Ces logiciels permettent de mettre en forme les données afin
de la visualiser graphiquement ou de leur appliquer un trai-
tement numérique afin de produire un nouveau jeu de don-
nées. Pour cela, les scientifiques utilisent soit des logiciels
complets comme ParaView, Matlab ou Scilab soit ils déve-
loppent leurs propres outils a I'aide de langages de program-
mation comme Python ou R et des bibliotheques d’exten-
sions.

ParaView est un outil Open Source multiplateformes d’ana-
lyse et de visualisation de données. Il permet de créer rapi-
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Fig. 41. Exemple de visualisation par l'outil d’analyse
et de traitement de données ParaView.

dement des analyses quantitatives et qualitatives et permet
une exploration 3D. Il a été congu et développé pour les
grands jeux de données et peut s’exécuter sur les super cal-
culateurs ou sur une simple machine de bureau (fig. 41).

Python est un langage puissant, orienté objet, permettant
des travaux de développement génériques et scientifique.
Du fait de sa syntaxe concise, de sa rapidité de développe-
ment, de son modele Open Source, et de la richesse des
bibliothéques dont il dispose dans le domaine scientifique, il
est tres rapidement diffusé au sein des communautés scien-
tifiques. Des bibliothéques comme Numpy permettent I'utili-
sation des tableaux multidimensionnels et des traitements
de type algebre linéaire. Scipy est une bibliotheque de calcul
scientifique disposant de fonctions de traitement du signal,
d’interpolation.

Dans le cas de traitements plus spécialisés, des langages
spécifiques peuvent étre développés. C’est le cas de R qui
est un logiciel libre de traitement des données et d’analyse
statistique. Il dispose dans sa version de base de la plupart
des fonctionnalités utiles pour la statistique courante, mais
comme tout logiciel moderne il est extensible via des biblio-
théques. Ces bibliothéques couvrent un trés large champ et
vont de la statistique multivariée aux méthodes de ré-échan-
tillonnage, de I'’économétrie & la biométrie, de I'analyse des
graphes au traitement des images, des modéles de régres-
sion sur séries chronologiques ou les modéles a équations
simultanées, en passant par I'analyse de données écolo-
giques (comme illustré par le logiciel ade®®), sans oublier
I’'approche bayésienne.

33. http://pbil.univ-lyon1.fr/ade4/
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Lanalyse in situ

L’analyse des données peut se faire de deux maniéres : soit
a la fin de I'exécution du processus producteur (expérience
ou simulation numérique), soit en cours de calcul. Dans le
premier cas, il s’agit d’'une analyse qualifiée de post-mortem
ou hors ligne (offline en anglais) reposant sur la relecture de
fichiers potentiellement trés volumineux. Dans le second
cas, il s’agit de réaliser un traitement en ligne (inline) ou in
situ en parallele du producteur. Cette derniére approche offre
I’avantage de pouvoir limiter fortement les écritures sur
disque et de produire les données de post-traitement (sou-
vent des graphiques) de maniére quasi synchrone avec le
code, offrant aux utilisateurs un gain de productivité appré-
ciable. Les inconvénients de I'approche in situ sont la
consommation mémoire, la rigidité du dépouillement et la dif-
ficulté de réaliser un dépouillement post mortem. La
consommation mémoire est impactée car le logiciel d’ana-
lyse a besoin d’'un espace mémoire en propre pour pouvoir
travailler. Il doit donc partager la ressource mémoire avec le
code de calcul, réduisant de fait la taille des simulations pos-
sibles. Comme I'analyse des données est réalisée en paral-
Iele du code, les directives données au logiciel d’analyse doi-
vent étre connues dés le départ du calcul. Cela introduit une
rigidité qui n’existe pas dans le cas d’'une analyse post-mor-
tem ou I'utilisateur pilote interactivement son analyse. Enfin,
si 'on a effectué les analyses en vol sans stocker les don-
nées utilisées, on se trouve alors dans I'impossibilité de
rejouer une autre séquence d’analyse sans relancer le calcul
principal, ce qui est souvent hors de portée. L'utilisation des
méthodes in situ est donc liée a un compromis immédiateté
du dépouillement contre temps et volume d’écriture (puis
relecture) des données pour une analyse différée mais sou-
ple. Néanmoins, les approches in situ et post mortem ne sont
pas a opposer mais peuvent étre conjuguées de maniéere
efficace, notamment en couplant simulation et in situ afin de
ne stocker que des informations pertinentes pour une ana-
lyse post mortem et ainsi minimiser le volume de données a
stocker et & analyser.

La visualisation des données

Dans la section précédente, nous avons présenté des outils
de post-traitement des données produites, dont la plate-
forme de visualisation scientifique Paraviews*. Les outils de
visualisations scientifiques sont distribués sur tous les sys-
temes, mais les données produites par des supercalcula-
teurs ne sont souvent pas transportables sur une machine
distante. La visualisation des résultats est pourtant un com-
plément essentiel a une chaine de calculs statistiques répon-
dant a une question précise. La phase de développement
des algorithmes demande des validations visuelles régu-
lieres pour leur mise au point, ainsi que celle des post-trai-
tements. Le débogage des codes de calcul est simplifié par

34. www.paraview.org
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Fig. 42. Vue pleine résolution sur le mur d'images Mandelbrot et interface de Paraview du code AMR CanoP Pi4EST.

la compréhension visuelle des problemes, par exemple des
erreurs sur les conditions aux limites. Une visualisation
périodique de la qualité des simulations est aussi nécessaire
dans les productions d’expériences longues. Enfin, des tech-
niques de manipulation (steering) en direct des parametres,
pendant I'exécution sur le supercalculateur, émergent et per-
mettront de réduire le nombre de simulations a produire pour
faire des analyses de sensibilités ou d’optimum des paramé-
tres physiques lorsqu’on ne peut implémenter des algo-
rithmes d’optimisation.

Le choix d’un outil permettant la visualisation des données
produites par un code de simulation numérique dépend de
plusieurs criteres :

+ La régularité des maillages utilisés par le modéle. Tous les
outils peuvent lire des données trés réguliéres, mais pas
forcément les maillages totalement non structurés. Les
données particulaires ou issues de modéles a raffinement
automatique (AMR, voir fig. 42) sont des cas particuliers
difficiles ;

la taille des fichiers sauvegardés et I'organisation des
bases de données sont aussi essentielles pour ce choix.
De méme, I'organisation des variables (par exemple, tem-
porelle) des fichiers permettra simplement de faire varier
en temps les interactions de visualisation ou non. Un choix
judicieux étant de construire le moins de fichiers possible
avec, dans un fichier, une série par pas de temps sauve-
gardés de jeux de données pour différentes variables ;

le niveau de portabilité du format de fichier est lui aussi un
point & prendre en compte dés le choix des entrées-sorties
d’'un modéle. Choisir un format adapté a son modele de
donnée (non-structuré, particulaire, AMR) et adopté par la
communauté scientifique avec laquelle on souhaite pouvoir
partager des résultats et inter-comparer des modéles est
essentiel. C’est le cas du NetCDF dans la communauté cli-
mat.

Dans une simple vision de visualisation post mortem (a la fin
du calcul), le parallélisme des outils de post-traitement et

Les du
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particulierement de visualisation est important si les données
sont volumineuses. En effet, certains applications paralléles
font trés peu de sorties, mais si on en active la taille des
fichiers peut dépasser le gigaoctet voir le téraoctet, parfois
par variable a afficher. Il est alors complétement impossible
d’utiliser une application de visualisation séquentielle sans
avoir un GPU* (processeur graphique décrit supra, p. 26)
parmi les plus puissants du marché. On utilisera plutét une
des application de visualisation paralléle décrit plus loin ou
bien un coprocesseur graphique directement lié au code de
calcul réparti sur le calculateur. Les outils paralléles permet-
tent de répartir la lecture des données (surtout sur un sys-
teme de fichiers paralléle décrit supra, p. 52) et le processus
de rendu, qui construit la scéne de visualisation avec les
variables affichées en fonction des transformations (couleur,
géométriques, volumique, ou dépendant d’autres variables),
les lumieres et les ombres ajoutées pour une meilleure lisi-
bilité. On peut répartir ce processus, utilisant des algo-
rithmes de lancer de rayon depuis I'observateur, sur des pro-
cesseurs graphiques qui sont optimisés pour faire des
calculs avec la librairie OpenGL ou bien sur de nombreux
processeurs de calculs avec la bibliotheque de calcul
OpenGL Mesa.

Les trois grands outils de visualisation scientifique
(Paraview, Vislt et Ensight) possédent chacun une cinquan-
taine ou plus de formats de lecture en entrée, avec un format
spécifiquement entretenu et optimisé pour I'application par
les équipes de développement. Ce n’est pas toujours celui
qui est le mieux adapté aux données des modeles. Ainsi,
Vislt développe une bibliotheque de construction de fichier
HDF5 paralléle, appelé « silo », mais son lecteur de la
convention d’écriture du HDF5 appelé « Pixie » a été beau-
coup plus optimisé pour des données régulieres dans son
moteur de rendu paralléle.

Le processus de visualisation des données démarre par |'uti-
lisation d’'un serveur paralléle de rendu et de la lecture des
données par ce serveur. Ce lecteur peut étre situé sur le cen-
tre de calcul et la GUI de I'application sur la machine de I'uti-
lisateur. Certaines applications s’en sortent alors mieux que
d’autres dans la gestion des flux de pixels entre le client et
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le serveur. L'utilisateur peut alors interagir sur les jeux de
données contenus dans le ou les fichiers (s'il s’agit de séries
temporelles ou spatiales) en affichant une variable en fausse
couleur, par exemple. La construction d’un pipeline de trans-
formations (statistique, topologique, géométrique) permet
d’affiner I'analyse visuelle de la solution calculée et surtout
de mettre différents phénomenes en corrélation a I’écran.

Comme nous venons de le voir, la simplificité de la fabrica-
tion des visualisations dépend de I’environnement informa-
tique mis a disposition des utilisateurs. Ainsi, la présence de
nceuds de calcul dits « larges » sur les supercalculateurs
permet de rendre plus locale cette production. Et la mise a
disposition d’une plate-forme de visualisation distante sécu-
risée telle que VisuPortal au TGCC, permet de s’affranchir
des problemes de transferts de données parfois gigan-
tesques et de toute facon hors de portée pour les futures
machines exascales dans I'avenir, car la progression des
réseaux externes (par exemple RENATER) avance d’un fac-
teur 10 tous les dix ans lorsque les machines de calculs
gagnent un facteur 1000.

L'utilisation de murs d’images en visualisation est simplifiée
par les avancées en interaction sur les clusters graphiques.
La montée en résolution des calculs HPC est beaucoup plus
grande que "augmentation en pixels des écrans de bureau.
Aussi les murs d’images forment-ils une solution intéres-
sante a la visualisation de milliards de mailles sur des murs
qui dépassent les 30 millions de pixels, comme la plate-
forme Mandelbrot a la Maison de la Simulation. Cette plate-
forme offre la 3D stéréoscopique qui rend la profondeur des
champs affichés beaucoup plus réaliste et simplifie la com-
préhension des simulations a trois dimensions. Ces trés
hautes résolutions permettent aussi d’analyser les ensem-
bles de simulation, issus du lancement simultané de cen-

Fig. 43. Plateforme Braintwister de visualisation d’IRM de cerveaux Neurospin, LRI, MdS.
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taines de simulations (voir fig. 43). Nous travaillons active-
ment sur des projets d’affichage multiples et synchrones
d’applications qui aideront les scientifiques a analyser visuel-
lement des bancs d’expériences, en complément des ana-
lyses statistiques actuels, comme les métriques. Ces mid-
dlewares dédiés aux murs d’'images sont construits pour
permettre par exemple le classement visuel des éléments,
l'interaction simultanée sur tous les outils d’affichage et la
sélection de certains €léments pour un affichage en plus
haute résolution.

Les principaux outils de visualisation développés et utilisés
actuellement sont libres pour la plupart. L’outil propriétaire
Ensight est utilisé dans beaucoup d’industries et certaines
grandes écoles et instituts de recherches, mais n’est pas le
plus répandu. L’outil SDVision développé par I'équipe
COAST de la DRF/IRFU repose sur IDL et utilisé a la base
pour des visualisations en astrophysiques. Il existe un
moteur libre de droits pour I'IDL. L’outil Snorky3D est déve-
loppé au CEA/DEN, permet un affichage particulaire réaliste
(suivi des trajectoires) de champs 3D issu notamment des
simulations TrioCFD.

Les autres outils utilisent pratiquement tous la puissance de
développement haut niveau du python. Une premiére biblio-
théque intégrée dans le paquet scientifique Scipy est mat-
plotlib, qui fait principalement des affichages 2D, mais utilise
les atouts de la bibliotheque numérique numpy de
python/Scipy. Cela simplifie grandement la construction de
visualisations simples.

La société Kitware est une société américaine, avec une filiale
frangaise a Lyon, faisant la promotion du développement
opensource de sa bibliothéque VTK et de plusieurs applica-
tions dont Paraview, utilisée et maintenue par une trés grande
communauté du libre. VTK peut étre
vue comme une surcouche logiciel de
I'OpenGL, mais c’est surtout I'infra-

By = = - structure de programmation des pipe-
= é = & = __ = lines de filtres de données, depuis la
o-) 8 ¢ =P = &= lecture séquentielle ou paralléle
(8 = @ = & = ¢ = 8 = ¢ = eatente P
» = = 0 B ¢ = =9 m ¢ =8 jusqu’au filtre de découpage sur des
B = = N B I B = P B ¢ B plans ou de rendu volumique 3D. Un
B = = b = ¢ = - &= » = ¢ = format moderne efficace est le VTK
| & = = b = & = B = = B = & = ADIOS (extension vta) qui permet un
- - ot - - — - - 7y 7 .
% ': - : : ] - b = @ = 28 &8 ) bon parallélisme d’écriture/ lecture
8 = N = é = & £ £l = 8 = @ & avec VTK. Paraview est aussi un trés
._ - = i = ‘ L r = ‘ - 'b = ‘ - . . . .
- : o = | = bon outil pour la visualisation sur mur
| B & 6 & 8 8 0 = B = 6 = p = 4 & N
2B = B 4 =B 0 = ¢ = b = ¢ = d’image car les moteurs de rendu
B = flif = § = 6 = & = 3 E ¢ B paralléles peuvent afficher leur sortie
§ = = f = = & S d = sur le serveur graphique auquel le GPU
& = = ¢ = & = @ § = qu'ils utilisent est connecté. Une sortie

récente notable de la société Kitware
est I'outil Cinema qui permet de pro-
duire des séries d’images tridimension-
nelles a plusieurs épaisseurs pendant
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Fig. 44. Simulation du milieu interstellaire avec RAMSES GPU sur Titan. P. Kestener.

la simulation, car c’est la que cette production est la moins
couteuse. Ces films 3D peuvent étre analysés a la fin de la
simulation couche par couche de maniére interactive (rotation,
épaisseur).

D’autres outils sont aussi fondés sur VTK et son utilisation
dans des scripts python, comme mayavi, vapor et Vislt. Ce
dernier posséde une implémentation trés efficace des
connections client-serveur de rendu qui le rend trés perfor-
mant sur des clusters de calculs (fig. 44), avec de trés nom-
breux processus pour le moteur de rendu, mais aussi sur
des fermes de GPU distantes. Seuls les flux de pixels finals
transitent sur les réseaux TCP* (internet, par exemple) avec
les bonnes configurations. Cela fluidifie la lecture temps réel
de trés grosses données.

Enfin, pour conclure cette partie sur la visualisation scienti-
fique, la production de films issus des simulations est main-
tenant courante et nous maitrisons toute la chaine depuis la
construction de scénarios, la fabrication des sceénes avec
des effets de caméra, comme des travelings adaptés au
mouvement des modélisations calculées, jusqu’a la produc-
tion de films stéréoscopiques ou non et de disques haute
résolution pour la vulgarisation scientifique.
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arrivée de machines de trés grande puissance est une
fantastique opportunité pour les simulations numériques,
dans les domaines ou elles sont classiquement utilisées,
mais aussi dans de nouveaux domaines. Nous présentons
dans cette section les principales méthodes numériques et
algorithmiques utilisées au CEA. La présentation de chaque
type de méthode est volontairement bréve, avec des exem-
ples a but uniquement pédagogique. Une description plus
détaillée des applications est donnée dans la seconde sec-
tion de la monographie, p. 81. Nous passons d’abord en
revue les méthodes pour les champs continus, i.e. les phé-
nomeénes physiques descriptibles a I’aide de variables conti-
nues, linéaires, comme les ondes, ou non linéaires, comme
les écoulements fluide. Nous traitons ensuite de la résolution
des problémes dans un espace a grand nombre de dimen-
sions, ce qui arrive par exemple en transport de particules,
ou, aux trois dimensions de I'espace usuel, s’ajoutent celles
de I'espace des vitesses.

Sur un exemple : les algorithmes évolutionnaires, nous pré-
sentons enfin les méthodes d’optimisation (infra, p. 72) et les
calculs d’incertitudes (infra, p. 75), domaines dans lesquels
la puissance des machines a aussi permis des avancées
considérables.

En contrepoint a tous ces progres, il faut, pour tirer raison-
nablement parti des machines actuelles et futures, revoir en
profondeur les méthodes numériques pour les adapter et les
mettre en adéquation avec ces machines. Ce sujet est
abordé dans la section suivante.

Adéquation et adaptation

des algorithmes et des méthodes
numeériques aux machines

de puissance actuelles et futures

L’évolution matérielle, envisagée dans le cadre du renouvel-
lement futur des grands centres de calcul mondiaux, pro-
gresse vers un parallélisme massif possédant des caracté-
ristiques techniques bien différentes de celles des
supercalculateurs paralléles actuellement utilisés, en parti-
culier au CEA/DAM ou au TGCC. En effet, la volonté de mai-
triser la consommation électrique et la stagnation de la fré-
quence d’horloge conduisent naturellement a une
augmentation importante du nombre de cceurs® de calcul
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au sein d’'un méme processeur associée a un temps d’acces
a la mémoire différent en fonction de la zone accédée.

Conséquence de ces évolutions, la programmation homo-
gene, qui consiste a n’avoir qu’un niveau de parallélisme plu-
tét macroscopique de type MPI%, tire a sa fin. Il faut donc se
préparer a vivre dans un monde dit « hybride » ou il est
impératif d’extraire tout le parallélisme possible d’'un code de
calcul. Ce nouveau monde peut étre décomposé en trois
niveaux de parallélisme : le niveau Macro (toujours repré-
senté par MPI), le niveau Méso (représenté par la notion de
threads*") et le niveau Micro (représenté par la notion de
vectorisation). Et aucun de ces niveaux ne doit étre sacrifié !
Certaines méthodes numériques sont naturellement en adé-
quation avec ces contraintes de parallélisme massif.

De plus, il faudra aussi porter une attention particuliere aux
acces a la mémoire pour le stockage et le rapatriement des
données au sein des algorithmes numériques. En effet, les
acces a la mémoire peuvent vite devenir aussi longs et col-
teux que le calcul lui-méme et donc faire perdre tout le béné-
fice apporté par le parallélisme hybride. Les méthodes a
forte intensité calculatoire, i.e. réalisant beaucoup de calculs
et peu d’accés mémoire, sont donc naturellement plus effi-
caces. Quant aux communications par échanges de mes-
sages de type MPI, elles sont trés pénalisantes au niveau
de l'efficacité d’un code dés que I'on va au-dela d’une
dizaine de milliers de cceurs de calcul.

Pour répondre a ces nouveaux défis imposés par I’évolution
des calculateurs, une des voies possibles est d'imaginer de
nouveaux algorithmes s’appuyant plus fortement sur les cal-
culs — méme en les répétant plusieurs fois — mais beau-
coup plus économes en accés mémoire et en échanges de
données. Nous parlons alors de méthodes « computationally
intensive » ou, en frangais, « intensives en calcul ». Dés lors,
il existera plusieurs fagons de résoudre un probléme numé-
rigue dans un code de simulation, combinant différentes
méthodes mathématiques et techniques de parallélisation.

lllustrons notre propos sur I'exemple plus concret de la dia-
gonalisation itérative mise en jeu dans les codes de dyna-

35. Unité de calcul capable d’exécuter des programmes de fagon autonome.
36. Message Passing Interface : fonctions spécifiques permettant
I'échange de données entre deux processus indépendants.

37. Les threads sont des fils d’exécution indépendants et paralléles d’'une
partie du code.
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mique moléculaire quantique* de type DFT* [1], voir p. 149.
Le probléme est de calculer efficacement les plus petites
valeurs propres (celles correspondant aux états de plus
basse énergie occupés par les électrons) de I'opérateur
Hamiltonien. Les algorithmes de diagonalisation itérative
peuvent étre classés en plusieurs niveaux, en fonction du
nombre d’applications (trés consommatrices en opérations
numériques) de cet opérateur, et des communications
nécessaires pour maintenir les vecteurs propres orthogo-
naux entre eux.

Les algorithmes utilisés jusqu’a présent avec succes pour
un nombre de cceurs inférieur a quelques milliers sont de
type gradient conjugué multibloc. Citons a titre d’exemple
I’algorithme de Davidson par bloc ou celui implémenté dans
le code ABINIT, LOBPCG (Locally-Optimal Block
Preconditioned Conjugate Gradient) [2]. Comme cette déno-
mination l'indique, le principe est de résoudre le probleme
par bloc, i.e. de diviser le systéme en plusieurs sous-
espaces pour les traiter indépendamment les uns des
autres. Le nombre d’applications nécessaires de I'opérateur
Hamiltonien* est de 'ordre de trois a cinq par itération.
Grace a la méthode par bloc, il faut simplement orthogona-
liser chacun des sous-espaces a chaque itération. Le traite-
ment d’un bloc est lui-méme parallélisé et nécessite des
communications MPI sur un sous-ensemble de cceurs et non
pas sur la totalité des cceurs. Il ne reste donc plus qu’une
opération d’orthogonalisation globale par itération. Toutefois,
le colit de I'ensemble des communications MPI du proces-
sus devient prohibitif quand le nombre de coeurs devient trés
grand. |l faudra donc abandonner ces algorithmes de diago-
nalisation itérative au profit d’algorithmes fondés sur une
projection du spectre des valeurs propres, plus performants
dans le cadre d’une utilisation sur un trés grand nombre de
coeurs, comme expliqué ci-apres.

Le principe des algorithmes fondés sur une projection du
spectre des valeurs propres repose sur la recherche des
valeurs propres d’un opérateur auxiliaire dont le spectre est
localisé exactement dans la région recherchée. Plusieurs
méthodes existent ; parmi elles, celle basée sur un « filtre de
Chebyshev* » [3]. Pour ces méthodes, il est nécessaire d’ef-
fectuer un nombre plus important d’applications (de I'ordre
de 5 a 10) du nouvel opérateur Hamiltonien. Mais plus
aucune communication MPI n’est maintenant nécessaire
pendant les itérations ! Seule une communication globale
doit étre effectuée en fin de processus. La différence de per-
formance entre les deux types de méthodes est notable,
comme illustré sur la figure 45.

Ces résultats peuvent encore s’améliorer avec des travaux
sur 'augmentation des capacités vectorielles de I'algorithme
et une gestion mémoire prenant en compte les effets NUMA.
Dans ce cas, la mise en ceuvre de la méthode basée sur un
filtre de Chebyshev se rapproche du Speedup idéal pour un
trés grand nombre de cceurs.
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Fig. 45. Comparaison du facteur d’accélération entre les algorithmes
LOBPCG et Chebyshev.

Cet exemple illustre bien le fait qu’il est impératif de repenser
entierement les algorithmes numériques pour mieux les
adapter aux futurs calculateurs. Bien évidemment, cette
conclusion s’applique dans la plupart des domaines d’appli-
cation des codes de simulation destinés aux machines exa-
flopiques : équations aux dérivées partielles* (EDP),
méthode Monte-Carlo, dynamique moléculaire, comme nous
allons le voir dans les sections suivantes.

Les méthodes numériques pour
les champs continus dans PPespace

Nous présentons d’abord brievement les trois méthodes les
plus classiques pour simuler les champs continus dans I'es-
pace, i.e. pour résoudre des équations aux dérivées par-
tielles (EDP), linéaires ou non, gouvernant ces champs : les
différences, éléments, et volumes finis. Le lecteur est ren-
voyé aux références [4,32,33,34] pour plus d’information sur
les fondements de ces méthodes et a la seconde section de
cette monographie, pour des exemples.

Généralités : les équations aux dérivées
partielles, différences, éléments, volumes finis,
estimation d’erreur

La premiére étape est d’écrire I'équation aux dérivées par-
tielles (EDP), définie comme une relation entre les dérivées
partielles en temps et en espace, gouvernant le champ
continu u. Par exemple, I’équation des ondes sonores en
une dimension relie les dérivées partielles seconde en temps
et espace de u et s’écrit u;; - c*u,, = 0, ol u est, par exem-
ple, le champ scalaire de pression, c la vitesse du son.
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Cette équation est assortie de conditions initiales (valeurs
de u et de u, au temps 0). Elle est résolue dans un domaine
fini, en une dimension l'intervalle [0,1], aux bornes duquel
sont imposées des conditions aux limites, par exemple de
Dirichlet : u(0,t) = f(¢), u(L,t) = g(t). Plusieurs méthodes de
discrétisation sont possibles : commencons par présenter la
plus ancienne et la plus simple, les différences finies.

La méthode des différences finies [32] permet de calculer
les valeurs de u aux points (x; = jh, t, = nat) d’'une grille de
pas d’espace h et de pas de temps at uniformes. La valeur
approchée de u au point (x;, t,) est notée u;.

Les dérivées partielles sont approchées par des quotients
différentiels en supposant toute la régularité nécessaire
sur u. La dérivée seconde en espace est, par exemple,
approchée par

U1 — 2uf + ujy
Uy ¥ ————————.
hZ

L’approximation différences finies de I'’équation des ondes
s’écrit alors :

n+1l n n-1
u™t - 2ut +uy

At?

, W —2uf' +ufy
-c 2 =0,

1

ou encore, u*t - 2ul + u "t = (Ul - 2uft + uly),

cAt .
avecn = W parametre de Courant.

Cette relation, associée aux conditions aux limites, qui vont
imposer ug = f(nAt) et uj,; = g(nAt), permet de calculer les
valeurs de la solution au temps n+1 si on les connait aux
temps n et n-1, donc de calculer les u* 1 <j <Jaux] points
intérieurs a partir des conditions initiales, et de résoudre
(approximativement) notre EDP.

On généralise aisément (au moins sur le principe...) au cas
de plusieurs dimensions d’espace : la grille est maintenant
multidimensionnelle en espace et on calcule (par exemple
en 2D) les uj; gréce a des équations aux différences ana-
logues a celles obtenues en une dimension.

Si l'insertion des valeurs ponctuelles u(x;, t,) de la solution
exacte dans le schéma permet d’obtenir un résidu de la
forme O(h? + At?), le schéma est dit consistant & 'ordre p
en espace et g en temps. Le théoréme de Lax permet alors
d’affirmer que, sous condition de stabilité (un schéma est
stable s'’il n’amplifie pas le bruit numérique, nous renvoyons
a [4] pour une définition plus formelle de la stabilité), I'erreur
numeérique (définie comme la norme, par exemple L2, de la
différence entre la solution exacte et son approximation
numérique) est d’ordre O(h? 4 At?), c’est-a-dire majorée par
C(h? + At?) quand h et At tendent vers 0, ou C est une

Les du érique et le I haute performance

constante. On pourra vérifier que le schéma présenté ci-des-
sus est d’ordre 2 en temps et en espace : un raffinement par
2 du maillage conduit a diviser par quatre I'erreur. La condi-
tion de stabilité (dite « condition de Courant ») du schéma
[4] est que 7 soit inférieur a 1.

L’approximation numérique est ici définie comme la solution
exacte des équations aux différences obtenues. Or, les ordi-
nateurs travaillent en précision finie. Les nombres réels sont
en effet représentés par un nombre finis de bits, le plus cou-
ramment 32 (simple précision) ou 64 bits (double précision).
L’approximation numérique effectivement obtenue peut donc
étre différente de I'approximation numérique « théorique ».
Nous ne discuterons pas de cette question et renvoyons le
lecteur a [5]. En somme, ni I'erreur due au schéma numé-
rique (dont seul le comportement asymptotique pour h et At
« petits », comme expliqué plus haut, est déterminé) ni celle
due a la précision finie des ordinateurs ne sont exactement
connues : on parlera d’incertitudes numériques, a bien dis-
tinguer des incertitudes de modeéle (voir infra, p. 75). Ces
incertitudes numériques peuvent toutefois étre estimées par
exemple en réalisant plusieurs simulations avec des mail-
lages de finesses différentes.

La méthode des différences finies est trés bien adaptée aux
processeurs vectoriels, de par la régularité des structures et
des acces aux données, et se parallélise bien, en affectant
a chaque processeur une partie du domaine de calcul. Elle
tire donc le meilleur parti des trois niveaux de parallélisme
(micro, méso, macro) décrits dans la section supra, p. 43.
Elle peut étre rendue plus précise en utilisant des approxi-
mations d’ordre élevé des dérivées partielles. Par contre,
une difficulté apparait si le probléme est a résoudre dans un
domaine dont les frontiéres ont une géométrie quelque peu
complexe. En effet, les conditions aux limites sont imposées
en des points de la grille de calcul, ce qui peut conduire a
une perte de précision (effet de I'approximation « marche
d’escalier » de la frontiere). Les méthodes de frontiere
immergée résolvent ce probléme, mais au prix d’'une dégra-
dation de l'efficacité de calcul.

Les méthodes d’éléments finis*3 [33] permettent, en parti-
culier, de pallier cette difficulté. Elles s’appuient sur le choix
d’un espace d’approximation de la solution. Présentons un
cas modeéle de probléme stationnaire, tiré de [4], de discré-
tisation par éléments finis de I’équation u, - f = 0 sur l'inter-
valle [0,L] sur un maillage régulier de pas h, i.e. x; = jh, j
varie de 0 a /, u0 est donné. Choisissons comme espace
d’approximation I'espace vectoriel engendré par les fonc-
tions (dites de forme) ¢; linéaires par morceaux, valant 1 au

38. Introduites principalement pour obtenir des formulations variation-
nelles des problemes.
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point x;, 0 aux points x;, si i # j. L’approximation de la solu-

tion est donc recherchée sous la forme
]

2U; -

Jj=0
On impose la nullité de la projection de u, - f sur I'espace
d’approximation, i.e.

J L L
Yu; [ 0/ () (dx = [ (0)dx, vie [1]]
j=0 0 0

Notant M la matrice des coefficients
L

m;j = f @;' (x)@; (x)dx - v le vecteur des inconnues u; et f
0

L
celuides f; = ff(x)qz,- (x)dx, on obtient un systéme linéaire3?
0

(creux) Mv = f. Ce résultat s’étend a des EDP générales
Lu = f, ou L est un opérateur différentiel « raisonnable », et
a un nombre quelconque de dimensions. L’'espace d’ap-
proximation peut étre défini sur un maillage, qui discrétise le
domaine ou il faut résoudre 'EDP. Un des intéréts est la
grande flexibilité de la méthode : le maillage n’est plus
astreint, comme en différences finies, a étre uniforme. Les
formes des mailles et de leurs frontieres peuvent étre assez
générales, ce qui permet de traiter précisément la géométrie
du probleme, a I'intérieur du domaine et sur la frontiere exté-
rieure. La frontiere de maillage peut notamment étre une
approximation tres précise de la frontiere sur laquelle sont
imposées les conditions aux limites, ce qui permet de les
approcher avec plus de précision qu’en différences finies.
Au final, la solution obtenue est la projection sur I'espace
d’approximation de la solution exacte. L’erreur est en h?,
ou p est l'ordre de I'erreur d’approximation par les fonctions
de forme : I'utilisation de fonctions de forme linéaires conduit
par exemple a une erreur (souvent mesurée en norme L?)
0(h?).

Si on considére maintenant une équation d’évolution de la
forme u, + Lu = 0, une méthode possible*' (appelée
« method of lines » dans la littérature) est de discrétiser
d’abord par éléments finis en espace, ce qui conduit a une
équation d’évolution en temps pour le vecteur des inconnues
v de la forme v, + Mv = 0. Le probléme est ensuite discrétisé
en temps. (voir I'encadré sur les méthodes de discrétisation
temporelle, p. 65).

Les méthodes d’éléments finis conduisent, en général, a des
structures et acces aux données moins réguliers que les
méthodes de différences finies, et peuvent s’avérer moins
efficaces que les méthodes de différences finies sur des pro-
cesseurs vectoriels, i.e. au niveau « micro » de parallélisme.

39. Dans notre cas, il prend la forme simple u;,; —u;_y = fo(p,dx.

40. Nous considérons dans ce paragraphe des éléments finis continus, et
I’'espace d’approximation est un sous espace de I'espace de fonction
auquel appartient la solution.

41. Une autre technique consiste a ne pas dissocier ces étapes, comme
dans le schéma de Lax-Wendroff.
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L’efficacité peut étre restaurée en utilisant des maillages
structurés, i.e. ou chaque élément est repéré par un ensem-
ble d’indices (par exemple deux indices en dimension 2), au
moins par blocs.

Nous conclurons par les méthodes de volumes finis [34].
Elles utilisent une intégration des équations dans les mailles,
conduisant a une équation de bilan sur chaque maille.
Prenons I'exemple de I'’équation du transport u, + Vau (a est
le vecteur vitesse) en dimension 3. Intégrant ’équation
sur une maille M, on obtient une équation d’évolution pour

d
lintégrale de u sur M. — [udV + [u(an)dS = 0.
dt u am

Il faut ensuite définir les flux numériques*, gouvernant les
entrées dans la maille, i.e. les intégrales de u(a.n) sur les
faces constituant le bord. Nous renvoyons a [4] pour le choix
de ces flux numeériques.

Ces méthodes possedent des propriétés de conservativité
(au sens ou certaines quantités sont conservées exacte-
ment), et sont en particulier trés utilisées en simulation des
écoulements. Ce point est repris plus loin, voir infra, p. 66
dans le passage consacré aux champs régis par des équa-
tions non linéaires. Nous présentons maintenant brievement
quelgues exemples de méthodes numériques couramment
utilisées pour les champs régis par des équations linéaires,
comme les équations d’ondes.

Champs continus régis par des équations
linéaires : exemples de méthode de résolution
des équations des ondes

Les méthodes les plus utilisées pour résoudre les équations
d’ondes sonores, électromagnétiques, et élastiques* (voir
infra, par exemple, p. 83) sont les méthodes de différences
finies et d’éléments finis, présentées ci-dessus.

Comme dit plus haut, les méthodes de différences finies sont
trés efficaces, tant du point de vue du parallélisme, que de
celui de la vectorisation. Un schéma tres utilisé pour les
équations de Maxwell est le schéma de Yee*, extension aux
ondes électromagnétiques du schéma d’ordre 2 présenté au
paragraphe précédent. Il s’avere extrémement efficace, et
des simulations a 10" mailles sont possibles sur machines
pétaflopiques. Par contre, le traitement des conditions aux
limites est, sauf utilisation de frontiéres immergées, peu pré-
cis. Un autre inconvénient est la relation dite de dispersion
(relation entre la pulsation et le vecteur d’'onde) numérique :
la vitesse (numérique...) de la lumiere n’est approchée qu’a
I’ordre 2 par le schéma numérique, et dépend de la direction
de propagation.

Les méthodes d’éléments finis d’ordre élevé s’affranchissent

de ces deux difficultés, et sont trés utilisées pour simuler les
problemes d’ondes élastiques et électromagnétiques [6].
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Comme noté plus haut, leur efficacité, notamment sur les
processeurs vectoriels, est moindre, si le maillage est non
structuré, que les différences finies, mais il est souvent pos-
sible d’utiliser des maillages structurés par blocs. Dans les
méthodes dites « de Galerkin discontinu* » [7], le champ
dans chaque élément est décomposé sur un ensemble de
fonctions de forme locales a I'élément, sans imposition de
contrainte de continuité, contrairement aux méthodes d’élé-

ments finis continus décrites plus haut. Cette indépendance
relative entre les éléments aide a paralléliser efficacement.
De plus, ces méthodes sont intensives en calcul. Elles sont
donc spécialement adaptées aux nouvelles machines.

Nous allons maintenant présenter les champs régis par des
équations non-linéaires, qui demandent un traitement spéci-
fique.

 Lintégrationentemps

Les méthodes d’intégration en temps ont été développées
pour intégrer des systemes d’équations différentielles, de
la forme ¢ = f(q,t),q € R" qui apparaissent par exemple dans
la résolution d’équations aux dérivées partielles dépendant du
temps, si on sépare les étapes de discrétisation spatiale et
temporelle, ou en dynamique moléculaire classique.

La méthode la plus immédiate a été proposée par L. Euler. Il
s’agit d'une méthode explicite : notant g, le vecteur q au pas
de temps n, g,,.1 est calculé par une formule explicite en fonc-
tion de g,. La dérivée en temps est approchée par une approxi-
mation d’ordre 1 :

L qn+1 = Qn
LY
Nous obtenons donc gn.1 = gn + f(gn, nAt)At. Cette méthode
a des inconvénients : faible précision, instabilité si la discréti-
sation en espace a laquelle elle est couplée n’introduit pas une
dissipation numérique suffisante (par exemple, le schéma dit
« de Richardson » pour I'équation d’advection ou la méthode
d’Euler est associée a une discrétisation centrée de la dérivée
en espace est instable...).

+ 0(AD).

Pour améliorer la précision, tout en restant sur une méthode
aun pas (au sens ou le calcul de g,,,, ne fait intervenir que g,)

I'idée naturelle est de partir de la formule exacte
(n+1)At

qni1=qn+ f f(q(t))At, mais le probleme est que q(t)

nAt

n’est pas connu. On peut toutefois améliorer la précision par
rapport a la méthode d’Euler, qui approxime q(t) par q(tn)
dans lintégrale. Cette idée est notamment exploitée (avec
d’autres ingrédients assez techniques) dans les méthodes
dites « de Runge et Kutta », décrites par exemple dans I'ou-
vrage [35].

En pratique, on approxime l'intégrale a I'aide d’'une méthode
d’intégration numérique. Ramenons-nous pour simplifier a
n=0:

At
q(At) =q(0) + 0f(q(t))At-
L’intégrale est remplacée par une somme pondérée :

q(At) = q(0) + At ) bif(q(ciAD).

i=1

Mais on ne connait pas les y(c;At). Nous allons donc les
approximer y(c;At) = €. Les € sont calculés récursivement.

Des méthodes de Runge Kutta d’ordre trés élevé ont été obte-
nues (au moins jusqu’a l'ordre 8), mais, en pratique, on se
limite la plupart du temps a I'ordre 4. Méme a un ordre donné,
il existe plusieurs variantes de schémas d’intégration.

Une autre facon de monter en ordre est d’utiliser I'information
de plusieurs des pas de temps précédents (méthodes multi-
pas). La plus simple des méthodes multipas est la méthode
« saute-mouton », qui approxime la dérivée en temps a l'ordre
2 par

. qn+1 —
g=——""—"

Gn
+ 0(At?).
20t (489

L’inconvénient des méthodes explicites est que le pas de
temps doit vérifier une condition de stabilité. Une des plus citée
est la condition de Courant, établie en 1928 par Courant
Friedrichs et Lewy : le pas de temps doit vérifier At < CuAx, ou
u est une vitesse (par exemple la vitesse du son si on simule
I’équation des ondes acoustiques), € une constante dépen-
dant du schéma. La limitation est encore plus drastique pour
I’équation de la chaleur, avec une contrainte en (Ax?) sur le
pas de temps. Pour s’affranchir de ce type de limitation, on
peut utiliser des méthodes implicites, ou f est pris au pas de
temps n+1. La version implicite de la méthode d’Euler est par
exemple qni1 = Gn + f(Gne1,(n+1)At)AL.

Le co(t calcul du pas de temps unitaire est bien sir plus élevé,
mais le nombre de pas de temps a réaliser peut étre fortement
réduit.

Pour conclure, nous évoquerons les schémas dits « symplec-
tiques », utilisés notamment pour intégrer des systemes
d’équations de Hamilton. Ces schémas préservent, comme
dans le cas continu, le volume de I'espace des phases. Les
remarquables propriétés de ces schémas, qui permettent d’in-
tégrer sur des temps longs, sont passées en revue dans [36].
L’algorithme de Verlet, frequemment utilisé en dynamique
moléculaire classique, est un exemple de schéma symplec-
tique.

Les sci du érique et le calcul haute performance
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Champs continus régis par des équations
non linéaires : exemple de la simulation
en mécanique des fluides et des structures

Apres les champs continus présentant la propriété de linéa-
rité dont un exemple figure au paragraphe précédent, nous
nous intéressons au cas le plus général des champs dont
I’évolution dans le temps obéit a des équations non linéaires.

La variété des systémes physiques régis par de tels sys-
témes d’équations étant considérable, nous nous restrei-
gnons volontairement a des fins d’illustration sans perdre en
pertinence au cas de la mécanique, pour les fluides ou les
solides. Nous y trouvons la matiere permettant de caractéri-
ser les sources usuelles de non linéarités.

Une premiéere source peut venir de la méthode d’observation
du systéme mécanique considéré. L’équation la plus simple
donnant I'évolution locale d’un systéeme dont on suit le mou-
vement a la méme vitesse que la matiére (soit en représen-
tation lagrangienne*) est I’équilibre dynamique (1), dérivé
de la loi de Newton, selon laquelle la quantité d’accélération
locale égale la somme des forces (forces de volume ou de
cohésion interne) s’exercant sur le contour d’un volume infi-
nitésimal, soit :
pv+7V-ole)] = f (1)
Ou u est le champ de déplacement définissant le mouve-
ment, vle champ de vitesse, o est la contrainte dans le sys-
teme (pression et cisaillement le cas échéant), dépendant
de la mesure de la déformation ¢, et f les forces externes.

En changeant de point de vue, par exemple en adoptant une
représentation eulérienne* ol on observe la matiére passer
par un point fixe de I'espace, la dérivée temporelle classique
est remplacée par la dérivée particulaire de la vitesse et
I’équation (1) devient :
pv+pw-Vv+V-o=f 2)
L’expression (2) fait apparaitre un terme non linéaire asso-
ciée a la convection de la matiére, bien connu des mécani-
ciens des fluides, puisqu’il constitue une des difficultés a trai-
ter dans la résolution des équations de Navier-Stokes
gouvernant I'’écoulement général d’'un fluide, en ajoutant a
I’équation (2) les relations classiques de conservation de la
masse et de I’énergie en représentation eulérienne.

Une seconde source de non-linéarité en mécanique provient
de I'expression de la contrainte, et plus généralement de la
modélisation du comportement local du systéme, avec une
double origine : la mesure de la déformation d’une part, et la
relation entre la contrainte et la déformation, d’autre part (la
contrainte ¢ est une fonction de la déformation €

o =a (g(u)).
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Dans le premier cas, s'il est possible d’estimer la déforma-
tion d’un systéme en déplacement infinitésimal par un opé-
rateur linéaire, par exemple la partie symétrique du gradient
du déplacement, il en va difféeremment pour des déplace-
ments d’amplitude finie, en particulier pour les rotations. II
est alors nécessaire de construire une mesure invariante par
rotation, dont la mesure de Green-Lagrange est un exemple
parmi d’autres, contenant une partie quadratique introdui-
sant la non-linéarité dans le systéme :

e(u) = % (Vu + 'Vu + ‘VulVu) (3)

Dans le second cas, c’est la relation méme entre contrainte
et déformation qui peut représenter des mécanismes
internes complexes, faisant intervenir des seuils et des varia-
tions de pentes, comme pour la plasticité dans les structures.
Dans certains cas, par exemple lorsqu’un matériau s’endom-
mage, on peut méme rencontrer au-dela d’un certain seuil
une diminution de la contrainte avec 'augmentation de la
déformation, ce qui s’laccompagne de phénoménes spéci-
fiqgues a considérer absolument dans toute méthode numé-
rique mise en ceuvre pour reproduire I’évolution du systéme
(perte d’hyperbolicité, localisation...).

Enfin, les forces externes elles-mémes peuvent étre non
linéaires, si elles ne sont pas de simples efforts imposés par
I’environnement mais I’expression de couplages cinéma-
tiques plus complexes comme des contacts dépendant des
distances relatives entre des corps.

On voit apparaitre avec ces quelques illustrations simples la
variété des situations non linéaires, dont les conséquences
sur I'’évolution du systéme peuvent aller du cas relativement
régulier, comme I'’élongation d’'un barreau métallique en trac-
tion finie, aux cas les plus chaotiques comme les systémes
a chocs multiples ou les successions d’instabilités comme le
flambage dynamique. La gestion numérique de ces pro-
blémes remarquables par leur variété requiert un soin parti-
culier, aussi bien pour obtenir une solution, sans assurance
qu’elle soit unique, que pour tirer parti des supercalculateurs
dont les caractéristiques se prétent couramment plus a de
grands systemes homogenes qu’a des problémes singuliers
fortement irréguliers.

Des exemples d’applications sont présentés en simulation
de la dynamique des structures (au sens large) dans la par-
tie infra, p. 83, en physique des plasmas infra, p. 121, et en
dynamique des fluides infra, p. 213, avec les écoulements
dans les réacteurs a eau pressurisée, et infra, p. 225, avec
les calculs de climat.

Par rapport aux problemes linéaires, qui conservent la régu-
larité des conditions initiales, les champs non linéaires en
évolution peuvent de plus produire des discontinuités. Au
voisinage des discontinuités, les méthodes d’ordre élevé
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perdent leur ordre de convergence, et des oscillations para-
sites apparaissent. De plus, il est souvent essentiel pour la
simulation des écoulements observés en représentation
eulérienne d’assurer exactement la conservation des gran-
deurs mécaniques (masse, quantité de mouvement et éner-
gie) dans un volume de contrble, ce qui conduit alors a pri-
vilégier fréquemment les méthodes de volumes finis, en
combinant notamment des méthodes de reconstruction a
I'ordre 2* et des limiteurs*. Les limiteurs [4,34] visent a limi-
ter (d’ou leur nom) les pentes a des valeurs réalistes, pour
éviter les oscillations parasites. En pratique, ils calculent

Ui—Uisg , . . .
ﬁ & droite et & gauche de i

i+1 i

le ratio des pentes r; =

et les corrige [4] a I'aide d’une fonction (qui dépend du limiteur)
2

T
@d(ry) : par exemple @(r) =
(rd i p ple @(r) i1

Abdala 1 ». Le calcul des limiteurs demande donc un assez
grand nombre d’opérations, si bien que les méthodes de
volumes finis d’ordre 2 sont assez intensives en calcul. Elles
sont actuellement utilisées dans la majorité des cas.
Toutefois, I'utilisation des méthodes d’ordre élevé, en parti-
culier de Galerkin discontinu [7], se développe, pour amélio-
rer la précision des simulations et tirer encore mieux parti
des machines actuelles et futures.

pour le limiteur « Van

Le grand nombre de dimensions

Géneéralités : malédiction de la dimension
et solutions possibles

Quand le nombre d de dimensions du probleme a traiter
augmente, le nombre de degrés de liberté croit tres rapide-
ment avec le pas de maillage. Par exemple, dans un espace
a 6 dimensions, une discrétisation sur 100 points (donc
assez grossiére) dans chaque direction conduit a quelque
102 degrés de liberté. Cette difficulté est parfois évoquée
sous l'acronyme « malédiction de la dimension ». Deux
approches sont possibles pour vaincre cette malédiction : la
plus classique est de recourir a des méthodes de Monte-
Carlo (voir infra, p. 187 et p. 241). Ces méthodes s’averent
en effet efficaces méme pour d grand, et sont donc particu-
lierement adaptées, comme nous le verrons un peu plus loin,
a la résolution de I’équation de Schrédinger a n corps
(d =3n), dans les cas ou la DFT est insuffisamment précise,
et au transport de particules, particulierement en trois dimen-
sions (d = 6). Elles sont de plus naturellement adaptées au
parallélisme massif. Toutefois, leur convergence est relati-
vement lente quand le nombre de particules numériques N
augmente, et elles sont, par nature affectées par un bruit sta-
tistique : I'écart type du résultat est en 1/vN. Une approche
alternative pour traiter les problémes de transport, permise
par les capacités des machines actuelles, est d'utiliser une
méthode déterministe bien optimisée, comme expliqué dans
la section ci-aprés. Des applications a la neutronique sont
présentées infra, p. 187.
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Méthodes déterministes et parallélisme
pour I’équation de transport

La méthode numérique

Pour simuler le transport des photons ou des neutrons, on
est souvent amenés a résoudre le modéle aux ordonnées
discrétes Sy. Ce modele consiste & mailler la sphere angu-
laire unité et a résoudre par direction discrete I'’équation de
Boltzmann linéaire

O Vu(m, g, %) + (95(9) + ga(g)u(m, g, x) =S(m, g, x)

dont est solution le flux u(m, g, x) fonction de la direction m,
du groupe g et de la variable en espace x. Dans cette équa-
tion, Q,, est le vecteur unitaire porté par la direction m, a5(g),
et g,(9g) les sections efficaces de diffusion et d’absorption,

o la section différentielle de diffusion et

s.g'>gm'->m’
S(m, g, x) = L Z @ O o1y’ >m u(m', g', x) le terme
source dépendant du flux pour toutes les directions et tous
les groupes.

Nous découplons le systeme linéaire en introduisant le pro-
cessus itératif de la source itérée qui consiste a résoudre a
I'itération g+1 le systéme :

D, 7u + (04(g) + 0.(g))u?* = S9, ol S7 est calculé avec
les flux de l'itération q.

Il reste a discrétiser le systéme en espace. Les méthodes
les plus utilisées reposent sur les éléments finis disconti-
nus* qui ont sous certaines conditions la limite diffusion*.
Elles permettent de traiter a la fois des milieux transparents
et opaques sur des maillages de taille raisonnable. De nom-
breuses variantes de ces schémas existent ; UCB [8], Bailey
[9]. Leur point commun est que sur un maillage composé de
polygones en 2D et de polyedres en 3D, les degrés de
liberté sont les valeurs du flux aux sommets de chaque
maille.

Dans ces méthodes, pour chaque couple (m, g), nous résol-
vons explicitement un systeme d’équations dont celle cor-
respondant a la maille i s’écrit :

Amsi U(m, g,i) = S(m, g,i) + Z Amai U (m, g,i")

i’ éclairant i

Nous disons qu’une maille i’ éclaire la maille i si le produit sca-
laire de la direction m avec la normale extérieure (vue de la
maille i) a la face séparant la maille i de la maille i’ est négatif.

U(m, g,i) désigne le vecteur contenant les valeurs du flux sur
la maille i, A™9 une matrice de taille (N,N) ou N est le nom-
bre de sommets de la maille i, A™9 une matrice de taille
(N,N') ou N’ est le nombre de sommets de la maille i’ éclai-
rant la maille i. e désignant I'écart au sens d’une norme entre
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les flux sur deux itérations successives, I'algorithme de la
source itérée s’écrit en pseudo-code :

Tant que € > g,
Pour toutes les directions m
Calculer S(m, g, i) pour tous les groupes g
et toutes les mailles i
Pour toutes les directions m
Calculer U(m, g, i) pour tous les groupes g
et toutes les mailles i
Calculer ¢
fin tant que € > ¢,

Le parallélisme

En 3D, le nombre d’inconnues a stocker et calculer est le
produit du nombre de groupes (de I'ordre de 100), du nom-
bre de directions (de I'ordre de 100) et du nombre de degrés
de liberté en espace (de 10* a 10°). Cela peut représenter
des terabytes en mémoire et des teraflops en puissance cal-
cul.

Nous concevons qu’un nceud ne puisse pas toujours avoir
une mémoire suffisante pour un tel nombre d’'inconnues.

La stratégie de parallélisation consiste alors a partager le
domaine spatial entre les noeuds et a faire calculer par noeud
I’ensemble des directions et des groupes sur son domaine
spatial.

Nous pouvons envisager d’inverser le systéme linéaire par
une méthode itérative* adaptée aux systémes non symé-
triqgues mais une meilleure stratégie consiste a chercher un
ordonnancement des mailles par direction tel que les mailles
i’ éclairant la maille i soient calculées avant cette derniere
dans la méme itération, ce qui revient a rendre la matrice du
systeme triangulaire par blocs.

Comme cet ordonnancement ne dépend pas des groupes et
que le mécanisme de la source itérée rend les groupes indé-
pendants, nous pouvons calculer les groupes dans la boucle
la plus interne en utilisant un parallélisme de type « multi-
threading » pour charger les processeurs, la vectorisation
étant dévolue a la résolution des petits systémes dont la
taille est le nombre de sommets de la maille.

Au préalable, il faut s’étre assuré que I'ordonnancement
existe. Ce n’est pas toujours le cas en 2D si le maillage com-
porte des mailles concaves et ce n’est généralement pas le
cas en 3D méme si le maillage est peu déformé. On doit
alors chercher les cycles des graphes* d’éclairement asso-
ciés a chaque direction et rendre ces graphes acycliques*.
La conséquence est que certains flux sont alors pris a l'ité-
ration précédente, ce qui peut augmenter le nombre d’itéra-
tions nécessaire a la convergence.
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Cette étape est en soi un défi car I'algorithme de Tarjan*, le
plus efficace pour rechercher les cycles, n’est pas adapté a
la recherche de cycles traversant les sous-domaines. La
détection des cycles en paralléle est un théme actif de
recherches, 'objectif consistant a casser en un temps mini-
mum le minimum d’arétes pour permettre 'ordonnancement
sans trop augmenter le nombre d’itérations.

Une fois I'ordonnancement trouvé, nous pouvons résoudre
pour chaque couple (i, g) le systeme d’équations pour la
maille i. Dans cette étape, lorsque la maille i" n’appartient
pas au méme sous-domaine que la maille i, deux stratégies
sont possibles.

La premiére consiste a prendre la valeur du flux pour la
maille i’ a I'itération précédente [10]. L'avantage est que tous
les processeurs travaillent en méme temps. Un autre avan-
tage est que la recherche des cycles traversant les sous-
domaines n’est plus nécessaire, rendant la recherche de
cycles facilement parallélisable. L'inconvénient est que le
nombre d’itérations nécessaire pour converger dépend du
découpage en sous-domaines et donc que les résultats
obtenus entre un calcul paralléle et un calcul séquentiel ne
sont pas strictement identiques.

La seconde stratégie consiste a attendre pour que le pro-
cesseur possédant la maille i calcule son flux que le proces-
seur possédant la maille i" ait calculé le sien [11]. Cela
garantit la reproductibilité séquentiel/paralléle et un nombre
minimum d’itérations. Les temps d’attente sont alors minimi-
sés par le caractere non bloquant des communications.
Lorsqu’un processeur ne peut pas traiter une direction car
le processeur voisin n’a pas fini son travail, on I'autorise a
en traiter une autre. Nous pouvons noter que I'ordonnance-
ment n’est ni précalculé ni stocké, il se fait naturellement lors
du calcul des flux.

L’efficacité de cet algorithme dépend du découpage spatial
et du nombre de directions. Sur un maillage cartésien struc-
turé, un découpage en colonnes permet une scalabilité
supérieure a 90 % jusqu’a plusieurs milliers de processeurs.
Cela est beaucoup plus difficile a obtenir dans un code multi-
physiques ou le découpage spatial n’est plus libre.

Apres cette présentation d’'un exemple de méthode détermi-
niste pour I’équation de transport, nous présentons les
méthodes de Monte-Carlo, dont une des applications est
cette méme équation.

Les méthodes de Monte-Carlo

Nous présentons d’abord brievement I'application des
méthodes de Monte-Carlo* au transport de particules (neu-
trons, photons, en particulier), en contrepoint a la section
précédente consacrée au traitement déterministe de ce pro-

Les méthodes numériques et algorithmiques



bléme, avant de présenter ces méthodes d’un point de vue
plus général.

La résolution de I’équation de transport par méthode
de Monte-Carlo

Alors que les méthodes déterministes traitent I'’équation de
transport prise sous la forme d’une équation aux dérivées
partielles, les méthodes de Monte-Carlo traitent cette équa-
tion sous forme intégrale.

Elles consistent a simuler les trajectoires de particules
numériques représentant un nombre important de particules
physiques en suivant la probabilité de transition présente
dans I'’équation intégrale. Cette probabilité de transition est
la composée d’un noyau de transport et d’un noyau de col-
lision. La trajectoire d’une particule se décompose ainsi en
la succession d’'une phase de transport libre, sans change-
ment de direction ni d’énergie, et d’'une collision, ou I'énergie
de la particule ainsi que sa direction sont modifiées. Les col-
lisions représentent I'interaction des particules avec le milieu
ambiant : réactions nucléaires sur les noyaux si les parti-
cules sont des neutrons, diffusion-émission-absorption par
les électrons si ce sont des photons dans un plasma.

Ces méthodes ne nécessitent aucun maillage de I'espace
des phases contrairement aux méthodes déterministes.
Elles sont particulierement bien adaptées a la résolution des
problémes ou la connaissance du flux n’est requise que
dans une faible portion de I'espace des phases. Dans ce
cas, on peut favoriser les trajectoires qui passent par cette
région. Différentes techniques de biaisage : splitting, impor-
tance sampling, transformation exponentielles, sont utilisées
pour cela.

Comme il n’y a pas de collisions entre particules contraire-
ment au transport de molécules dans un gaz raréfié par
exemple, les trajectoires des particules sont indépendantes
les unes des autres. On peut alors réunir les particules en
paquets, affecter chaque paquet de particules a un proces-
seur et les traiter en parallele. Le « scaling » de ce parallé-
lisme sur les particules est alors parfaitement linéaire. Une
technique fréquemment employée pour mettre en ceuvre ce
parallélisme sur les particules est la méthode de réplication
de domaine. Dans cette méthode, chacun des processeurs
traite 'ensemble du domaine (qui est donc répliqué entre les
processeurs), et gére un paquet de particules. Cette
méthode se préte bien au parallélisme hybride : OpenMP
entre coeurs d’'un méme processeur, MPI entre processeurs.
La seule communication globale entre processeurs intervient
en fin de phase de poursuite des particules, ou les contribu-
tions des différents processeurs sont regroupées.

Cependant, lorsque la méthode est couplée a d’autres phy-
siques (par exemple a I’hydrodynamique, dans une simula-
tion d’hydrodynamique radiative ou le transport des photons
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est traité en Monte-Carlo), elle doit s’appuyer sur un maillage
spatial, qui est en général partagé sur plusieurs processeurs.
Un processeur traite alors les particules présentes dans un
domaine (un ensemble de mailles), et le parallélisme est
maintenant sur les domaines, ou en espace, ce qui présente
deux inconvénients. D’une part, au cours du calcul, certains
processeurs sont contraints d’attendre que des particules
viennent des processeurs voisins. D’autre part, les proces-
seurs gérant des domaines contenant peu de particules sont
insuffisamment chargés. Le parallélisme en espace est ainsi
moins efficace que le parallélisme sur les particules. Pour
remédier a ces problémes, on effectue périodiguement des
équilibrages de charge entre les différents processeurs, ce
qui permet de retrouver une bonne efficacité, au prix d’'une
certaine quantité de communications entre les processeurs.
Les méthodes de Monte-Carlo pour le transport de particules
sont bien adaptées aux deux niveaux supérieurs, méso et
macro, de parallélisme des machines actuelles et futures, et
leur intensité calculatoire est importante. Par contre, I'utili-
sation efficace des unités vectorielles (niveau micro de paral-
Iélisme) est plus délicate, a cause notamment des instruc-
tions conditionnelles présentes dans ces méthodes. En
somme, les méthodes déterministes et les méthodes de
Monte-Carlo ont, du point de vue de I'adaptation aux
machines, des forces et faiblesses différentes. Les deux
types de méthodes sont complémentaires : elles sont et res-
teront concurremment utilisées.

Les méthodes Monte-Carlo sont utilisées dans bien d’autres
domaines que le transport de particules : physique quantique,
physique statistique, biologie, finance... [12,13]. Nous allons
maintenant les présenter dans un cadre assez général.

Présentation générale des méthodes de Monte-Carlo

Les méthodes Monte-Carlo ont notamment pour objectif de
calculer des intégrales de grandes dimensions, trop com-
plexes pour pouvoir étre calculées par des méthodes
directes.

Le principe de la méthode Monte-Carlo est de produire un
échantillonnage aléatoire {xr R_, de I'espace de configura-
tions, ou x est dans le cas général une variable multidimen-
sionnelle. Si les intégrales a calculer sont du type

(@) = [dx P(x)p(x),

alors il est plus efficace de pondérer I'’échantillonnage avec
la distribution de probabilité P(x) : c’est I'échantillonnage pré-
férentiel (importance sampling).

Nous pouvons par ailleurs réaliser un échantillonnage en uti-
lisant une chaine de configuration dans I'espace des phases
X1, X2, X3, ... Xy appelée chaine de Markov* (d’aprés le nom
du mathématicien russe Andrey Markov). Le choix pratique
du passage d’une configuration a une autre doit étre suffi-
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samment judicieux pour garantir I'ergodicité* de la simula-
tion. Comment toutefois passer d’une configuration a un
autre dans I'espace des phases ? Nous montrons qu’il peut
étre intéressant que la probabilité de passage p(x,— Xn+1)
respecte I'’équation dite « du bilan détaillé » [13,14,15] :

P(xn) p(Xn = Xn+1) = P(Xns1) P(Xne1 = Xn)

Dans ce cas, en effet, nous montrons que la distribution
résultant de la chaine de configuration obtenue sera bien
P(x,). Comme la chaine de Markov produit dans ce cas un
échantillonnage préférentiel, on a alors, si la simulation est
ergodique :

N
1
(¢) = lim ﬁzl:w(xj)
=

Il reste toutefois a trouver un algorithme pratique pour obte-
nir une chaine de Markov tout en respectant I'’équation du
bilan détaillé. Par exemple, I'algorithme de Metropolis [13,14]
remplit cette derniére condition en proposant une formulation
explicite pour la probabilité de passage d’une configuration
a une autre :

P(xn+1))

P(xy) p(Xn = Xne1) = min(l, oo

On utilise alors un générateur de nombres aléatoires entre
0 et 1. Le mouvement est accepté si le nombre aléatoire est
inférieur a la probabilité, sinon on prend x,,.1 = x,.

Une fois cette méthode mise en ceuvre dans le cadre du pro-
bléme physique considéré, nous disposons d’une chaine de
configuration et/ou de valeurs moyennes. Discutons main-
tenant de trois concepts importants lors d’'une simulation
Monte-Carlo :

¢ Variance : La variance est I'erreur commise sur la valeur
moyenne. Elle dépend de la longueur de la chaine ;

* corrélation entre mesures et ergodicité : Quelle distance
dans la chaine doit-il y avoir entre deux configurations et
pour qu’elles puissent étre considérées comme indépen-
dantes (et utilisées pour faire des moyennes) ? Le calcul
des fonctions d’autocorrélation apporte une réponse a cette
question. Par ailleurs, il faut veiller a ce que la chaine de
Markov ne reste pas bloquée dans une zone de I'espace
des phases et donc que la simulation échantillonne toute
les zones importantes de I’espace des phases. Dans ce
cas, on dit que la simulation est ergodique ;

¢ le temps de thermalisation : C’est le temps de simulation
nécessaire pour que les configurations obtenues soient
adaptées aux conditions thermodynamiques de la simula-
tion et puissent donc étre utilisées pour calculer des
moyennes statistiques. Ce temps est le plus souvent déter-
miné de fagon empirique.
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Les méthodes Monte-Carlo se prétent bien au calcul a haute
performance et a la parallélisation [15]. En effet, des chaines
de Markov indépendantes peuvent étre déterminées sur des
processeurs différents. Nous nous rapprochons donc d’un
algorithme*? au scaling linéaire, extrémement utile, puisque
le temps de calcul pour une précision donnée est divisé par
le nombre de processeurs N,. Les communications n’appa-
raissant qu’en début et en fin de simulation, leur colt est
d’autant plus faible que la simulation est longue (notons que
des tentatives existent pour paralléliser une seule chaine de
Markov [16]).

Afin de voir les avantages de ces simulations en paralléle,
passons en revue les trois points précédents dans le cadre
d’un calcul Monte-Carlo en parallele :

e Variance : les valeurs moyennes des observables sur le
calcul complet correspondent alors aux moyennes des
résultats de toutes les chaines de Markov. L’avantage est
que la variance est alors, selon le théoreme central limite,
divisée par le nombre de processeurs N, et I'erreur est
donc réduite de VN, ;

e ergodicité : le fait d’avoir recourt a des chaines de Markov
indépendantes, permet d’améliorer I'ergodicité des simula-
tions dans le cas ou certaines chaines sont bloquées dans
des zones de I'espace des phases. Dans ce cas, il est bien
sUr préférable d’avoir recours a des méthodes plus astu-
cieuses pour construire la chaine de Markov ;

e thermalisation : dans la plupart des cas, la thermalisation
de la chaine (parfois appelée « burn-in ») doit étre faite sur
chaque processeur et donc le temps de thermalisation ne
peut étre réduit. Le temps de thermalisation indique donc la
limite inférieure du temps de calcul au-dessous duquel il
sera impossible de descendre. Il est donc important de
minimiser ce temps [15]. Cette problématique se posera de
facon encore plus aigué avec I'apparition des machines
exaflopiques.

Enfin, notons que dans le cadre des calculs Monte-Carlo
menés en paralléle, les valeurs moyennes sont trés peu
affectées par la défaillance d’un noeud de calcul. Ces
méthodes sont donc naturellement résilientes.

Des exemples de simulations Monte-Carlo appliqués a la
neutronique (voir infra, p. 187) et a la chromodynamique
quantique (voir infra, p. 241) seront détaillés plus loin dans
cette monographie. Nous concluons cette partie par une pré-
sentation des méthodes de simulation d’'un grand nombre de
particules en interaction.

42. Au parallélisme dit « embarrassant », sans que ce terme soit péjora-
tif...
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La simulation d’un grand nombre de particules
en interaction : dynamique moléculaire classique

La dynamique moléculaire classique* permet d’avoir
acces au mouvement des atomes par intégration directe des
équations de Newton, les atomes interagissant mutuelle-
ment par I'intermédiaire d’un potentiel posé a priori. Tres
bien adaptée a la simulation sur machines massivement
paralleles, cette technique favorise la simulation des échan-
tillons de tailles proches du ums, ce qui permet d’avoir acces
a de nombreuses grandeurs de nature macroscopique, a
condition que les phénomenes soient relativement rapides
(quelques nanosecondes a quelques microsecondes, selon
les cas). La dynamique moléculaire est mise en ceuvre dans
de trés nombreux domaines allant de la biologie a la phy-
sique des chocs, pour simuler et analyser le comportement
de matériaux complexes loin de leur état d’équilibre thermo-
dynamique, comme, par exemple, dans le cas d’'un choc ou
une détente rapide. Dans cette section, nous nous focalisons
sur la simulation des matériaux (principalement des métaux)
sous sollicitations. Des exemples de simulation de molé-
cules biologiques en interaction seront traités dans la troi-
siéme partie de I'ouvrage.

En dynamique moléculaire classique, les propriétés physico-
chimiques d’un systeme sont entierement déterminées par la
fonction d’énergie potentielle qui définit les interactions entre
atomes. De nombreuses formes analytiques de potentiel ont
été proposées dans la littérature pour reproduire les spécifi-
cités de certains systemes (potentiel « Embedded Atom
Model » pour les métaux, potentiels de Tersoff pour le car-
bone ou le silicium...). Néanmoins, pour les matériaux com-
plexes, la rigidité imposée par une forme fonctionnelle sim-
ple et peu colteuse empéche souvent de reproduire
simultanément plusieurs propriétés. Grace aux capacités de
calcul des futures machines exaflopiques, des potentiels
beaucoup riches du point de vue physique mais aussi beau-

coup plus complexes et colteux pourront étre implantés et
mis en ceuvre dans des simulations nécessitant un grand
nombre de particules. Nous pouvons citer, par exemple, le
potentiel EAM modifié (MEAM) qui prend en compte les
caractéristiques directionnelles de la liaison chimique des
particules avec une dépendance angulaire explicite de la
densité électronique locale [16]. Mais il existe d’autres voies
prometteuses et encore inexploitées pour de grosses simu-
lations, comme celle qui consiste a construire un potentiel
de fagon purement numeérique a partir d’'une base de don-
nées de référence (obtenues par des calculs ab initio par
exemple), sans définition a priori de forme fonctionnelle. Par
exemple, les méthodes a noyaux (dans le cadre des RKHS
ou « Reproducing Kernel Hilbert Spaces »), comparant direc-
tement I'environnement atomique d’intérét a chacun des élé-
ments d’une base de données pouvant étre assez volumi-
neuse, présentent un intérét potentiel certain mais restent
aujourd’hui prohibitives du point de vue CPU. Elles seront
progressivement mises en ceuvre au fur et & mesure de la
montée en puissance des machines.

Gréce a ces avancées en termes de méthodes et de capa-
cités de calcul, la dynamique moléculaire concerne de plus
en plus de domaines de la physique et de la biologie, et
devient un outil utilisé jusque dans le monde industriel. Elle
permet, dans certains cas, la simulation compléte d’'une
expérience, complétant ainsi cette derniere par I'observation
des processus qui lui sont inaccessibles. La dynamique
moléculaire est également utilisée pour construire et para-
meétrer des modeéles compatibles avec les codes hydrodyna-
miques. Par exemple, dans le cas de la physique de I'en-
dommagement et plus particulierement de I'éjection de
matiére (fig. 46), la dynamique moléculaire a permis de com-
prendre et de formaliser les processus d’endommagement,
et de calculer des grandeurs thermodynamiques inaccessi-
bles a I'expérience. En hydrodynamique, la simulation com-
pléete de I'éjection de matiere est trés difficile a cause d’'un

Fig. 46. Simulation de la fragmentation d’un jet métallique par dynamique moléculaire classique.

Evolution de la répartition dynamique de la charge des coeurs de calcul.
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manque de données thermodynamiques permettant de trai-
ter correctement ce phénomene (tension de surface, visco-
sité) et de I'absence d’'un modele de rupture : les simulations
de dynamique moléculaire a grande échelle ont permis une
description complete du processus et donc la production des
données manquantes [17]. Des applications de ces
méthodes aux solides et aux protéines sont présentées infra,
pp. 149, 165 et 177.

Des méthodes proches dans leur principe (il s’agit d’objets
interagissant via le potentiel gravitationnel), mais bien sir a
des échelles trés différentes sont utilisées en dynamique des
galaxies, comme nous le verrons infra, p. 137.

En pratique, les méthodes de dynamique moléculaire clas-
sique reviennent a résoudre les équations différentielles de
la mécanique classique gouvernant I’évolution de la position
r; de chaque particule, subissant une accélération a; sous
I'effet des forces F;; exercées sur elle par les autres parti-
cules :

dzri 1
= 2P
3 n
J

Les algorithmes les plus fréquemment utilisés sont ceux pro-
posés par L. VERLET, en en particulier I'algorithme en
vitesses, qui discrétise les équations du premier ordre (de
Hamilton) équivalentes a I’équation précédente, soit

dri
dt

dp;
BT

=a;

Les positions et les vitesses sont mises a jour suivant les for-

mules ci-dessous :
2

Ti(t + At) = Ti(t) + Atvl(t) + dt ai(t),

At
U[(t + At) = V[(t) + T

(ai(t) Fa(t+ At))

En pratique, on calcule d’abord les positions r; a l'instant
t + At, puis les accélérations découlant de ces positions, et
enfin, les vitesses. Cet algorithme est d’ordre 2. Il est inva-
riant par renversement du temps. Il est symplectique (voir
encadré sur les méthodes d’intégration en temps, infra,
p. 165), ce qui lui confére de bonnes propriétés de conser-
vation : 'impulsion est exactement conservée, I'’énergie n’est
pas exactement conservée, mais oscille autour de sa valeur
moyenne, sans dérive.

Ce paragraphe conclut la partie du chapitre consacrée aux
méthodes numériques proprement dites. La section sui-
vante, consacrée aux méthodes d’optimisation, se focalise
sur une méthode spécifique utilisée pour I'optimisation* du
rechargement du combustible.
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Les problemes d’optimisation

Les problémes de recherche d’extrema de fonctions trés
complexes, difficiles a calculer a cause de la complexité des
équations qui les déterminent ou du grand nombre de varia-
bles qu’elles mettent en jeu, constituent un autre domaine
important des sciences du numeérique et du calcul haute per-
formance. Nous ne donnerons pas ici un exposé général des
méthodes d’optimisation*, mais seulement deux apergus
sur I'optimisation par algorithmes évolutionnaires et sur I'op-
timisation multiobjectifs.

Loptimisation par algorithmes évolutionnaires

En optimisation, les algorithmes évolutionnaires ont com-
mencé a étre utilisés dans les années 60 et 70 avec I'acces-
sibilité a des machines de calcul suffisamment puissantes.
Plusieurs approches ont été étudiées indépendamment, les
plus connues étant les algorithmes génétiques*. lls sont
inspirés de la modélisation de phénomenes réels ou vivants,
et leur empruntent leurs vocabulaires (théorie de Darwin et
génétique, notamment). Le terme fédérateur d’algorithme
évolutionnaire apparait dans les années 90, conjointement a
un rapprochement des différentes communautés. C’est dans
ces mémes années que démarre leur utilisation pour traiter
des problemes d’optimisation multiobjectif ou multicritere.

Ces algorithmes sont généralement utilisés lorsque les algo-
rithmes classiques font défaut (probléme ayant des discon-
tinuités, non dérivable, présence de nombreux minimums
locaux, probleme mixte alliant variables continues et dis-
cretes). lls sont robustes et flexibles, mais nécessitent un
nombre d’évaluations plus important, qui peut étre atténué
par leur parallélisme intrinséque.

Les algorithmes évolutionnaires sont des algorithmes a
population*. Chaque individu de la population représente
une solution potentielle. La population évolue avec I'appari-
tion et la disparition d’individus par phase successive appe-
|ée « génération ».

Pour chaque individu, nous distinguons son génotype, sa
représentation interne manipulée par les opérateurs de I'al-
gorithme et son phénotype permettant I’évaluation de I'indi-
vidu. Une part du génotype peut ne pas s’exprimer dans le
phénotype, comme dans les individus diploides (géne domi-
nant ou récessif). Chaque individu est évalué et une fitness
lui est associée, caractéristique de son adaptation a I'envi-
ronnement.

Chaque génération va évoluer par apparition et disparition
d’individus selon plusieurs opérateurs stochastiques :

+ Des opérateurs de sélection : la sélection parentale choi-
sit les individus performants a priori qui serviront de matrice
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pour de nouveaux individus et la sélection environnementale
élimine certains individus a contrario peu performants ;

« des opérateurs de variation : le croisement qui produit un
nouvel individu a partir d’autres individus (généralement
deux) ; la mutation qui introduit des modifications aléatoires
locales ; la réparation optionnelle qui corrige certains génes
afin de rendre I'individu viable (contraintes a respecter).

On peut aussi utiliser des opérateurs issus du bio mimé-
tisme ou de l'intelligence collective, comme les colonies
de fourmis ou les essaims de particules. Ces opérateurs doi-
vent réaliser un bon compromis entre exploration et exploi-
tation et sont généralement stochastiques.

Les algorithmes évolutionnaires font parties des méta-heu-
ristiques. Le terme méta (« au-dela » en grec) souligne le
niveau abstrait de leur description. Le codage permet
d’adapter I'algorithme au probleme a résoudre en spécifiant
une représentation des individus et leur évolution. Cela
apparait particulierement pour les probléemes combinatoires
de différentes natures (affectation, ordonnancement, parti-
tionnement, sélection...).

Pour que les algorithmes génétiques soient réellement effi-
caces, les opérateurs de sélection et de variation, le géno-
type et le codage du phénotype doivent étre adaptés a la
résolution du probléme. Une illustration de 'adaptation des
opérateurs au contexte spécifique sera donnée sur le pro-
bléme de I'optimisation du rechargement du combustible
dans les REP.

L’optimisation multiobjectifs

La formalisation du probléme a résoudre est une étape qui
peut étre fastidieuse, et aboutit rarement a un critére unique.
L’utilisation de I'optimisation multiobjectifs permet une plus
grande souplesse dans I'expression du besoin (ne pas tout
réduire a un codt) et offre des outils d’exploration et d’ana-
lyse des solutions potentielles particulierement utiles lors
d’'une démarche de conception.

L’optimisation multiobjectifs traite non plus d’un seul objectif
scalaire, mais d’un vecteur f(x) = (f1(x), f2(x), ..., fn(x))
décrivant les objectifs a optimiser. Dans la suite du texte,
sans perte de généralité, nous considéererons qu'ils doivent
étre minimisés. Le résultat théorique d’'une optimisation
multiobjectif n’est plus une solution unique, mais un ensem-
ble de compromis. Pour formaliser, nous utilisons la notion
de dominance de Pareto. Une solution v domine au sens
de Pareto une solution u (noté v<u) si et seulement si
Vi fi(v) < fi(w) et 3j fi(v) < fi(w). Nous aurons remarqué que
la dominance de Pareto ne définit qu’un ordre partiel : deux
solutions peuvent étre non comparables. La zone de Pareto
regroupe I’ensemble des points non dominés et le front de
Pareto est I'image par la fonction f() de la zone de Pareto.

Les du érique et le calcul haute performance

Une optimisation multiobjectifs vise a fournir une population
d’individus décrivant au mieux le front de Pareto. Les solu-
tions doivent donc étre le plus proche possible du front de
Pareto (convergence) ; elles doivent le recouvrir le plus uni-
formément possible (répartition) et le plus complétement
possible (couverture).

La dominance ne définissant qu’un ordre partiel, son utilisa-
tion pour la sélection nécessite un traitement particulier. Pour
cela, on va donner a chaque solution une performance qui
ne sera plus absolue comme en optimisation mono-objectif
mais relative a la population courante. Dans la majorité des
algorithmes proposés, il s’agit d’'un systeme a deux niveaux.
Le premier niveau compare les individus deux a deux en uti-
lisant la dominance et calcule un indicateur. Par exemple, le
plus simple des indicateurs calcule le nombre de fois ou la
solution est dominée. Ce premier indicateur ne définit géné-
ralement qu’un ordre partiel : les solutions non dominées de
la population sont non comparables. Le second niveau
cherche a discriminer les solutions non comparables. Par
exemple, en utilisant un indicateur d’isolement. D’autres prin-
cipes sont proposés, fondés sur des indicateurs de qualité
ou par décomposition de I'espace des criteres. Ce domaine
de recherche est encore trés actif, notamment pour amélio-
rer la scalabilité en fonction du nombre d’objectifs.

Paralléliser les calculs d’optimisation multicritéres

Les algorithmes évolutionnaires sont assez naturellement
paralleles, chaque génération de nouvelles solutions étant
indépendante. C’est un parallélisme simple a mettre en
ceuvre. Le nombre de communications entre les ressources
informatiques est proportionnel aux nombres d’individus
créés. Sa mise en ceuvre n’est pertinente que si le temps
d’évaluation des individus est suffisamment long.

Le modeéle des ilots (island model) propose un parallélisme
de plus haut niveau. Chaque flot possede sa propre popula-
tion et fait tourner son algorithme de maniére autonome.
Périodiquement, certaines solutions vont migrer d’un flot a
un autre. Ce principe a montré son efficacité (supra-linéaire),
etillustre le phénomeéne de « synergie » chére a I'intelligence
collective. Le nombre de communications liées aux migra-
tions est bien moindre et ces deux types de parallélisme sont
compatibles.

Une des caractéristiques du parallélisme par flot est, en limi-
tant les interactions a la migration de solutions, de leurs lais-
ser une grande autonomie. Nous pouvons ainsi avoir des
flots similaires (parametres différents, taille de la population,
nombre de ressources), ou nettement différents (n’utilisant
pas les méme algorithmes de croisement). L'utilisation d’ilots
hétérogenes ouvre des possibilités importantes pour I'amé-
lioration de la recherche.

73



Un exemple d’utilisation sur I’optimisation
du rechargement du combustible

A chaque arrét d’un réacteur nucléaire REP, les assem-
blages combustibles sont réarrangés dans le coeur. Les plus
anciens sont retirés et remplacés ; les autres restent en
réacteur mais sont déplacés. Parmi les arrangements pos-
sibles, il s’agit de trouver celui qui permettra une irradiation
assez homogéne des assemblages combustibles tout en
respectant certains criteres de sdreté.

L’optimisation du rechargement du combustible dans les
REP fait partie des probléemes de permutation pour les-
quels I'objectif est de trouver parmi une liste d’éléments un
ordre particulier minimisant un critere donné. L’'exemple type
est celui du voyageur de commerce devant passer par un
ensemble de villes en minimisant la distance parcourue.
C’est un probleme NP-complet car le temps d’exécution de
la résolution est exponentiel en fonction du nombre de villes.
L’application présentée porte sur I'optimisation bi-objectif du
rechargement du combustible d’un réacteur EPR sur les cri-
téres puissance locale et effet de vidange. A noter que par
rapport aux premiers REP, I'optimisation du rechargement
des EPR est plus complexe du fait des contraintes, des cri-
téres de slreté, de I'hétérogénéité des assemblages et du
manque de retour d’expérience.

Pour le résoudre, nous avons utilisé un algorithme génétique
[18] avec un croisement dédié intégrant des connaissances
du probléme : équivalence (inutile de permuter des assem-
blages combustibles équivalents neufs), similarité (les
assemblages de méme type et de méme nombre de tours)
ou des contraintes (positions ne pouvant accueillir certains
assemblages). Le repositionnement du combustible est
traité comme un probleme multiobjectif (pic de puissance,
effet de vidange) avec des contraintes de sécurité.

Une solution pour le rechargement est représentée par une
séquence définissant la position de chaque assemblage
dans le cceur. En notant N le nombre d’assemblages, une
solution est donc définie par une permutation des entiers
{1,2, .., N}. La prise en compte des contraintes de symétrie
sur les positions, a permis de réduire considérablement la
cardinalité de I'’espace de recherche. Nous avons décom-
posé les assemblages en deux sous-ensembles, le premier
regroupant les assemblages placés dans des positions a
symeétrie 1/4 (4 axes principaux) et le second sur le reste des
assemblages placés dans des positions a symétrie 1/8. Ce
choix a priori peut donc éventuellement conduire a des solu-
tions sous optimales.

Le codage des assemblages a été fait en distinguant
leur type de matériau (fissile, fertile) et le nombre de tours
{0, 1, 2, 3}. L’assemblage est donc représenté par
x €{0,1, ..., 7}. On complete cette représentation par un indi-
cateur de burn-up réparti sur 6 classes y € {0, 1, .., 5}.
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L’assemblage est alors codé par l'allele x @ y € {0, 1, .., 7}
® {0, 1, .., 5} (pour les assemblages fertiles et fissiles neufs
on a évidemment y = 0). Cette partition dans le codage s’est
révélée efficace par la réduction de la complexité obtenue
tout en restant suffisamment précise. Le chromosome d’un
individu codant une solution du rechargement est donc com-
posé des éléments (les alléles) d’une liste ordonnée de N
valeurs (x; ® ¥i);=1, _ n-

Le croisement entre individus (parents) a été défini de fagon
a préserver I'admissibilité des solutions (enfants) apparues.
Pour cela, nous avons utilisé le Cycle Crossover operator,
particulierement adapté aux problemes de permutation. Cet
opérateur identifie les cycles entre deux parents de fagon a
les conserver dans le chromosome de 'enfant. Le croisement
se fait en ne prenant en compte que la valeur x de l'alléle :

Dans la figure 47, les trois premiers alleles (sans la partie
burn-up) des chromosomes des deux parents sont 0-3-7 et
0-1-5. L’enfant a hérité de I'assemblage 0 en premiere posi-
tion car commun aux deux parents. Le premier cycle identifié
(en rouge) est 3-1,1-5,5-3 et le second cycle (en bleu) est 7-
5,5-7. L’enfant hérite des cycles aléatoirement. Dans notre
cas, I'enfant a hérité du premier cycle porté par le Parent 1
et du second porté par le Parent 2. En tenant compte du
burn-up (partie de I'allele), le méme assemblage peut alors
apparaitre deux fois dans un chargement. Dans ce cas, un
opérateur de réparation sur les burn-up intervient pour ren-
dre la solution admissible. Les mutations, modifications aléa-
toires sur les chromosomes, sont introduites en réalisant
(avec une faible probabilité) des permutations aléatoires sur
les positions de deux ou plusieurs assemblages tout en pré-
servant les contraintes sur les positions des assemblages.

Les calculs numériques ont été réalisés par APOLLO 3, code
de calcul neutronique muliifiliere de physique des réacteurs
sur le calculateur TITANE installé au CCRT. Les calculs
APOLLO ont été pilotés par la librairie Vizir intégrée a URA-
NIE offrant diverses méta-heuristiques d’optimisation mono
et multicritere.

Différents flots hétérogénes ont été simulés [19]. Le premier
utilise des fonctions d’évaluation différentes plus ou moins

Parent 1 O . L .. 2 - .
Parent 2 O N . 2 .. S| .
Enfant | . - .. 2 | .

Fig. 47. lllustration du « Cycle Crossover Operator ».
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Fig. 48. Optimisation du plan de chargement des assemblages combustibles dans un cceur de réacteur nucléaire.
Dans le plan {puissance locale ® coefficient de vide}, les fronts de Pareto obtenus par trois stratégies différentes d'ilots.

précises 2D et couteuses 3D, le second des méta-heuris-
tiques différentes (algorithme génétique, colonies de fourmis
et essaim de particules). La figure 48 montre les fronts de
Pareto obtenus avec différentes configurations de taille de
la population pour I'optimisation du pic de puissance et de
I’effet de vidange pour un REP. Les meilleures solutions (en
rouge) ont été obtenues par la stratégie ou les ilots contien-
nent suffisamment d’individus pour représenter le front de
Pareto.

Autres exemples d’utilisation

En neutronique, le besoin des utilisateurs pour des calculs
de transport multigroupes est large et divers, du calcul
grossier et rapide au calcul trés précis. Pour cette raison, on
a besoin d'utiliser des bibliothéques de sections efficaces
multigroupes adaptées. Dans [20], nous avons proposé un
constructeur adaptatif d’'un maillage énergétique en fonction
de la précision requise et des contraintes sur les temps de
calcul. Au niveau optimisation, le probléeme peut étre vu
comme la sélection d’'un sous-maillage d’un maillage de
référence fin (1200 groupes) en préservant au maximum la
précision obtenue. C’est un probléme combinatoire. On uti-
lise un essaim de particules avec un opérateur de mouve-
ment adapté. Cet opérateur cherche a préserver la réparti-
tion des groupes lors de la génération des nouvelles
solutions. A noter que cet opérateur a été réutilisé pour deux
autres problémes : la conception de crayons de combusti-
bles hétérogénes (répartition axiale de pastilles) [19], et plus
récemment sur des travaux en cours portant sur I'optimisa-
tion de la répartition de débit pour les coeurs de réacteurs
rapides refroidis au sodium RNR-Na.
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Dans [21,22] ces algorithmes ont été utilisés pour la concep-
tion de nouveaux cceurs RNR-Na. L’exploration dans I'es-
pace de recherche s’est faite par I'intermédiaire de méta-
modéles (réseaux de neurones) pour réduire les temps de
calcul. Ces travaux ont attiré notre attention sur des amélio-
rations possibles pour traiter de ce qu’on appelle le many-
objectif, lorsque le nombre d’objectifs est élevé (six dans son
cas), cas pour lequel la notion de dominance n’est plus dis-
criminante. D’autres domaines de recherche sont ouverts,
notamment I'optimisation sous incertitudes, qu’il s’agisse
d’incertitudes aléatoires ou épistémiques.

Ces études ont montré l'intérét des algorithmes évolution-
naires sur machines de puissance pour résoudre des pro-
blemes complexes d’optimisation multicritere sous
contraintes. Aujourd’hui, les moyens de calcul performants
permettent d’utiliser ces méta-heuristiques. De plus, la stra-
tégie par décomposition en flots coopératifs permet d’une
part d’exploiter naturellement le parallélisme des moyens de
calcul et d’autre part de combiner différentes stratégies de
recherche. La premiére étude [18] avait été retenue lors de
I’appel a projets HPC pour la mise en route du cluster
TITANE.

Nous concluons ce sous-chapitre par une section sur les
incertitudes affectant une simulation numérique. Aux incer-
titudes numériques, produites, comme nous I'avons vu plus
haut, par la précision limitée des schémas et de la représen-
tation des nombres sur ordinateur, s’ajoutent d’autres
sources d’incertitude, que nous allons présenter.
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Les incertitudes en simulation
numérique

En simulation numérique, la prise en compte des incertitudes
est fondamentale. La fagon dont on les représente dans le
modele conceptuel (physique) puis dans le modéle opéra-
tionnel qui en est sa représentation numérique (code de cal-
culs), vainfluer sur les résultats des simulations numériques
(tableau 4).

Dans le modele conceptuel, les incertitudes aléatoires
représentent la variabilité naturelle de certains phénoménes
(signaux sismiques) et sont irréductibles car imposées par
I’'extérieur. Les incertitudes épistémiques traduisent le
manque de connaissance sur le systeme étudié ou sur les
approximations faites lors de sa modélisation. Elles sont
considérées comme réductibles a partir de connaissances
supplémentaires (mesures expérimentales). Les modeéles
probabilistes sont utilisés pour représenter ces deux types
d’incertitudes. Nous retrouvons la dualité de I'interprétation
des probabilités : la vision objective pour décrire une vraie
variabilité et la vision subjective Bayésienne* pour traduire
un manque de connaissance.

Dans le modeéle opérationnel, viennent s’ajouter les incer-
titudes numériques (présentées supra, p. 63) et les incer-
titudes statistiques dans le cas de calculs Monte-Carlo (voir
infra, p. 187). Par le théoreme « central limite », la modélisa-
tion des incertitudes statistiques ne pose pas de probleme ;
elles peuvent étre approchées par des lois gaussiennes. Les
incertitudes épistémiques du modele conceptuel peuvent
étre représentées par une loi de probabilité a priori (juge-
ments d’experts). Elles peuvent ensuite étre réduites par
calibration Bayésienne en inférant a partir de la loi a priori
et de données expérimentales une loi a posteriori de plus
petite variance.

Tableau 4.

La propagation d’incertitudes

Lorsque ces différentes sources d’incertitudes sont modéli-
sées par la variable aléatoire X (multivariée dans le cas géné-
ral) de loi Fy, la propagation des incertitudes dans le modele
Y =G(X), vise a calculer la loi Fy de Y. Dans le cas général
Fyn’est pas calculable. En fonction de I'objectif de I'étude, on
se limite a des résumés statistiques, appelés grandeurs
d’intérét, comme la moyenne E(Y), la variance V(Y), des
probabilités de dépassement de seuil P(Y > seuil) ou certains
de ces quantiles y,, définis par P(Y<y,)=a<[0,1].

Un cas tres simple de la propagation est celui ou le modele
G peut étre approché par un développement du premier
ordre autour de I'espérance de X. Dans ce cas, la moyenne
et la variance de Y sont calculables. De plus, lorsque les
incertitudes X sont représentées par des variables gaus-
siennes, la variable Y suit également une loi gaussienne. Les
grandeurs d’intérét sont alors parfaitement calculables. Cette
méthodologie est largement utilisée en neutronique pour
propager les incertitudes des données nucléaires.

Dans le cas général, lorsque le modéle G est non linéaire,
les grandeurs d’intéréts sont modélisées par estimateurs
statistiques. Un plan d’expériences* numériques (X4, Xy, ...,
X,,) est réalisé par tirages aléatoires selon la loi Fx. Le tirage
LHS (Latin Hypercube Sampling*) par stratification iso-pro-
babiliste, assure une bonne représentation des marginales
de X. En grande dimension, le tirage LHS doit étre associé
aux heuristiques de contréle de la discrépance* pour assu-
rer une bonne couverture de I'espace. Les calculs spécifiés
par le plan d’expériences peuvent évidemment étre menés
indépendamment les uns des autres. On peut donc exploiter
les capacités du HPC. Cette méthode de propagation per-
met d’estimer les grandeurs d’intérét centrales comme la
moyenne et la variance avec une erreur asymptotique en

Une classification des diverses sources incertitudes en simulation numérique

Modele conceptuel (physique)

Validation : les expériences sont-elles reproduites correctement par le modéle conceptuel ?

Aléatoires

Epistémiques

« Variabilité naturelle de certains phénomenes :
durée de vie d’'un composant, onde sismique.

» Manque de connaissance sur les parametres, les modéles :
pertes de charge, modeéles de turbulence.

+ On ne sait pas donner une valeur unique.

» On ne sait pas quelle valeur donner.

« Irréductibles.

Modeéle opérationnel (numérique)

+» Réductibles : expertise et données expérimentales,
formalisme bayésien adapté.

Veérification : les équations du modeéle conceptuel sont-elles résolues correctement ?

Statistiques

Numériques

« Calculs Monte-Carlo, échantillonnage.

- Maillage géométrique, méthodes de résolution.

+ Réductibles : plus de simulations/particules,
méthodes de réduction de la variance.
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0(1/vn). Pour les grandeurs d’intérét extrémes caractéri-
sant les queues de distribution comme les événements
rares ou les quantiles extrémes, les méthodes de réduction
de variance peuvent s’avérer nécessaires pour accroitre la
précision de I'estimateur sans trop augmenter le nombre de
simulations. Des travaux sont en cours au CEA et a EdF sur
la réduction de variance par échantillonneurs Monte-Carlo
Séquentiel fondés sur les compromis entre I'exploration
aléatoire pure par Monte-Carlo classique et I'exploitation
des simulations déja réalisées pour se focaliser sur les
zones d’importance en adaptant la loi initiale Fyx. D’autre
part, pour I'estimation de quantiles* associés a des proba-
bilités pas trop extrémes, la méthode de Wilks fondée sur
les statistiques d’ordre offre un cadre rigoureux et de mise en
ceuvre pratique. Cette méthode permet d’estimer des inter-
valles de confiance sur les valeurs possibles de Y et cela
indépendamment de la connaissance de la loi Fy, c’est la
propriété fondamentale. Cette méthodologie appelée GRS
[23] est largement utilisée dans les études de sareté.

L’analyse de sensibilité

L’analyse de sensibilité [24] vise a hiérarchiser les effets des
incertitudes des paramétres sur l'incertitude de la sortie cal-
culée Y. Nous verrons qu’elle peut également apporter une
indication sur la structure fonctionnelle du modéle (forme
linéaire, additive). Dans le cas ou le modéle est supposé
linéaire et les composantes X; représentées par des varia-

X Y = f(Xy, Xa)
fO
Y
X Covariance |—> Var[E(Y| X.,)]
y fO
—_—> f (X, Zg)

Fig. 49. Principe de la méthode de Sobol. La variable aléatoire
multivariée X représente les incertitudes. La variable aléatoire Z

a méme loi que X et lui est indépendante. L’indice de sensibilité

du groupe de variables X, avec X =X, @ Xy etZ=Z, @ Z;.

Le code de calcul est représenté par Y = f(X). La covariance entre
les vecteurs f(Xy, Xi) et f(Xy, Zz) partageant les réalisations
communes du groupe X, est égale a la variance de I'espérance
conditionnelle V[E(Y| X,,)]. L'indice de sensibilité du groupe S,, est
égal au rapport entre cette variance et la variance de Y. L'indice S,
est donc équivalent au coefficient de corrélation linéaire entre les
variables f(X,, Xz) et f(Xy, Zz). L'estimateur statistique de I'indice
de sensibilité S, est donc équivalent a I'estimateur d’un coefficient
de corrélation linéaire pour lequel il existe une méthode permettant
d’estimer un intervalle de confiance (transformation de Fisher).
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Fig. 50. Analyse de sensibilité par la méthode de Morris. L’analyse
a détecté 3 groupes de variables. Le premier en jaune regroupe les
variables peu influentes. Le second en cyan regroupe les variables
ayant un effet important et quasi linéaire et le troisiéme en vert
regroupant les variables ayant un effet important et non linéaire.

A noter I'effet linéaire pour les 2 variables rouge et bleue car I'écart-
type de leurs variations est nul.

bles aléatoires indépendantes, I'analyse de sensibilité fon-
dée sur la décomposition de la variance est immédiate.
Dans le cas général, lorsque le modéle est non linéaire la
décomposition de la variance peut dépendre des effets com-
binés entre les incertitudes. Et dés que le nombre d’incerti-
tudes dépasse quelques unités, le calcul de la totalité de la
décomposition devient trés vite prohibitif. On se limite alors
a 'indice de sensibilité du premier ordre S; représentant la
part relative de la variance apportée par la seule compo-
sante X;. Dans la méthode de Sobol dont le principe est
illustré par la figure 49, 'indice de sensibilité est obtenu a
partir de la variance de I'espérance conditionnelle E(Y|X;)
représentant la meilleure approximation fonctionnelle de
Y = G(X) par la seule composante X;. La valeur S; comprise
entre [0,1] détermine la part relative de X; dans la variance
de Y. Mais lorsque S; est petit, voire nul, nous ne pouvons
pas conclure a la non-influence de la composante X; dans la
variance de Y. Pour s’en assurer, on calcule I'indice de sen-
sibilité totale qui prend en compte les éventuelles interac-
tions dans le modeéle Y = G(X) entre la composante X; et les
autres composantes de X. Une méthode statistique trés effi-
cace permet d’estimer les indices de sensibilité [24] et leur
intervalle de confiance. A noter que lorsque les deux indices
de sensibilité sont proches S; = ST;, on peut conclure que le
modéle peut se mettre sous forme additive. Cette propriété
permet d’analyser plus efficacement la modélisation phy-
sique. Lorsqu'il existe des corrélations par blocs entre les
incertitudes, la méthode peut s’appliquer mais uniquement
sur les groupes d’incertitudes indépendants.

Une seconde méthode, la méthode de Morris [25] (fig. 50)
est fondée sur I'analyse des variations de Y lorsqu’un seul
paramétre incertain varie. Pour un paramétre X; € [min;, max],
plusieurs variations de Y sont calculées par différences finies
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en plusieurs points du domaine puis synthétisées par la
moyenne y;* de leur valeur absolue et leur écart-type o;. Un
parameétre incertain sera jugé peu influent lorsque la
moyenne ;" est petite. Il sera jugé influent avec effet linéaire
si la moyenne u;* est grande et I'écart-type o petit et avec
effet non linéaire lorsque I'écart-type o est grand. La
méthode de Morris est particulierement adaptée pour les
problémes ou le nombre de paramétres trop grand nécessite
une étape préalable de criblage pour sélectionner les para-
métres les plus influents (probléme d’optimisation, de
conception a grande dimension).

Les méta-modéles

Certaines études exigent un trés grand nombre de simula-
tions (incertitudes, optimisation). Pour réduire les temps de
calcul, on substitue alors au modele opérationnel (code de
calcul) un modéle simplifié appelé méta-modeéle (surrogate
model). Cette méthodologie s’inspire de celle des surfaces
de réponses polynomiales mises en ceuvre pour construire
des modeéles a partir de mesures expérimentales (la théorie
des plans d’expériences en est issue). Aujourd’hui, la métho-
dologie des méta-modeles s’appuie sur les méthodes d’ap-
prentissage supervisé (moyens de calculs plus performants,
données plus riches et plus complexes). En approximation
non linéaire, les réseaux de neurones* de type MLP (Multi
Layer Perceptron) sont des modeles tres efficaces. Plus
récemment, les modeéles de krigeage* par processus gaus-
siens (fig. 51) ont été proposés [26]. Leur intérét est de
modéliser les erreurs prédictives. Ces modeles ont été intro-

duits en géostatistique pour résoudre des problemes de car-
tographie dans le but de prendre en compte la dépendance
spatiale entre les données. Le point de vue du probabiliste
consiste a supposer les données comme réalisations d’un
processus gaussien. Nous utilisons alors les outils clas-
siques de I'estimation sur des modeles linéaires et gaus-
siens pour inférer le modele statistique de la prédiction.
L’application du krigeage aux codes de calcul a donné lieu
a la méthodologie DACE, acronyme de Design and Analysis
of Computer Experiment [27]. Un deuxiéme intérét des
modeles de krigeage est leurs capacités a produire des stra-
tégies de planification séquentielle d’expériences nume-
riques par des heuristiques utilisant la variance prédictive
[28] (axe de R&D initié au CEA). Des travaux au CEA ont
montré que cette technique permet d’une part de compléter
la modélisation physique du modéle conceptuel par un
modele statistique inféré a partir des écarts calculs-expé-
riences [29] et d’autre part de détecter parmi un ensemble de
simulations numériques certaines contenant des erreurs
[30].

Une autre approche fonctionnelle est celle des polynémes
de chaos [31]. En supposant les composantes X; indépen-
dantes, le modéle Y = G(X) peut étre approché par un déve-
loppement en chaos polynomial Y = )"y, ¥.(¢). Les ¥, sont
des polynémes mono ou multidimensionnels du vecteur
aléatoire & = (&4, &2, ..., £4) Obtenus par tensorisation de poly-
némes orthogonaux monodimensionnels en &;. En général,
la base des polyndmes orthogonaux est choisie en fonction
des lois de probabilité des composantes : Hermite,

= = Fonction

e @ Points connus
Estimation
IC 95 %

n

-
a2

25

Fig. 51. Recherche du minimum

d’une fonction en utilisant le krigeage par
processus gaussiens. Figure du haut :
approximation d’une fonction (en bleu)
connue seulement a partir de quelques
réalisations (points en noir), la prédiction
du krigeage est en rouge avec son
intervalle de confiance a 95 % en vert.
Les méthodes d’optimisation séquentielle

il d
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de type EGO (Efficient Global
Optimization) sont fondées sur le
compromis exploitation-exploration.
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Legendre, Laguerre et Jacobi respectivement pour les lois
gaussienne, uniforme, exponentielle et béta. Une fois la
base et le degré retenus, les seules inconnues sont les coef-
ficients y, du développement. Les coefficients peuvent étre
calculés par régression linéaire ou par techniques d’intégra-
tion numérique. Cette approche par chaos polynomial est
adaptée a I'analyse de sensibilité car elle permet d’obtenir
la décomposition fonctionnelle de la variance (ANOVA fonc-
tionnelle). Néanmoins, un des problemes de cette décom-
position est I’explosion exponentielle du nombre de coeffi-
cients en fonction du nombre des incertitudes et du degré
du polynéme. Des stratégies de construction itératives exis-
tent pour limiter le nombre de simulations et la complexité
du chaos polynomial.

URANIE

Au CEA, ces méthodes sont intégrées dans URANIE (sour-
ceforge.net/projects/uranie), un logiciel Open Source déve-
loppé avec le logiciel ROOT du CERN dont il tire des fonc-
tionnalités de haut niveau, notamment dans la gestion et la
visualisation de données complexes. URANIE est congu
pour réaliser facilement des propagations d’incertitudes, des
analyses statistiques et de sensibilité, des explorations para-
meétriques, des constructions de méta-modeles ou résoudre
des problémes d’optimisation.
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Exemples d’application des sciences
du numeérique et du calcul haute performance

ette seconde partie de la monographie présente une
sélection d’une dizaine d’applications des sciences du
numérique et du calcul haute performance dans les diffé-
rents domaines d’activité du CEA.

Depuis la dynamique des galaxies jusqu’a la génomique en
passant par le calcul de climats, ces applications sont d’'une
extréme diversité. Apres une courte présentation du pro-
bléeme physique, nous montrerons les spécificités de son
traitement du point de vue numérique et algorithmique. Nous
expliquerons pourquoi le probléeme considéré est justiciable
d’un calcul haute performance puis comment il a été traité,
en présentant les principaux résultats obtenus. Dans la plu-
part des cas présentés ici, le calcul vise a simuler un sys-
téme physique afin de prédire son comportement : la
confrontation de cette simulation a I'expérience sera alors
évoquée.

Les du

érique et le calcul haute performance

Il s’agit d’exemples destinés & montrer comment sont utilisés
en pratique les outils et méthodes décrits dans la section
précédente de la monographie. Nous avons regroupé dans
un méme chapitre les applications utilisant des méthodes
similaires. Nous cherchons ici & montrer la richesse du
domaine, sans viser I’exhaustivité des applications des
sciences du numérique et du HPC au CEA.
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Introduction générale

La dynamique des structures s’intéresse au mouvement des
corps solides, aussi bien au niveau de leur cinématique d’en-
semble dans I'espace qu’a celui des ondes mécaniques qui
s’y propagent. Elle fait ainsi apparaitre, comme dans d’au-
tres systemes physiques, de nombreuses échelles imbri-
quées, suivant le point de vue choisi pour observer les phé-
nomenes.

Pour simuler des situations transitoires complexes, telles
que les séismes, de I’échelle planétaire a leurs consé-
quences locales, il est essentiel de déterminer les compo-
santes physiques et les échelles prépondérantes puis de
déterminer la technique de discrétisation adéquate de I'es-
pace et du temps et les méthodes numériques de résolution
des équations du modéle. C’est seulement ensuite qu’on
peut évaluer la charge de calcul et dimensionner les res-
sources nécessaires, ou identifier les besoins de communi-
cations entre échelles. Chaque processus considéré indivi-
duellement posséde son propre temps caractéristique : de
quelques secondes ou minutes pour les séismes, de
quelques heures ou jours pour la phase de consolidation
post-sismique dans le cas de terrains saturés... ou de
quelques dizaines de millisecondes pour les transitoires
explosifs industriels. La difficulté principale apparait dés lors
que 'on cherche a simuler des phénoménes fortement non
linéaires (liquéfaction, fissuration, chocs, fragmentation, etc.)
et/ou incluant des couplages multiphysiques (solide-fluide,
gaz-fluide-solide). Les échelles de temps, la discrétisation
afférente, ainsi que les modeles de comportement rhéolo-
gique des matériaux constitutifs, sont alors a choisir avec
soin.

Dans le cadre de la prévention ou de la remédiation des
conséquences environnementales, humaines et écono-
miques des catastrophes naturelles (séismes, etc.) et tech-
nologiques, la simulation numérique constitue un outil indis-
pensable permettant de compléter les observations et
expérimentations, pour améliorer la connaissance des phé-
nomenes complexes mis en jeu et pour mieux quantifier les
incertitudes associées. Le recours a des moyens de calcul
lourds est nécessaire lorsque les dimensions du modéle
physique a étudier et/ou les incertitudes a évaluer sont
importantes. La simulation permet, par exemple, d’'inverser
les données observées pour retrouver les parameétres clés
impliqués dans l'origine des phénomenes et bien souvent
inaccessibles par mesures directes.

1cul haut
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Les structures en évolution dynamique,
du séisme aux accidents industriels

Pour les calculs sismiques, afin de garantir les critéres de
stabilité numérique et de convergence des calculs, la discré-
tisation spatiale est conditionnée par les valeurs de vitesses
de propagation des ondes des couches géologiques ou plus
généralement des structures traversées, ainsi que par le
contenu fréquentiel attendu ou possible pour le signal sis-
mique lui-méme qui n’est pas connu a I'avance. De ce fait,
il est nécessaire de construire des scénarios permettant
d’établir la probabilité d’occurrence de séismes de caracté-
ristiques plausibles (magnitude, mécanismes a la source,
etc.) pour une période de retour et une zone donnée, basés
en général sur I'analyse des données de sismicité historique
et/ou instrumentale (p. ex. : stations accélérométriques) dis-
ponibles.

Nous retrouvons une illustration de cette dualité temps/
espace dans la représentation de phénomeénes dits
« rapides » a I’échelle de la structure : le suivi précis de la
propagation d’ondes a grande vitesse, issues d’'impacts ou
d’explosions, exige une finesse d’observation temporelle et
une partition de I'espace suffisamment raffinée pour bien
reproduire les fronts et préserver la stabilité de la propaga-
tion de l'information.

Dans la premiére partie de cette contribution, nous nous pro-
posons de décrire les méthodes de parcours des différentes
échelles permettant d’appréhender les conséquences des
séismes sur leur environnement, proche ou lointain de I'épi-
centre.

A I'échelle de la terre, il est nécessaire de disposer d’un
modele global qui puisse étre exploitable dans une large
gamme de fréquences. Les méthodes de tracé de rayons
sont des méthodes monodimensionelles peu colteuses en
temps de calcul et bien adaptées pour le traitement d’un
grand nombre de données. Elles sont principalement utili-
sées en tomographie (pour la caractérisation des structures
géologiques), ainsi que pour la détermination des méca-
nismes sismiques au niveau des failles & partir des données
mesurées par les réseaux de stations sismiques (accéléro-
metres, sismometres). L’exploitation de ces données doit
permettre d’améliorer la caractérisation de la structure
interne de la Terre (imagerie...) et la compréhension de la
physique associée. Cette exploitation constitue néanmoins
un enjeu, du fait des volumes de données considérables
impliqués. Une application illustrant I'enjeu des big data est
présentée infra, p. 249. Des simulations de propagation
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d’ondes sismiques sont possibles a I’échelle de la terre, mais
nécessitent des calculs intensifs sur plusieurs dizaines, voire
centaines de processeurs ou ordinateurs mis en paralléle. A
ce stade, I'objectif des simulations est de mieux comprendre
les mécanismes a l'origine des mouvements sismiques
observés et non pas de quantifier précisément les effets
induits.

A I’échelle régionale (~ 100 km, voir tableau 5), un grand
nombre de méthodes numériques tridimensionnelles sont
utilisables pour des calculs haute performance (éléments
finis, différences finies...). A cette échelle, les modéles de
comportement rhéologique restent encore relativement sim-
ples et linéaires (p. ex. : élasticité, viscoélasticité). Les simu-
lations sont congues pour fournir des résultats valides dans
une gamme de fréquences assez restreinte (en général,
quelques Hz). Les principales difficultés proviennent d’'une
méconnaissance des milieux géologiques traversés (nature,
interfaces, propriétés mécaniques, hétérogénéité, etc.) et
des hypothéses fortes, telles que celle de linéarité, ou celle
de couches homogénes du point de vue des propriétés phy-
siques et mécaniques. Les résultats des simulations régio-
nales sont généralement utilisés pour évaluer la réponse
géodynamique globale en cas de séismes faibles a modérés
et fournir les conditions aux limites des modéles locaux.

A réchelle du site (~ 10 km & quelques métres), il est possible
de mieux prendre en compte des phénoménes physiques
plus complexes, tant au niveau des terrains que des struc-
tures (couplages multiphysiques, comportement dynamique
non linéaire, hétérogénéité des milieux, interactions sol-struc-
ture et fluide-structure...). Dans ce cas, la réalisation de cal-
culs intensifs implique également le développement de stra-
tégies numériques avec des schémas de résolution
numérique plus adaptés (par exemple, emboitement

Tableau 5.
Codes numériques utilisés au CEA et domaines d’utilisation selon Péchelle spatiale ciblée

d’échelles avec mise en ceuvre de méthodes numériques dif-
férentes selon les domaines, schémas de résolution mixtes
implicite-explicite, etc.). Cependant, dans le cadre de la pré-
vention du risque sismique, et en particulier dans le cadre
des démonstrations réglementaires de slreté pour les instal-
lations a risque spécial, il est nécessaire de disposer de
méthodes validées. Généralement, du fait de I'enjeu (sareté)
et de la complexité des phénomenes impliqués, la validation
se fait via des méthodes de qualification in-situ (p. ex. : ins-
trumentation et monitoring de batiments réels) et/ou en labo-
ratoire, par exemple en testant des maquettes si possible
a I'’échelle 1 et en conditions de sollicitation quasi réelles
(p. ex. : essais sismiques sur table vibrante).

Un certain nombre des méthodes et codes numériques uti-
lisés au CEA, afin de simuler le comportement dynamique
de systémes mécaniques complexes aux différentes
échelles, est récapitulé dans le tableau 5, ci-dessous.

La seconde partie de cette contribution est spécifiquement
dédiée a I’échelle la plus petite dans la classification propo-
sée ci-dessus, celle de la structure, en se focalisant sur les
chargements extrémes, ayant pour conséquence la ruine
totale ou partielle du systéme mécanique initial. Il peut s’agir
de séismes dans certains cas, mais plus couramment d’ex-
plosions en champ proche ou d’'impacts. Une importance
particuliere est donnée a la stratégie originale portée par le
CEA pour produire des solutions de référence dans ces
situations, compatible notamment avec la rigueur exigée par
les analyses de sOreté. En particulier, ce référentiel implique
une maitrise maximale des données d’entrée et des para-
meétres numériques, ce qui contraint fortement le choix des
algorithmes de résolution avec des conséquences poten-
tielles majeures sur les méthodes paralléles associées a
I'utilisation performante des supercalculateurs.

Terre Région (100 km) Site (10 km) Structure

Types de modéles Viscoélasticité Viscoélasticité \[iscoélasticité, Elastoplasticité cyclique

rhéologiques Elastoplasticité cyclique avec mécanismes
avec mécanismes d’endommagement,
d’endommagement, écrouissage, fissuration,
écrouissage, fracturation ~ fragmentation

Complexité des Simple Simple / Complexe Complexe Complexe

modeéles rhéologiques

Domaine d’utilisation de différents codes

Tracé de rayons °

Code SEM

Code FEM GEFDYN ° °

Codes FEM CAST3M [

Code DEM CeaMka3D ° °

Code FEM EUROPLEXUS °

SEM : Spectral Element Method
Méthode spectrale
(voir infra, p. 62)
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FEM : Finite Element Method
Méthode des éléments finis

DEM : Discrete Element Method
Méthode des éléments
(voir infra, p. 62)
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Simulation des séismes
et de leurs conséquences

Mégadonnées, ou big data

Le Département Analyse, Surveillance de I'Environnement
(DASE) est chargé, entre autres missions, de I'analyse et de
la surveillance de l'activité sismique en cas d’essais
nucléaires étrangers (surveillance du Traité d’Interdiction
Compléte des Essais nucléaires), de forts séismes et de tsu-
namis. Afin de pouvoir détecter le moindre événement sis-
mique, le DASE s’appuie sur un large réseau de capteurs
sismiques qui mesurent d’infimes mouvements de la terre.
Les données enregistrées sont envoyées par satellite en
temps réel au Centre National de Données (CND) du DASE
ou les sismologues étudient chaque événement afin de le
localiser, d’en définir la cause et de déclencher éventuelle-
ment I'alerte. Pour accomplir ses missions, le CND recueille,
traite et produit des ensembles de données complexes dont
le volume est en croissance exponentielle. Aujourd’hui, les
enregistrements de plus de 800 capteurs répartis sur I’en-
semble du globe sont collectés en continu, ce qui représente
environ 5 téraoctets (To) par an, un chiffre qui ne cessera de
croitre dans les années a venir avec 'augmentation du nom-
bre de capteurs. Ces informations viennent chaque jour enri-
chir nos archives, ou prés de 700 000 événements sis-
miques sont référencés, et plus de 30 ans de signaux
numériques sont sauvegardés (soit pres de 100 To).

Pour tirer de nouvelles conclusions, prouver les théories
scientifiques et produire des connaissances, ces données
doivent étre nettoyées, transformées, partagées, analysées
et visualisées, ce qui pose de nombreux problémes (algo-
rithmes, gestion des entrées/sorties, etc.), connu sous le nom
de « big data ». Le terme big data (ou mégadonnées en fran-
cais) désigne des ensembles de données dont le volume, la
vitesse de génération et la variété (ou diversité) sont telles
que les capacités des technologies actuelles pour les mani-
puler a un co(t raisonnable et selon un délai acceptable sont
dépassées. A moyen terme, les systémes de gestion de don-
nées, les algorithmes et les architectures informatiques
nécessiteront des changements fondamentaux pour répondre
aux besoins. Il faut donc imaginer de nouvelles solutions pour
stocker, traiter et transporter ces masses considérables de
données. Dans le livre The Fourth Paradigm [1], les auteurs
décrivent une nouvelle ére de recherche scientifique fondée
sur la richesse, la manipulation et I'exploration de ces don-
nées par des moyens informatiques puissants (fig. 52). De
nombreux pays investissent massivement dans la recherche
autour de ces nouveaux enjeux, stratégiques pour les entre-
prises et les Etats. Ainsi, les Etats-Unis consacrent 200 mil-
lions de dollars pour créer des outils capables d’analyser ces
mégadonnées dans le but d’améliorer la recherche scienti-
fique mais aussi la sécurité nationale. La France a pris aussi
conscience de I'importance de ce défi et a lancé en 2012, un
appel a projets de R&D sur le théme du « big data » dans le
cadre du programme « économie numérique » des
Investissements d’avenir.

Théorie

Observation

%

Données volume,

€, vélocité

Fig. 52. Les simulations et les instruments de mesure produisent des flux massifs de données qui nécessitent des outils spécifiques
de traitement et d’analyse. Ces données, riche source d’information, constituent le 4¢ paradigme scientifique selon [1].
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Fig. 53. Les centres de données comme I'IDC (International Data Centre) détectent plus de 40 000 événements sismiques par an.
Parmi tous ces événements, certains produisent des signaux similaires a ceux engendrés par des événements déja présents dans les archives.
Une technique efficace pour les détecter consiste a comparer en continu le flux de données enregistrées sur les capteurs avec les signaux

historiques, mais la complexité de la tache en fait un probléme « big data ».

Le DASE et le DSSI (Département des Sciences de la
Simulation et de I'Information) sont associés a I'un de ces
projets, appelé « DataScale ». Le projet DataScale regroupe
sept partenaires (PME, grandes entreprises et centres de
recherches aux compétences variées) qui cherchent ensem-
ble a développer des solutions efficaces au probléme du
« big data » adaptées a des cas réels d’utilisation.
L’application proposée par le DASE a pour objectif de réviser
la sismicité en utilisant dix années de données. Cette tache
consiste a rechercher a posteriori des événements sis-
miques qui auraient pu étre omis par les traitements effec-
tués en temps réel. Alors que les algorithmes de détection
traditionnels recherchent un changement d’amplitude dans
le sismogramme, le procédé utilisé compare le flux continu
de signal enregistré avec les signaux correspondants a des
événements historiques. Le signal mesuré étant comme une
« empreinte digitale » pour les tremblements de terre, si
celui-ci ressemble a une observation passée, cela signifie
qu’un événement similaire vient certainement d’avoir eu lieu.
Il existe en effet de nombreux exemples ou des séismes dis-
tants de quelques kilomeétres ont produit des signaux quasi
identiques sur un méme capteur (fig. 53). Ces séismes peu-
vent avoir eu lieu & quelques heures d’intervalle lors des
crises sismiques ou parfois a plusieurs années d’intervalle

2].

Cette technique est connue pour pouvoir détecter des évé-
nements de trés faible magnitude et estimer précisément
une localisation et une magnitude [3]. Malheureusement,
étant donné le flux de données et le grand nombre d’événe-
ments qui peuvent étre comparés, cette approche ne peut
pas étre généralisée avec des moyens informatiques « rai-
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sonnables ». Elle est donc uniquement utilisée pour étudier
un ensemble restreint d’événements sur une petite période
de temps. Avec I'appui technique du DSSI et I'expertise du
support applicatif du CCRT, la chaine de traitement a été
redessinée afin de pouvoir traiter des millions de fichiers (soit
environ dix ans de données) puis a été testée en utilisant
32 000 ceeurs du supercalculateur CURIE.

Avec ce nombre de cceurs, I'innovation technique proposée
repose sur la mise en ceuvre d’une structuration et d’'une
gestion efficace des données distribuées, ainsi que sur l'or-
chestration des traitements sur les coeurs de calcul disponi-
bles. La gestion d’un grand nombre de fichiers n’étant pas
envisageable sur les systemes de fichiers actuels, tous les
fichiers signaux d’une journée ont été regroupés dans une
méme archive (soit environ 4 000 archives) puis celles-ci ont
été indexées dans une base de données PostgréSQL. Pour
optimiser la gestion des entrées/sorties et la répartition des
traitements, nous avons utilisé GLOST, un utilitaire déve-
loppé par le DSSI, qui implémente le principe « Map » (trai-
tement appliqué a I'’ensemble des données). Pour ce faire,
les données a traiter sont copiées et réparties sur les nceuds
de calcul, puis le traitement est réalisé sur chaque nceud en
fonction de la donnée présente sur celui-ci. La copie des
données (base de données, ressources, archives...) sur les
nceuds est donc la premiére étape et celle-ci nécessite d’étre
optimisée pour les supercalculateurs de grande taille. Le
DSSI et les équipes du support applicatif du TGCC ont alors
proposé une nouvelle fonctionnalité a GLOST qui duplique
un ou plusieurs fichiers d’un systéme de fichiers Lustre vers
chaque nceud de calcul dans le répertoire temporaire local.
Gréace a I'utilisation de deux zones de mémoire tampon
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Densité

i

ministration de systeme, la fouille de
données et le traitement de signal.
Gréace a son expertise en matiére de
suivi des événements géophysiques
et fort de I'expérience acquise dans le
domaine du calcul haute performance,
la DAM dispose des atouts pour

2002 2004 2006 2008 2010

2012

2014 réepondre aux défis du big data.

Années

Fig. 54. Densité de I'activité sismique autour du volcan Kasatochi (volcan des iles
Aléoutiennes situé en Alaska) estimée par I'application : les pics indiquent une forte

La modélisation des structures
géologiques

probabilité de détecter un nouvel événement. Certains pics de densité élevés ne

correspondent pas a des événements sismiques de référence (point orange sur I'axe du
temps) ce qui indique probablement des événements manqués par le systeme actuellement
en opération. D’autres pics ont lieu peu de temps avant un événement historique, ce qui

suggeére la présence de « précurseurs ».

séparées, la lecture et I'écriture sont réalisées simultané-
ment pour plus d’efficacité.

Le projet DataScale a été une occasion unique pour analy-
ser la sismicité de plusieurs régions volcaniques entre 2004
et 2014 en exploitant les bases de données du CID (Centre
International de Données de I'OTICE, Organisation du Traité
d’Interdiction Compléte des Essais nucléaires). La méthode
mise en ceuvre estime la distribution temporelle de I'activité
sismique autour d’un volcan et permet donc la surveillance
grace a des capteurs localisés a grande distance (a plus de
5000 km dans notre cas d’étude) [fig. 54]. Cela présente évi-
demment un grand intérét dans les régions ou les volcans
sont peu ou mal instrumentés. En outre, les études en cours
cherchent a utiliser les événements nouvellement détectés
pour estimer la probabilité d’une éruption et la hauteur poten-
tielle du panache éruptif ainsi que pour reconstruire les struc-
tures géologiques profondes situées au-dessous du volcan.

Cette méthode peut aussi s’appliquer dans le contexte de
I’alerte sismique, ou la croissance exponentielle des don-
nées et le désir de détecter des événements de faible ampli-
tude produisent une augmentation de la charge de travail
des analystes. C’est particulierement le cas lors de crises
sismiques, lorsque le systéme automatique détecte et pré-
sente de nombreux événements aux analystes. Le prochain
objectif du DASE est d’aider ses experts lors de 'examen
interactif des événements en les classant dans deux caté-
gories, I'une correspondant aux événements « déja vus »,
et une autre permettant de mettre en évidence la sismicité
inhabituelle. Le systéme fournira prioritairement aux ana-
lystes les événements qui méritent une attention particuliére,
afin qu’ils se concentrent sur les taches nécessitant un haut
niveau d’expertise. La migration vers un systeme opération-
nel big data est un processus complexe mais stratégique.
Au travers du projet DataScale, le DSSI accompagne le
DASE dans cette transformation, qui nécessite des compé-
tences et des savoir-faire dans des domaines aussi variés
que les infrastructures, le HPC, les bases de données, I'ad-
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Le choix du domaine géologique cible
constitue un enjeu important pour la
simulation numérique. En effet, du fait
de la complexité des phénoménes
étudiés et de I'objectif de prédiction de
I’évolution du systéme naturel face a une agression poten-
tielle, telle que le séisme, il est nécessaire de construire un
modéle géométrique tridimensionnel intégrant au mieux les
données et parameétres ayant une influence potentielle ou
avérée sur les résultats cherchés : topographie, nombre et
épaisseur des couches géologiques, propriétés mécaniques
des terrains, conditions de saturation des sols, hétérogénéi-
tés spatiales, failles, etc. Les données géoréférencées dis-
ponibles (cartes géologiques, données d’affleurements, logs
de forages, profils sismiques ou électriques interprétés, don-
nées structurales liées aux interfaces entre les couches...)
sont donc collectées, stockées et exploitées grace a un outil
SIG (Systéme d’Informations Géographiques) ou a un
modeleur géologique 3D qui permet de reconstruire le
modéle géométrique via des méthodes d’interpolation. Le
modele 3D discrétisé utile pour les simulations (maillage*,
éléments finis*, etc.) est ensuite construit en utilisant des
outils de maillage sur base CAO* (voir la plate-forme
SALOME : http://www.salome-platform.org/).

La figure 55 illustre 'enchainement des traitements a réaliser
pour aboutir a un modéle 3D discrétisé via un outil SIG :

1. Le relief de la zone d’étude est représenté par un MNT
(Modéle Numérique de Terrain) converti sous forme d’une
grille réguliére ou chaque point est défini par ses coordon-
nées géographiques et son altitude. Cette grille de réfé-
rence (F) va permettre de superposer toutes les autres
données dans le SIG.

2. L'outil SIG est utilisé pour traiter 'ensemble des données
(géologiques, hydrogéologiques...). Pour couvrir 'ensem-
ble de la zone d’étude, des cartes géoréférencées multi-
sources et multiéchelles, avec des précisions géologiques
variées (A), sont nécessaires. Fusionner les cartes (D)
nécessite de privilégier les plus détaillées, en respectant
la cohérence des formations géologiques au niveau des
jointures entre cartes. On superpose a cette couche, des
polygones décrivant les épaisseurs de sédiments de la
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Acquisition des données

Traitement des données

Superposition des couches

Polygones

Y

Polygones

Polygones

Raster

Rocher Sédiment

v

Points

P1 X1 Y1 1340 | Rocher 30 | C3 =
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R3ii][#X3 Y3 | 1510 | Sédiment | 10 | J2 =

Fig. 55. Etapes de construction d’'un modéle géologique discrétisé & I'aide d’un outil SIG (Systéme d’Informations Géographiques).

zone (B). Une troisieme couche est alors extraite, par croi-
sement des deux premiéres qui permet de distinguer le
rocher du sédiment (C).

3. Un maillage est produit & partir de cette grille. Sa finesse
est dictée par les fréquences d’intérét des signaux. Afin
de pouvoir réaliser le calcul en paralléle, ce maillage est
ensuite partitionné en autant de sous-ensembles que de
processeurs utilisés pendant le calcul, par exemple en uti-
lisant le code METIS qui réalise un partitionnement du
graphe de connectivité des mailles.

De Ia terre a la structure, un ensemble
de méthodes numériques imbriquées

Léchelle régionale

Le code SEM (Spectral Element Method), développé a partir
d’une collaboration entre I'Institut de Physique du Globe de
Paris [4], CentraleSupelec et le CEA, permet de traiter la
propagation des ondes sismiques a I'échelle régionale en
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considérant des modéles de comportement linéaires (vis-
coélasticité), selon un schéma d’intégration explicite en
temps (voir ci-aprés) et une intégration spatiale de Gauss-
Lobatto qui, par construction, diagonalise la matrice du sys-
teme a résoudre et donc, évite son inversion.

Léchelle locale (site) : approches dynamiques
couplées en éléments finis

Le code FEM GefDyn, développé par CentraleSupélec et
EDF, en collaboration avec le BRGM (Bureau de
Recherches Géologiques et Minieres), et auquel le CEA a
apporté sa contribution, permet d’utiliser des modéles de
comportement complexes bien adaptés a la dynamique non
linéaire pour les géomatériaux (sols, roches) en tenant
compte des couplages hydromécaniques ou thermo-hydro-
mécaniques éventuels, et dans une moindre mesure, pour
les structures simples de génie civil. Les applications sont
cependant trés colteuses en temps de calcul, du fait des
non linéarités nécessitant une discrétisation fine (pas de
maillage souvent tres inférieur au métre), et son utilisation
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est plutdt réservée aux simulations a I’échelle locale
(quelques dizaines a centaines de métres), méme si une
version parallélisée a été développée récemment et mise en
ceuvre sur des applications dynamiques non linéaires a large
échelle [5] et [6], pour lesquelles le milieu était supposé sec.

La formulation dynamique couplée utilisée dans la version
paralléle du code GefDyn repose sur une formulation simpli-
fiée du modéle de Biot, proposée par [7] pour les milieux
poreux et valide pour des sollicitations basse fréquence (cas
des séismes). Le sol est modélisé a I’échelle macroscopique
par un milieu continu solide et déformable, a travers lequel
peut circuler un fluide interstitiel (présent dans les pores de
la matrice solide). A cette échelle, le milieu peut étre repré-
senté comme la superposition dans I’espace et le temps
d’une phase solide et d’'une phase fluide (généralement de
I’eau). Les hypotheses principales de cette formulation sont
les suivantes :

» Le milieu est saturé par un fluide parfait compressible de
type visqueux newtonien, dont I’écoulement est décrit par
la loi de Darcy ;

« la phase solide est homogene, isotrope et incompressible
et sa cinématique est privilégiée pour décrire le mouve-
ment du milieu poreux global ;

« l’accélération relative de la phase fluide et les termes
convectifs associés sont négligés, ce qui est généralement
vérifié pour les sollicitations sismiques a basses fré-
quences, et qui conduit a ne considérer que les déplace-
ments et les pressions interstitielles comme inconnues du
probléme dynamique transitoire ;

« les constituants des phases solide et fluide sont chimique-
ment inertes et ne peuvent subir de changement de phase ;

* les modéles de comportement non linéaires disponibles
pour les géomatériaux sont écrits en contraintes effectives,
en adoptant le principe de Terzaghi qui exprime les interac-
tions fluide-solide au sein du milieu poreux : ¢ = ¢’ - p1
(convention de signe de la mécanique des milieux conti-
nus), avec o et @', les tenseurs de contraintes de Cauchy
(resp. totale et effective), et p, la pression du fluide intersti-
tiel.

+ La loi de Darcy généralisée est supposée pour décrire

I’écoulement du fluide dans le milieu poreux :
K™, + ppiks = -[gradp - psg] (1-1)
Avec :

uy et u; Vecteurs déplacement respectivement des phases
solide et fluide ;

Les du
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u,r = n(us - u;) Déplacement relatif du fluide par rapport au
solide (n, porosité du milieu égale au rapport du volume des
vides sur le volume total) ;

pr Masse volumique du fluide interstitiel ;
g Vecteur accélération de la pesanteur ;

K = k/us Tenseur de perméabilité (k, tenseur de perméabi-
lité cinématique et y;, viscosité dynamique du fluide).

Sous ces hypotheses, le systeme a résoudre repose sur les
équations de conservation globale (quantité de mouvement,
masse) et sur la loi de Darcy généralisée, en négligeant I'ac-
célération du fluide devant celle de la phase solide :

jn (piis - dive' + gradp — pg)d2 =0
Ja|divt, + divt,; + P/ |d = 0

Avec :
p =nps+ (1 -n)p; Masse volumique saturée (p;, masse
volumique de la phase solide) ;

Q = K;/n Compressibilité du milieu, exprimée en fonction de
la compressibilité de la phase fluide K ; (compressibilité de la
phase solide négligée pour les sols).

Pour compléter la formulation mathématique du probléme
dynamique transitoire (1-2) en description lagrangienne
totale, on définit :

+ Des conditions initiales sur la configuration initiale :
- pour la mécanique : déplacements et vitesses (ou accé-
|érations) du solide et contraintes totales ;
- pour la partie hydraulique : pressions et flux ;

- des conditions aux limites de type Dirichlet* sur les
déplacements et pressions de fluide ;

- des conditions aux limites de type Neumann* sur les
contraintes totales et les flux de fluide.

La formulation variationnelle du probléme est alors
construite en supposant que les fonctions tests associées
aux champs solutions, a savoir les déplacements virtuels
cinématiquement admissibles et les pressions virtuelles
admissibles, sont indépendantes du temps : elles sont fonc-
tions uniguement des points matériels.

En utilisant une discrétisation spatiale classique par élé-
ments finis, nous obtenons le systéme matriciel a résoudre

auninstant t :

M["’s_LP‘l'Fint (Us) =Fesxt
MP+HP + LU, =FL,
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ol U; et P désignent les vecteurs de contributions nodales
en déplacements et pressions mesurés par rapport a la
configuration initiale. M est la matrice de masse ; F;,; est le
vecteur des forces internes dépendant non linéairement du
déplacement discret ; Fs,, et FL,, sont respectivement les
vecteur des forces mécaniques et hydrauliques extérieures
(volumiques et surfaciques). My et H sont les matrices de
compressibilité et de perméabilité, et L (ou sa transposée L")
inclut les termes de gradients.

La discrétisation en temps consiste classiquement a rempla-
cer le déroulement continu des événements par une série
d’instants distincts, séparés par des intervalles nommés cou-
ramment pas de temps. Le schéma temporel pour intégrer
le systeme différentiel en temps a résoudre consiste a relier
les inconnues a un instant donné, indexé pour I'exemple
n+1, a celles des instants passés (entre 1 a n).

Dans notre cas, I'intégration en temps s’effectue au moyen
d’un schéma de prédiction-correction de type Newmark [8],
consistant a relier les grandeurs cherchées, par exemple u;
(idem si p) entre les instants n et n+1 par les relations sui-
vantes :

n+1l

uMt = ul + Atud + A[(1/2 - Bid + fattt

el .. i (1-4)

Wt =+ AL(1 - Y)Wt + yit
On dit que la prédiction d’une quantité est explicite si elle ne
dépend que de quantités connues aux instants précédents.
Sinon, elle est dite implicite. Par extension, on qualifie le
schéma d’intégration d’explicite s’il conduit a une évaluation
directe du systeme d’équations a résoudre (ici 1-4) pour pro-
gresser d’un instant au suivant. Dans le cas contraire, si la

résolution d’un systéme (éventuellement non linéaire) est
nécessaire pour pouvoir progresser, on le qualifie d’implicite.
Deux combinaisons classiques dans les schémas de
Newmark sont le schéma implicite dit « de I’'accélération
moyenne » (y = Y2, B = Y4) et le schéma explicite des diffé-
rences centrées (y = %, f = 0). L'utilisation d’'un schéma
explicite va de pair avec une limitation de la taille des pas de
temps pour rester stable, en raison du contréle réduit sur
I’accumulation d’erreurs de troncature qu’il implique. Au
contraire, de nombreux schémas implicites ne présentent
aucune restriction sur la taille du pas pour préserver la sta-
bilité de l'intégration temporelle. Pour I'approche dynamique
couplée étudiée dans cette section, un schéma implicite a
accélération moyenne est préféré en cas de fortes non linéa-
rités.

Le choix de valeurs de y > %2 et B > Y4 permet d’introduire
un léger amortissement numérique (< 1 %) permettant de
reproduire I'atténuation observée pour des matériaux natu-
rels a trés faibles niveaux de distorsion. Certains auteurs
(par exemple [9]) proposent de calculer les coefficients y et
B en fonction du rayon spectral a 'infini p, :

3-py 1

St P eLvy (1-5)

14

La figure 56 présente le schéma itératif global de résolution
utilisé dans la version paralléle de GefDyn. Cette résolution
s’appuie sur une méthode de Newton-Raphson modifiée,
dans laquelle a chaque pas de temps, la matrice de rigidité
tangente est calculée au début d’étape et des itérations
d’équilibre sont ensuite effectuées pour évaluer le vecteur
des forces non linéaires.

Maillage

Phase de pre-processing

mas Construction de la matrice des raideurs

* Factorisation numérique

Construction de la matrice initiale des forces non linéaires

Factorisation
symbolique par blocs

Forces externes

A

Résolution triangulaire 223

Construction du vecteur

T— Vérification de la convergence

des forces non linéaires

Re-construction de la matrice des raideurs

Fig. 56. Schéma itératif global de résolution de la version parallele de GefDyn. En vert, la phase itérative de Newton-Raphson

et en bleu, les parties relatives au solveur de matrice creuse [6].
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Léchelle locale (site) : approches par la méthode
des éléments discrets

A cette échelle, la simulation se rapproche de la faille et il
est nécessaire d'utiliser des méthodes numériques capables
de traiter une physique plus complexe comme la fracturation
et la fragmentation. Dans ce cas, il a été choisi de dévelop-
per la méthode des éléments discrets*.

Les notions de contraintes développées par Cauchy et de
tenseur des déformations s’appuyant sur le gradient des
déplacements ont donné des outils mathématiques pour le
développement des lois de comportement. Néanmoins, la
fracturation et la fragmentation restent encore des sujets
complexes a aborder dans ce cadre de la mécanique des
milieux continus. Il faut remarquer que la matiére est consi-
dérée comme continue quelle que soit I’échelle et qu’elle n’a
donc pas de taille caractéristique. Enfin, dans cette approche
de la mécanique des milieux continus, la rotation disparait
par ce passage a la limite des contraintes. Néanmoins, cette
notion de rotation est parfois réintroduite dans les éléments
« coque » ou I'épaisseur représente une taille caractéris-
tique.

La méthode des éléments discrets va permettre d’avoir une
autre vision de la matiere solide. Le solide est considéré
comme un ensemble de particules indéformables qui exer-
cent entre elles des forces et des moments. La cinématique
en translation et en rotation de chaque particule est alors
donnée par la mécanique générale. Cette approche va natu-
rellement permettre de traiter la génération de fragments et
la cinématique de ces fragments dés que I'on casse les liens
entre les particules. La difficulté va étre de déterminer I'ex-
pression des forces et des moments qui permettent de res-
tituer des lois de comportement de la mécanique des milieux
continus.

Prenons une poutre encastrée a une extrémité et soumise a
un déplacement a l'autre extrémité. Cette poutre peut étre
discrétisée par deux éléments finis, approche mécanique
des milieux continus, ou par deux éléments discrets (fig. 57).
Imaginons ces deux éléments A et B en caoutchouc (com-
portement élastique) et collés selon une face F (fig. 57).
Selon la mécanique des milieux continus, les deux éléments
vont se déformer en restant contigus, ce qui entraine que la
face F, selon I'éléement A sera identique a la face Fg selon
B. La géométrie de la face F déformée peut étre tres com-
plexe mais les contraintes entre les deux éléments permet-
tent de maintenir cette continuité de la matiére. Si la colle
est maintenant enlevée entre les deux éléments, les élé-
ments A et B vont reprendre leurs formes initiales du fait de
leur comportement élastique avec des contraintes qui
deviennent nulles. Les deux éléments peuvent se concevoir
alors comme des éléments indéformables qui s’inscrivent
dans le cadre de la mécanique générale. Par contre, la face
Fa n’est plus coincidente avec la face Fz. Un point G de la
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Discrétisation
par deux éléments finis

Approche mécanique
des milieux continus

Discrétisation
par deux éléments discrets
B
Gg
A Gp

Fig. 57. Prise en compte de la déformation selon les approches par
éléments finis et par éléments discrets FEM et DEM.

face initiale commune F va donc avoir deux positions finales
G, ou G selon que nous calculions son déplacement solide
selon I'’élément A ou I'élément B. |l apparait alors dans cette
représentation un saut de déplacement pour le point G de la
face F qui correspond au vecteur G,Gs. En prenant G au
centre de gravité de la surface F de contact entre les deux
éléments A et B, le vecteur saut de déplacement GG est
alors utilisé pour définir la loi de comportement du lien entre
ces deux éléments. Bien entendu, les positions G, ou Gg
sont définies a partir des six degrés de libertés des particules
solides A ou B (trois translations et trois rotations).

A partir de cette nouvelle conception d’un solide déformable,
I’ensemble du formalisme mathématique a été développé en
collaboration avec le Cermics [10]. Cela a donné lieu a I'écri-
ture d’un livre détaillant la description théorique de la
méthode aux éléments discrets et plus spécifiquement pré-
cisant la formulation du code aux éléments discrets
CeaMka3D pour des particules polyédriques. L’ensemble
des forces et des moments dérivent de potentiels dans le
domaine élastique, ce qui assure une conservation de I'éner-
gie dans le cadre Hamiltonien. De nouveaux schémas sym-
plectiques pour les rotations solides ont aussi été dévelop-
pés.

Ainsi, avec un formalisme unique, il est possible de repré-
senter un solide, une poutre, une plaque ou une coque
mince. Par exemple, un benchmark de plaque mince en
élasticité non linéaire peut étre utilisé pour tester les élé-
ments finis coque. Il s’agit d’'un anneau circulaire mince
fendu selon un rayon. Une extrémité est bloquée tandis que
I'on applique une force verticale sur I'autre extrémité. Les
grandes déformations de I'anneau entrainent un comporte-
ment non linéaire géométriquement, bien que le comporte-
ment soit réversible. Pour simuler ce test avec le code
CeaMka3D, une seule particule est prise dans I'épaisseur
de la plaque (fig. 58a). La déformée obtenue (fig. 58b) cor-
respond avec moins de 1 % d’écart & une solution de réfé-
rence de la méthode des éléments finis de type coque [11].
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Fig. 58. Maillages initial (a) et déformé (b) de I'anneau.

La loi de comportement a aussi été développée pour pouvoir
traiter les chocs, la plasticité et la rupture. Dans le cadre sis-
mique, nous utilisons ce code pour simuler les zones ou peu-
vent se produire de la fracturation et de la fragmentation.
Ainsi, extrait d’un calcul plus global de la faille a la structure
(http://www-dase.cea.fr), nous avons simulé la tenue au
séisme d’un flanc de montagne (fig. 59) ou I'effondrement
des blocs rocheux vient obstruer la vallée (fig. 60 et 61).

Enfin, une méthode de couplage fort et conservative en
énergie a été développée entre le code CeaMka3D et le
code SEM afin de pouvoir utiliser ces deux méthodes simul-
tanément dans une méme étude [12] a la fois dans le
domaine régional et le domaine local.

A I’échelle de la structure

Dans le cadre des évaluations de sireté des installations vis-
a-vis du séisme, il est nécessaire de disposer d’outils logi-
ciels adaptés permettant de vérifier la conception et de pré-
dire le comportement des ouvrages de génie civil et de leurs
équipements sous séisme. Pour ce faire, des logiciels aux
éléments finis sont généralement utilisés en pratique. Par
exemple, le code de calcul CAST3M (http://www-
cast3m.cea.fr), développé au CEA, a fait I'objet de dévelop-
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Fig. 59. Flanc de montagne avant séisme.

-
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Fig. 60. Effondrement gravitaire des blocs rocheux déstabilisés
par le séisme.

Fig. 61. Vue de la vallée obstruée par les blocs rocheux
apres le séisme.

pements récents pour adapter les approches numériques
et/ou les modéles de comportement, afin de mieux simuler
les phénoménes non linéaires ayant un impact sur l'intégrité
sismique des ouvrages, tels que la fissuration ou le glisse-
ment acier/béton pour le cas des structures en béton armé.
Différentes approches existent pour simuler lendommage-
ment des structures de maniere diffuse ou localisée.

Classiquement, 'endommagement mécanique des maté-
riaux quasifragiles tels que le béton, est simulé de maniére
locale, en introduisant une variable interne au niveau de la
loi de comportement* [13]. Cette variable permet de décrire
I’évolution de I'état de dégradation du matériau par micro-
fissuration, soit de maniére isotrope (variable scalaire) ou de
maniére anisotrope (variable tensorielle). Ce type d’ap-
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E-FEM

X-FEM

mn®s O Enrichingd.of. Support of the enriching mode

Fig. 62. Enrichissement (a) élémentaire (méthode E-FEM)
ou (b) nodal (méthode X-FEM) [15].

proche, bien que robuste, ne permet pas de donner une
information quantitative sur la fissuration (p. ex. : ouverture
de fissure), car, en pratique, la dégradation est localisée au
niveau d’une bande d’éléments finis qui traduit une discon-
tinuité des vitesses de déformations.
Cette localisation des déformations

Quelques exemples de simulations sismiques

Nous présentons ci-aprés quelques exemples d’évaluation
des effets de site** réalisés dans un cadre prédictif.

Lévaluation des effets de sites dans le bassin
sédimentaire d’Oulan-Bator (échelle régionale)

Des collaborations existent depuis plusieurs années entre le
CEA/DASE et I'l|AG (Institute of Astronomy and Geophysics
of Mongolian Academy of Sciences at Ulan-Bator) d’Oulan-
Bator, capitale de la Mongolie. Des données de terrain pré-
cises (géologie, réseau des failles...) sont ainsi accessibles,
pour cette région soumise a une forte activité sismique [17].

La ville d’Oulan-Bator (fig. 63), construite au fond d’une val-
Iée, repose sur une couche sédimentaire pouvant atteindre
120 m d’épaisseur. La reconnaissance récente des failles
autour de la ville a révélé la potentialité d’un fort séisme
(magnitude d’environ 7) au voisinage immédiat de la ville.
Cela constitue une menace sérieuse pour I'agglomération.

induit des instabilités numériques et
sans traitement numérique spécifique,
I’énergie dissipée lors de la rupture
dépend de la finesse du maillage. Une
méthode de régularisation pouvant
étre utilisée pour éviter cette dépen-
dance au maillage, avec un surcodt de
calculs, consiste a utiliser un modéle
non local*® [14]). Une alternative
consiste a introduire explicitement les
discontinuités dans le maillage élé-
ments finis via un enrichissement pou-
vant étre au niveau nodal ou élémen-
taire (fig. 62).

Les méthodes d’enrichissement local
(élémentaire), telles que proposé dans
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la méthode E-FEM (Embedded Finite
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Element Method), permettent de pré-
server la structure de résolution clas-
sique du code aux éléments finis, les
phénomenes non linéaires étant concentrés au sein de
chaque discontinuité qui, lorsqu’elle est activée, sépare les
éléments finis en deux sous-domaines. Le comportement
sur la discontinuité est décrit par une loi discréte exprimée en
termes de vecteur contrainte — saut de déplacement permet-
tant d’exprimer I'ouverture de fissure explicitement [16].

Fig. 63. Zone d’étude sismique autour de la ville d’Oulan-Bator.

Poursuivant l'effort d’'un travail récent en deux dimensions
[17], le code SEM est utilisé ici pour déterminer le champ
d’onde local et les possibles amplifications de I'onde sis-
mique liées a la présence des sédiments. Une faille hypo-
thétique, verticale, de direction nord-sud de dimensions
12 x 14 km?, est placée a l'ouest de la ville d’Oulan-Bator
(fig. 63). Le scénario choisi est celui d’'une faille en cisaille-
ment prenant naissance au sud et se propageant vers le
nord. L’énergie de cette source sismique correspond a un

43. La variable locale a calculer en un point matériel donné est obtenue
en faisant la moyenne des valeurs sur un voisinage fixe du point, dont la
taille caractéristique est définie au préalable.
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44. Modification (amplification ou atténuation) du mouvement sismique
en surface, du fait des caractéristiques locales d’un site : (topographie,
géologie, etc.).
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Fig. 64. Evolution temporelle des modules de vitesses sismiques sur la ville d’Oulan-Bator.

séisme de magnitude 6 avec une énergie répartie entre 0 et
8 Hz (fig. 65). Sept jours ont été nécessaires a 2 048 pro-
cesseurs de Tera 100 pour obtenir 30 secondes de temps
physique.

Le bassin sédimentaire crée un effet de site* qui se traduit
de plusieurs fagons. D’une part, en regardant a plusieurs ins-

tants le module de la vitesse des ondes, nous constatons
que I'énergie se trouve piégée dans le bassin (fig. 64). Ainsi,
a linstant 30 s, il reste encore de I’énergie dans le bassin
sédimentaire alors que le rocher a cessé de bouger. D’autre
part, nous avons placé dans le calcul deux lignes de cap-
teurs perpendiculairement a la faille afin de mesurer la
vitesse. La premiére ligne se trouve en surface et la seconde

B :
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Fig. 65. Mesure des effets de site sur la ville d’Oulan-Bator mesurés sur des lignes de capteurs.
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a 400 m de profondeur dans le rocher a I'aplomb de la pre-
miére. La figure 65 permet d’illustrer les résultats obtenus
sur ces capteurs. La figure de gauche montre la topographie
(ligne noire) suivant cette ligne de capteurs ainsi que la pro-
fondeur a laquelle se trouve le rocher (ligne rouge). Les cap-
teurs sont référencés par rapport a la distance au plan de
faille. Les deux figures centrales montrent la composante
nord-sud de la vitesse sur les capteurs de surface et sur les
capteurs en profondeur. Nous retrouvons clairement le phé-
nomene de piégeage des ondes dans les couches sédimen-
taires par un allongement significatif des signaux sur les cap-
teurs dans le sédiment. Nous pouvons faire une analyse plus
fine de ces signaux en calculant un facteur d’amplification
selon la fréquence par comparaison entre le capteur de sur-
face et son équivalent en profondeur (rapport spectral,
fig. 65). Nous voyons que la couche sédimentaire engendre
des amplifications en fonction de sa fréquence de réso-
nance. Cette fréquence de résonance dépend de I'épais-
seur. Ces résultats sont tres importants pour quantifier le
risque sismique, éventuellement pour le cartographier en
fonction de la position dans la ville et pour pouvoir dimen-
sionner les constructions a ces sollicitations.

Lévaluation des effets de sites dans la région
de Nice (échelle régionale)

Le projet ANR QSHA (« Quantitative Seismic Hazard
Assessment », 2006-2008, [18]), visait a estimer de maniére
quantitative, I'aléa sismique de trois zones cétieres autour
de la Méditerranée Occidentale avec des densités de popu-
lation forte (Zone de Naples, la Céte d’Azur et la mer Ligure,
la zone d’Alger). Cette section présente les principaux résul-
tats obtenus dans le cadre de la collaboration avec le
BRGM, pour le bassin sédimentaire Liguro-provencal, pour
lequel des simulations de propagation d’ondes (éléments
finis, différences finies) a I'’échelle régionale ont été réalisées
autour de la ville de Nice sur un domaine de dimensions
30 x 23 x 10 km dont l'origine O des coordonnées locales
est situé aux latitude/longitude 43.66°/7.11° (fig. 66). Les
parametres des trois scénarios de sources sismiques utilisés
pour ces simulations sont rappelés dans le tableau 6.

Le modele éléments finis (2 470 593 degrés de liberté) a été
réalisé a partir d’'un modele géologique 3D simplifié de la
région (fig. 67) comprenant 4 couches représentant le man-
teau, la cro(te (parties inférieure et supérieure) et les sédi-

Tableau 6.
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Fig. 66. Zone d’étude du bassin Ligure considérée pour les
simulations régionales : en rouge, emprise du modele aux éléments
finis utilisé pour analyser les scénarios liés aux sources sismiques
Donareo (Mw 4.5) et Blausasc (Mw 5.5).

ments en surface, dont les épaisseurs sont respectivement :
infinie, 900 m, 400 m et 100 m. Nous avons par ailleurs
considéré un comportement élastique linéaire pour le man-
teau et la crodte, et un comportement élastique linéaire ou
élastoplastique parfait (critere de Mohr-Coulomb) pour les
sédiments. Les paramétres élastiques sont rappelés dans le
tableau 7.

Tableau 7.
Parameétres élastiques des couches du modéle

géologique « Ligure » simplifié

Couche Densité Vp Vg
(kg/m?3) (m/s) (m/s)
Manteau 2200 4 330 2500
Crolte « inférieure » 2100 2598 1500
Crolte « supérieure » 2 000 1385 800
Sédiments 1 800 595 300

Parametres de sources sismiques considérés pour les simulations sur le bassin Ligure

Scénario Hypocentre Faille Magnitude Mécanisme au foyer
de source sismique  Lat. (°) | Long. (°) | Prof. (km)  Longueur (km)| Largeur (km) Mw Strike (°) | Dip (°) | Rake (°)
Marcel 43,54 7,60 18 9 6,3 243 41 74
Blausasc 43,78 7,37 6 5 515 204 77 15
Donaréo 43,77 7,22 2 2 4,5 220 90 0
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Nice Epicentre

Fig. 67. Vues 3D du modéle géologique simplifié (gauche) et du maillage éléments finis hexaédriques (droite) de la zone simulée incluant la ville
de Nice et la source de Blausasc ; I'axe positif des x est dans la direction ouest-est.

La discrétisation spatiale des couches géologiques a été
réalisée au moyen d’éléments volumiques de type hexaé-
drique et d’éléments surfaciques de type quadrangulaire aux
bords latéraux et a la base du modele, afin de représenter
des conditions aux limites absorbantes via une approxima-
tion paraxiale d’ordre 0 [19], et permettre ainsi de minimiser
les réflexions d’ondes parasites aux bords du domaine de
calcul, le milieu & modéliser étant non borné.

Les simulations ont été réalisées avec le code GefDyn (ver-
sion paralléle) en faisant I’'hypothése de matériaux secs et
en considérant un schéma d’intégration implicite (voir supra,
p. 88). La source sismique a été modélisée a l'intérieur du
modéle selon la théorie de double-couple [20], qui montre
que la dislocation sismique équivaut a I'action de deux cou-
ples de forces dans un milieu sans coupure en utilisant qua-
tre noeuds auxquels des forces équivalentes ont été appli-
quées (fig. 68) afin de reproduire le moment sismique.

Nous présentons dans la suite les résultats des simulations
réalisées avec la source Blausasc, qui visaient a comparer
I'impact de la prise en compte ou non de non-linéarités de
comportement, en considérant des scénarios sismiques de
magnitudes croissantes (Mw 5.7, 6.0 et 6.2). A noter que la
ville de Nice est directement menacée, car située le long du
plan de décrochement de la faille, comme le montre le dia-
gramme de radiation des ondes de cisaillement de cette
source (fig. 69a). Les spectres de Fourier correspondant a la
fonction source temporelle utilisée (fonction tangente hyper-
bolique) sont indiqués en figure 69b. La fréquence maximale
de 0,5 Hz est compatible avec le la résolution du maillage
utilisée (cing points par longueur d’onde).

Les résultats des trois simulations réalisées (fig. 70 et 71)
montrent que la prise en compte de la non-linéarité de com-
portement des couches sédimentaires est importante en pré-
sence de mouvements forts (magnitude supérieure a 6). La
non-linéarité se traduit par I'apparition
de déplacements irréversibles et la

Az

Glissement sur la faille

génération de hautes fréquences plus

_ Mo visibles sur les accélérations (fig. 70).
@——— 2Ax

Ce dernier phénomeéne est bien connu
et nécessite généralement de dimen-
sionner le maillage en doublant la fré-
quence maximale cible par rapport au
cas élastique, pour éviter la dispersion
numeérique liée a la dépendance des

T 2z

———

Plan de faille Ax

Fy

vitesses de phase des ondes planes
discrétisées par rapport au vecteur
nombre d’ondes et qui se traduit par
des oscillations parasites.

Par ailleurs, I'apparition de la non-
linéarité se traduit par une dissipation

Fig. 68. Représentation des deux couples de forces associés au moment sismique M,
et appliqués aux noeuds du maillage éléments finis (points solides) pour modéliser la source

sismique selon la théorie de double-couple [20].
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accrue de I’énergie et donc une baisse
des vitesses maximales des ondes
observées en surface (fig. 70).
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Fig. 69. Diagramme de radiation des ondes de cisaillement de la source Blausasc (a) obtenu par un modéle de point source double-couple (a)
et spectres de Fourier (vitesse, accélération) associés a la fonction source (b) [la fleche indique la fréquence maximale de 0,5 Hz].
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Fig. 70. Composantes Est-Ouest des déplacements, vitesses et accélérations calculées a un récepteur proche de la ville de Nice,
pour des séismes de magnitude Mw 5.7, Mw 6.0 et Mw 6.2.

Les

du

érique et le

h

performance

97




Fig. 71. Isovaleurs des vitesses maximales finales des ondes obtenues en surface (PGV) pour les simulations élastiques (gauche)
et non linéaires (droite) d’un séisme hypothétique au voisinage de la ville de Nice.

Simulation des systémes
dynamiques fortement couplés
sous chargement transitoire
extréme

Introduction

Contexte industriel et enjeux

Afin d’étendre le panorama des méthodes en dynamique
des structures apres les propagations et les vibrations dans
le domaine du séisme, nous descendons maintenant dans
cette section d’'une échelle en temps pour nous intéresser
aux phénomenes transitoires mécaniques dits « rapides » :
il s’agit de situations d’impacts ou de chocs ou les propaga-
tions d’ondes jouent un réle sur de petites distances compa-
rativement a la dimension caractéristiques des structures
considérées. Cela s’accompagne couramment de phéno-
menes non linéaires, localisés au voisinage des points d’im-
pact, ou généralisés si les sollicitations sont suffisamment

intenses pour conduire a des grands déplacements et a une
ruine totale ou partielle des structures, ce qu’illustre pour
I’exemple I'impact d’un projectile cylindrique sur une dalle en
béton armé donné par la figure 72.

Ces problématiques sont représentatives de conditions acci-
dentelles et interviennent de maniére prépondérante dans le
domaine de la slreté des systémes industriels, nucléaires
ou non, que ce soit pour leur résistance a des événements
internes critiques ou a des agressions externes. Nous pou-
vons, par exemple, citer I’évaluation indispensable de la
tenue du confinement d’un réacteur a un scénario explosif
retenu pour le dimensionnement, intervenant au niveau du
coeur et dont la nature dépend de la technologie concernée,
ou celle de son enceinte externe soumise a I'impact d’un
aéronef. Il en résulte des enjeux sociétaux significatifs, ces
démonstrations de résistance ayant couramment pour objet
la derniére barriére entre des systemes mécaniques com-
plexes potentiellement dangereux et les personnes.

Flambage dynamique du projectile en face
avant (grands déplacements et auto-contact).

Ecrasement définitif du projectile
et endommagement de la dalle.

Rebond du projectile et écaillage avancé
en face arriére de la dalle.

Fig. 72. Impact d’un projectile cylindrique sur une dalle en béton armé.
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Les systémes dynamiques non linéaires couplés :
les équations locales

Les systémes mécaniques sous impact brutal présentent
deux caractéristiques orientant fortement les méthodes
numeériques associées :

» Leur comportement est fondamentalement non linéaire,
que ce soit en raison de I'amplitude des déplacements ou
de I'activation de mécanismes irréversibles dans les maté-
riaux ;

« ils mettent en ceuvre de fréquents couplages, éventuelle-
ment entre des physiques différentes (par exemple entre
fluide et structure, voir encart dédié, infra, p. 105), ou entre
structures, via des interactions de contact, notamment.

De ce fait, les équations locales s’écrivent classiquement
comme l'association de I’équation d’équilibre dynamique
sans hypothése de linéarité et de contraintes cinématiques
exprimant les conditions aux limites et les relations de cou-
plage, variables dans le temps et I'espace sans restriction a

priori :
pii + V- {aleW)]} = fro (2-1a)
du, i) =s (2-1b)

ou p est la masse volumique, u le déplacement, o la
contrainte de Cauchy exprimant la cohésion de la structure,
£ une mesure adéquate des déformations (voir ci-dessous),
fvorles forces de volumes, telles que la gravité, et d le vec-
teur des relations cinématiques associées au second mem-
bre s.

Aucune limitation n’étant appliquée sur I'amplitude du dépla-
cement u, on doit considérer une mesure des déformations
a minima invariante dans les rotations d’amplitude finie, telle

Zone Zone de déformation | Zone
d’élasticité | plastique de rupture
Résistance
a la traction B
D "C
Limite élastique
T A
£
)
=
-]
=
g
c
o
o D'
0
Déformation (%)

Fig. 73. Courbe de traction non linéaire typique.
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que par exemple la mesure d’Almansi-Euler, supposant que
la configuration de référence est la configuration courante
(les contraintes étant alors des contraintes de Cauchy) :

g(w) = %(Vu + ‘'Vu - ‘Vuvu) (2-2)

Le systeme est fermé par la donnée de la relation de com-
portement reliant les contraintes dans les structures a la
mesure des déformations. Ces relations sont non linéaires
dans le cas général (voir la figure 73 pour une relation
typique entre contrainte et déformation dans le cadre d’une
traction monodimensionnelle).

L’insertion des forces de réaction aux contraintes cinéma-
tiques dans les équations d’équilibre est explicitée au para-
graphe suivant.

Discrétisation et stratégie de résolution

Nous nous restreignons aux approches en déplacement, le
vecteur u et ses dérivées temporelles étant les inconnues
du probleme a résoudre. Le processus de discrétisation
comporte trois étapes principales : la discrétisation de I'es-
pace et celle du temps, ainsi que la prise en compte au
niveau discret des réactions aux contraintes cinématiques.

Discrétisation spatio-temporelle
et systéme a résoudre

L’espace est discrétisé par une approche classique par élé-
ments finis. Cela consiste, d’'une part, a remplacer les élé-
ments de structure continus par un assemblage de cellules
géomeétriques simples adjacentes, tels que des triangles et
quadrangles en 2D, ou des tétraédres et hexaéedres en 3D,
et, d’autre part, a construire entre les sommets, ou nceuds,
de ces cellules (et moyennant éventuellement des points
additionnels sur les arétes, les faces et au centre des
volumes) une approximation polynomiale des champs ciné-
matiques inconnus.

Une formulation faible de I'’équilibre dynamique (2-1a) est
écrite et projetée sur I'espace d’approximation, produisant,
en choisissant les fonctions test comme les fonctions de
base de cet espace et en intégrant par partie pour faire
apparaitre les forces exercées sur la frontiere du domaine
structurel, un systéme discret continu en temps de la forme :

MU+ Fie + Fing(U) = FJ3 4 F3'= F oy (2-3)

ou U est le vecteur des inconnues cinématiques discretes, M
est la matrice de masse, F;, le vecteur des forces internes
dépendant non linéairement du déplacement discret, F.,, est
les vecteurs des forces extérieures, volumiques et surfa-
ciques et F;;,,, exprime les réactions aux contraintes cinéma-
tiques additionnelles données par (2-1b).
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Concernant la discrétisation temporelle et d’un point de vue
pratique, nous retiendrons pour le choix de la technique d’in-
tégration qu’un schéma explicite est adapté lorsque la durée
caractéristique des phénomenes physiques considérés est
de I'ordre de grandeur du pas de temps limite imposé par la
condition de stabilité. Dans les cas les plus courants, la dis-
crétisation conjointe espace/temps conduit a un pas limite de
I'ordre d’'une microseconde. Cela associe naturellement I'in-
tégration explicite a la représentation des explosions et des
impacts, produisant des propagations mécaniques dans les
structures a des célérités que des pas de cette taille permet-
tent de suivre avec précision. De ce fait, le schéma explicite
des différences centrées (voir supra, p. 90) est choisi pour
discrétiser le temps dans la suite de ce texte, en bénéficiant
en particulier de la robustesse qu'’il procure dans la gestion
des fortes non linéarités a prendre en compte. Nous obte-
nons alors le systéme a résoudre pour passer d’un instant n
a un instant n+1, en faisant 'hypothese classique que les
contraintes cinématiques portent sur les vitesses discrétes :

Uz =0"+ Aty 0"

U™t =Um+ AtU™?

Ut =0mY 4 AL, U (2-4)
MU™ + Fiji = Fii' Fine(U™) = F*

Cn+1Un+1 — sn+1

ou les conditions cinématiques sont représentées par des
équations linéaires a I'aide de la matrice €"** et du vecteur
$™1, la variabilité dans le temps de ces opérateurs exprimant
la non-linéarité des contraintes (comme pour le contact inter-
mittent, par exemple).

Nous progressons dans le temps en calculant a I'instant n+1,
ou le déplacement discret est connu, tout d’abord I'accéléra-
tion, sans inversion de systeme une fois la matrice de masse
rendue diagonale par des techniques de sommation nodale
classique, puis la vitesse, permettant ainsi de passer a l'ins-
tant suivant.

Sur la base d’une discrétisation spatio-temporelle de cette
nature, une expression élégante de la contrainte de stabilité

Tableau 8.

portant sur le pas de temps est donnée par la condition de
Courant-Friedrich-Levy, ou CFL [21], exprimant qu’« une
onde mécanique ne doit pas se propager de plus de la taille
d’un élément en un pas de temps ». Cette condition, suffi-
sante pour la stabilité de la solution, a le mérite de sa sim-
plicité et d’exhiber en quoi I'utilisation d’un schéma explicite
stable est conforme a la représentation précise de phéno-
meénes propagateurs. Elle relie les caractéristiques maté-
rielles locales, donnant la vitesse des ondes, et la finesse de
discrétisation spatiale.

Il reste dans le systeme (2-4) un vecteur inconnu non-ciné-
matique F{i‘,f,}, a savoir les forces de réaction aux contraintes
additionnelles, dont la gestion fait I'objet du paragraphe sui-
vant.

Gestion des couplages : pénalité, multiplicateurs
de Lagrange

Il s’agit d’un point crucial pour la production de solutions de
référence pour des systémes mécaniques fortement cou-
plés. En utilisant le schéma d’intégration temporel, nous pou-
vons reporter les équations de contraintes cinématiques sur
les accélérations discrétes et exprimer le systéme a résou-
dre comme la stationnarité d’une fonctionnelle J telle que :

5}

..] =0
au™1 (2-5)
avec ] — tUn+1M0n+1 + R(C’-‘n+1Un+1 _ s’-’n+1) + t0n+1Fn+1

MU™ + Flii=F"™' o

ou les opérateurs C™** et §™* sont obtenus a partir des opé-
rateurs initiaux en exprimant les vitesses a partir des accé-
lérations inconnues.

La stratégie de gestion des couplages tient alors au choix
de la fonction R agissant sur le résidu sur les contraintes
cinématiques, avec la relation :

OR
Fini= (2-6)

aijn+1

Le tableau 8 illustre deux voies parmi les plus courantes
(voir, par exemple [22] et [23]).

Stratégies d’expression des forces de couplage

Approche par pénalisation
(reposant sur des parametres additionnels)

Approche duale (reposant sur des inconnues additionnelles
ou multiplicateurs de Lagrange)

Fonction R
R= t((’:'n+1Un+1 _ S-’n+1)A (2'83)
R= t(C’n+1l']n+1 _ S“n+1)K (C’“n+1l')n+1 _ S‘n+1) 2.7a a] . - ~
P ( ) = 0 = Cn+1Un+1 = Sn+1 (2'8b)
oA
Expression des forces de réactions aux contraintes
Fl?rtl% = tC’n+1KP(C'n+10n+1 _ S-’n+1) (2_7b) Fl"”}% _ fé"+1A (2-80)

~ tc"v'n+1KP(Cn+1Un+1/2 _ Sn+1)

100

Les structures en évolution dynamique, du séisme aux accidents industriels



Dans I'approche par pénalisation, K est une matrice diago-
nale contenant des coefficients arbitraires, assimilables a
des raideurs additionnelles. lIs ont une influence sur la solu-
tion cinématique, peuvent dégrader la stabilité de l'intégra-
tion explicite du systéme et n’assurent qu’une satisfaction
approchée des contraintes cinématiques. Cependant, I'ex-
pression (2-7b) des forces de couplage peut alors étre ren-
due totalement explicite en approchant I’'expression des
forces de réaction en utilisant les vitesses intermédiaires au
demi-pas de temps. Le vecteur Fi apparait ainsi au second
membre de I'’équation d’équilibre, pour une résolution iden-
tique au cas sans couplage, ce qui fait de cette méthode la
plus populaire dans les logiciels de simulation sous licence
commerciale.

Au contraire, I'approche duale est libre de parametre addi-
tionnel et assure une vérification exacte des contraintes sans
influence sur la stabilité de l'intégration temporelle, la prise
en compte des forces de réaction en tant qu’inconnues sup-
plémentaires correspondant a une implicitation de cette par-
tie du systéeme a résoudre. Pour cela, elle a notre préférence
dans la suite, en soulignant qu’il en résulte une complexité
significativement accrue dans le processus de résolution de
I’équilibre couplé, qui s’écrit finalement :

Fn+1
S’n+1

l'jn+1
A

M tc“n+1
C‘n+1 0

(2-9)

Le systeme n’est plus diagonal et sa structure évolue au gré
des couplages non permanents, ce qui exige de la sou-
plesse dans I'agencement de données et le cheminement
algorithmique de toute application destinée a la résolution
performante de probléemes de dynamique de cette nature.
Le programme EUROPLEXUS (http://www-epx.cea.fr,
abrégé EPX dans la suite du texte) est un représentant de
ces codes originaux dont la particularité est de traiter sans
approximation ou simplification le probléme (2-9). Les consi-
dérations stratégiques particuliéres et les illustrations propo-
sées dans la suite se rapportent exclusivement a ce logiciel,
co-propriété du CEA et de la Commission européenne via le
Joint Research Center d’Ispra (Italie), et développé dans le
cadre d’un consortium impliquant en outre EDF et ONERA
en tant que partenaires dits « majeurs », disposant d’un
acces complet au code source de I'application.

Lalgorithme final du code EPX
et I'identification des macrotaches

La résolution du systéme (2-9) se fait en deux temps, pour
tirer parti du caractéere diagonal de la matrice de masse. La
premiére étape consiste a condenser le probléme sur les
multiplicateurs de Lagrange en éliminant les accélérations,
et la seconde a calculer les multiplicateurs, et donc les forces
de réaction, en résolvant un systeme linéaire non diagonal
de taille largement réduite par rapport au systéme initial, via
un solveur direct ou itératif indifféremment.

Les du
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La condensation, dite « de Schur », s’écrit :

U‘n+1 — M—l(Fn+1 _ t€n+1A) — (jn+1M—1tC'n+1A

— C’v’n+1M—1Fn+1 _ S-’n+1 = Hn+1A — Bn+1 (2_10)
L’obtention finale des accélérations suit la procédure immé-
diate classique du schéma explicite, une fois toutes les
forces connues.

Nous distinguons finalement trois macrotaches dans le par-
cours algorithmique sur un pas de temps dans EPX, avec
des caractéristiques de calcul propres et dont la cohabitation
fait I'originalité de I'approche proposée :

Macrotache 1. Evaluation classique du vecteur des forces
internes par intégration de la contrainte dans les éléments
finis.

Macrotache 2. Ecriture des contraintes cinématiques inter-
mittentes sur la base d’opérations de géométrie (tris spa-
tiaux, calculs d’intersection et d’inclusion).

Macrotache 3. Résolution du probleme linéaire condensé
sur les multiplicateurs et calcul final des accélérations.

Le passage a I’échelle sur les supercalculateurs

Enjeux et problématiques spécifiques

de la dynamique des systémes en forte évolution
topologique

Comme pour les autres disciplines faisant I'objet de la preé-
sente monographie, le recours aux supercalculateurs,
actuels et futurs, rend possible la simulation de systémes de
complexité croissante, a condition d’étre en mesure d’en
exploiter les capacités. Cela impose de construire une stra-
tégie de résolution extensible et robuste, permettant de
mobiliser efficacement un grand nombre d’unités de calcul
(nommés « ceeurs* » dans la suite).

Dans ce domaine, le systeme (2-9) a considérer présente
des spécificités notables, en particulier en raison de la nature
évolutive des blocs liés aux contraintes cinématiques et des
colts relatifs variables des différentes macro-taches identi-
fiées ci-dessus. L’approche proposée doit étre par essence
adaptative, prenant en compte que les techniques paralléles
pour accélérer les macrotaches individuellement sont dans
de nombreux cas antagonistes.

Nous nous intéressons, dans la suite de ce chapitre, unique-
ment aux cceurs de processeurs classiques, en mettant de
cété les « accélérateurs », qu'’il s’agisse de coprocesseurs
graphiques ou massivement multicceurs. lls sont évoqués
sommairement dans la section de conclusion.
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Lalgorithmique paralléle originale mise en ceuvre
dans le code EPX

La stratégie repose sur une hypothése fondatrice, a savoir la
prédominance dans le colt de résolution des calculs sur les
éléments finis pour I'obtention du vecteur des forces internes
(i.e. macrotache 1) dans la majorité des situations. Il s’agit
naturellement d’un postulat a maitriser, ce qui caractérise la
stratégie compléte (voir ci-dessous).

La gestion paralléle d’une tache de la nature de la macro-
tache 1 repose classiquement sur I'association d’un parallé-
lisme de boucle a mémoire partagée destiné a des cceurs
partageant une méme mémoire et d’'une décomposition de
domaine pour s’adapter aux architectures a mémoire distri-
buée, la plupart des calculateurs courants se présentant
comme un réseau interconnecté de noceuds a mémoire par-
tagée, échangeant des données via la librairie classique MPI
(Message Passing Interface). La problématique principale
dans cette démarche est I'équilibrage de la charge entre les
ceeurs, dans les deux classes de parallélisme, pour répon-
dre a I'hétérogénéité des colts dans la boucle sur les élé-
ments finis, de formulations différentes et associés a des
modéles de comportement également différents. Le
tableau 9 résume les choix faits dans EPX pour y répondre
[24].

Il reste ensuite a rendre les macrotaches 2 et 3 compatibles

avec les choix précédents sans détruire I'extensibilité assu-
rée par I'équilibrage de la charge proposé. Seul le volet a

Tableau 9.

mémoire distribuée de la stratégie présente des particulari-
tés fortes pour ces travaux.

Pour la macrotache 2, il devient nécessaire d’adapter les
algorithmes géométriques a la gestion d’entités (nceuds ou
éléments) appartenant a des sous-domaines différents en
assurant les échanges de données nécessaires via le
réseau entre les nceuds du calculateur. Chaque relation
cinématique produite est attachée a un unique sous-
domaine pour éviter la duplication et implique logiquement
des inconnues soit locales a ce sous-domaine, soit « dis-
tantes », i.e. appartenant & un autre sous-domaine.

Pour les macrotaches 2 et 3, la prédominance d’inconnues
distantes liées par des contraintes cinématiques est la
source principale de perte d’efficacité de la méthodologie
globale, ce qui justifie deux compléments stratégiques
majeurs, présentés sur le tableau 10 [25].

lllustration

Un exemple significatif des difficultés présentées ci-dessus
pour la préservation de I'extensibilité paralléle en présence
d’importantes modifications topologiques d’un systéme
dynamique sous chargement extréme est donné par un tran-
sitoire accidentel dans une turbomachine, que I'on peut ren-
contrer dans le circuit tertiaire de production d’électricité pour
une centrale nucléaire ou dans le domaine aéronautique. I
s’agit, pour 'exemple, d’une perte accidentelle selon un scé-
nario arbitraire d’aubes de turbine rentrant en contact avec

Equilibrage de la charge de calcul

Parallélisme de boucle

Parallélisme a mémoire distribuée

Stratégie retenue

Ordonnancement dynamique avec vol de travail.

Décomposition de domaine automatique pondérée a posteriori.

Description sommaire

L’ordonnancement dynamique est assureé par le recours

a une librairie externe (KAAPI, INRIA,
https://gforge.inria.fr/projects/kaapi) permettant avec

un surcoGt minimal & des coeurs inactifs de voler du travail
a des coeurs encore chargés, assurant un équilibre strict
du temps de calcul entre les coeurs.

L’équilibrage de la charge de calcul entre les sous-domaines
est assuré par une pondération des éléments au moment

de la décomposition, ce qui suppose que le cout de calcul
des couples élément/modele de comportement associé est
totalement connu.

Ce colt est difficile a appréhender analytiquement et il donc
est évalué avec précision par des mesures internes dans

le code pour une configuration donnée, d’ou le qualificatif

a posteriori.

On exploite alors le fait que la condition CFL impose un
grand nombre de pas de temps pour une simulation indus-
trielle (de I'ordre de 100 000 a 1 million), si bien qu’on peut
mettre a profit les premiers pas (de I'ordre de 1000) pour

le calcul du colt numérique des éléments avec une décom-
position de domaine mal équilibrée, pour poursuivre ensuite
la simulation dans les conditions optimales aprés mise a jour
de la décomposition (voir tableau 10).
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Tableau 10.

Optimisation de la stratégie paralléle globale

Décomposition de domaine dynamique

Solveur distribué pour le probléme condensé
sur les multiplicateurs

Pour un systeme en forte évolution topologique (voir la

figure 74), il est logique de considérer que la partition du
domaine a l'instant initial ne peut pas rester optimale au cours
de la simulation. Il est donc indispensable d’intégrer au pro-
cessus de résolution une mise a jour automatique de la
décomposition, en veillant rigoureusement a sa performance
en termes de temps de calcul et d’empreinte mémoire.

Cette mise a jour permet d’une part de rassembler a I'intérieur
des sous-domaines les entités que le mouvement a rappro-
chées pour limiter les inconnues distantes et d’autre part
d’améliorer I'équilibrage de la macrotache 1 en bénéficiant
d’une pondération également mise a jour.

La construction du systeme condensé global contenant

des inconnues locales et distantes sur chaque sous-domaine
est a I'origine d’opérations collectives bloquantes dégradant
fortement la performance en présence de nombreuses
inconnues distantes (approche dite « centralisée », voir la
figure 75).

Cet écueil est contourné par I'élaboration d’un solveur itératif
fondé sur un préconditionneur spécifique utilisant unique-
ment des opérateurs condensés localement. Ce solveur
converge d’autant mieux que la décomposition de domaine
limite le nombre d’inconnues distantes, ce qui associe positi-
vement les deux axes d’optimisation de la stratégie paralléle.

Lacher initial (0,5 ms)

Apres un demi-tour du rotor (1,25 ms)

Ruine avancée du systéme (2 ms)

Fi

Q@

. 74. Impact rotor-stator avec ruine avancée de la structure durant le transitoire.

I Accélération idéale

B Accélération avec décomposition de domaine dynamique et solveur distribué
I Accélération avec décomposition de domaine dynamique et solveur centralisé
M Accélération avec décomposition de domaine statique et solveur centralisé

Accélération (= 2%)
ol
t

16 32

Speed-ups (les solveurs centralisé et distribué sont décrits
dans le tableau 10)

Nombre de processus MPI

Décomposition de domaine statique + solveur centralisé

Décomposition de domaine dynamique + solveur centralisé

. Décomposition de domaine dynamique + solveur distribué
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Fig. 75. Maitrise de I'extensibilité de la résolution avec décomposition de domaine dynamique et solveur distribué pour les forces de réaction.
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le blindage entourant le dispositif. La figure 74 donne I'évo-
lution du systéme a quelques instants clés de la simulation,
alors que la figure 75 montre la performance de la stratégie
paralléle globale proposée, en particulier pour I'approche a
mémoire distribuée la plus complexe a maitriser dans ces
circonstances. Il est a noter qu’'un nombre de sous-
domaines de 32 a 64, associés, en général, a 16 ou 32
cceurs par nceud, correspond a une mobilisation totale de
I'ordre de 1000 cceurs, ce qui représente 'objectif d’exploi-
tation des supercalculateurs de la génération petaflopique
pour ce type de simulations.

Nous voyons, sur la figure 75, que seule la combinaison des
optimisations proposées dans le tableau 10 permet de
conserver une extensibilité linéaire et de maintenir constant
le colt par pas de temps quelle que soit la configuration géo-
métrique du systeme, méme jusqu’a un tres fort niveau de
dégradation.

Conclusions et perspectives

La présente contribution dresse un état de I'art du domaine
de la dynamique des systemes solides en se focalisant sur
deux problématiques complexes représentatives des
besoins de compréhension et de simulation rencontrés dans
ce domaine par le CEA. D’une part, nous avons présenté les
avancées méthodologiques réalisées durant cette derniére
décennie dans la représentation a plusieurs échelles des
conséquences des séismes, a l'aide de techniques de
modélisation judicieusement choisies a chaque échelle.
D’autre part, une approche a été décrite pour la simulation
de systemes dynamiques sous chargement extréme, combi-
nant une résolution rigoureuse de I'équilibre dynamique cou-
plé en régime transitoire rapide et une stratégie paralléle
spécifique préservant I’extensibilité de la résolution méme
pour de forts niveaux de dégradation des structures.

Les perspectives d’amélioration sont toutefois encore multi-
ples. Dans le domaine du séisme, du fait de la complexité
des phénomeénes étudiés et du caractere souvent fortement
non linéaire du probléeme posé, aussi bien au niveau géomé-
trique que matériel (notamment rhéologies des éléments
étudiés : roches, sols, fluides, béton armé, etc.), un certain
nombre de difficultés se posent au niveau de la mise en
ceuvre des outils de simulation, qui demeurent encore du
domaine de la recherche, et notamment :

+ La simulation du passage d’un milieu continu a un milieu
discontinu (liquéfaction des sols, déstabilisation de versant
sous séisme, fissuration en cas d’endommagement struc-
turel...) ;

+ la simulation des interactions a grande échelle (p. ex. :
interactions sol-structure a I'’échelle de la ville) ;
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« 'utilisation de méthodes mixtes, permettant de coupler dif-
férentes approches au sein d’'une méme simulation, pour
représenter différentes échelles (de I’échelle microsco-
pique a macroscopique) ou pour tenir compte soit de I'’hé-
térogénéité des milieux/matériaux modélisés ou des
signaux sismiques en entrée (variabilité aléatoire), soit des
incertitudes épistémiques (modeéles).

Par ailleurs, les évaluations de s(ireté concernant les instal-
lations a risque spécial, telles que les installations
nucléaires, reposent essentiellement sur des approches pro-
babilistes qui permettent d’évaluer les marges de dimension-
nement éventuelles ou les probabilités de défaillance (fragi-
lité) des structures et équipements, et qui nécessitent de fait
de mettre en ceuvre des stratégies d’optimisation numérique
complémentaire des approches de calculs HPC. Les
recherches portent, par exemple, sur I'optimisation des for-
mulations (approches intrusives) dans les codes de calcul
déterministes existants pour permettre la réalisation d’un
grand nombre de simulations a moindre colt (mise en
ceuvre de stratégie de réduction de modeles), ou sur I'utili-
sation de méta-modéles (approches non intrusives) tels que
mis en ceuvre, par exemple, dans [26], pour au contraire
réduire le nombre de simulations nécessaires.

En ce qui concerne la dynamique rapide, si les méthodes
actuelles aboutissent a une exploitation satisfaisante des
machines de la génération pétaflopique pour des systemes
de ce niveau de complexité algorithmique, le passage a la
prochaine génération de supercalculateurs, dits « exaflo-
piques », exigera d’'importantes extensions des concepts
proposés ici, en raison de la généralisation des accéléra-
teurs et de I'hétérogénéité programmée des machines, aussi
bien au niveau des composants eux-mémes que de leur per-
formance instantanée locale, pilotée par des contraintes
externes telle que la consommation totale d’énergie de I'ins-
tallation. Cela impose, en particulier, d’introduire la gestion
asynchrone de I'enchainement des taches algorithmiques
pour limiter au maximum la sensibilité aux latences dans les
échanges de données. Dans le cas présent, I'expérience
acquise avec EPX suggére de pousser encore les
approches adaptatives et dynamiques de la stratégie paral-
lele, ce qui s’laccompagnera, de toute évidence, d’une rup-
ture technologique et d’évolutions profondes dans la struc-
ture de données du programme.
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teraction fluide-structure pour les transitoires accidentels

Dans de nombreuses situations d’intérét pour la sireté des
installations industrielles, nucléaires ou non, ou pour la
protection des citoyens, en général, le chargement vu par les
structures est appliqué via le fluide environnant, qui doit étre
représenté pour obtenir la réponse mécanique correcte du
systeme. Les niveaux de couplage entre fluide et structure
dépendent de nombreux parametres, en particulier des diffé-
rences de célérité des ondes entre les milieux fluide et solide.
Nous retiendrons que dans le cas de structures légéres (struc-
tures métalliques minces, par exemple), de fluides lourds (eau
ou métal fondu, par exemple) ou de niveaux de pression éle-
Veés (situations explosives en général), il est indispensable d'in-
tégrer l'interaction fluide-structure fortement couplée dans la
modélisation.

Nous nous limitons dans cet encadré, a la représentation des
fluides et des structures en interaction a I'aide de formalismes
continus, laissant de c6té les approches particulaires aux
caractéristiques spécifiques, telle que I'approche bien connue
Smooth Particle Hydrodynamics.

Quelques représentations en interaction fluide-structure
Le mouvement des structures solides est classiquement
observé en suivant la matiére, selon une représentation
lagrangienne. Au contraire, en raison des trés grands déplace-
ments d’un fluide au cours de son écoulement, on préfére la
plupart du temps observer ses caractéristiques d’un point de
vue fixe dans I'espace, soit en représentation eulérienne. Entre
ces deux cas limite, on trouve une infinité de représentations,
communément appelées « représentations ALE » (pour
Arbitrary Lagrange Euler), selon lesquelles I'observateur se
déplace suivant une vitesse arbitraire, non nulle et différente
de la vitesse matérielle.

Modeéle continu d’une structure Maillages conformes

En matiere d’interaction fluide-structure en présence d’une dis-
crétisation spatiale, le choix d’une représentation est intime-
ment lié a la technique choisie pour connecter les maillages
pour le fluide et la structure (voir la figure 76).

Le choix de grilles conformes impose de déformer le maillage
fluide pour suivre le déplacement des structures. Pour ne pas
engendrer de cellules exagérément distordues, il faut égale-
ment propager ce mouvement a l'intérieur du domaine, d’ou
une collection de techniques ALE de mouvement de grille.

Au contraire, le choix de maillages topologiquement décon-
nectés permet de conserver une grille fixe pour le fluide.

Caractéristiques méthodologiques et algorithmiques
pour les stratégies d’interaction fluide-structure

Le choix d’une gestion conforme (i.e. les nceuds du fluide et de
la structure sont confondus au niveau des interfaces) ou sans
connexion topologique (i.e. les maillages du fluide et de la
structure sont totalement indépendants) pour l'interaction
fluide-structure a des conséquences majeures sur les algo-
rithmes et la stratégie de résolution, dont l'influence est encore
accrue en présence de grands déplacements de structure.

Nous en résumons les principales caractéristiques sur le
tableau 11, en termes de qualité de la solution, de simplicité
de mise en données, de robustesse et de performances paral-
leles.

Il convient de souligner que les approches ne sont pas exclu-
sives et qu’elles sont fréequemment combinées, comme dans
le cas d’'une explosion en cuve avec structures internes plon-
geantes (voir la figure 77).

A

Maillage de structure immergé

immergée dans un fluide (nceuds coincidents dédoublés) dans la grille fluide

Fig. 76. Principes de connection des maillages pour fluide et structure.

(nceuds fluides a proximité de la structure
porteurs de conditions cinématiques)

Les sci du érique et le calcul haute performance -
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Interaction fluide-structure pour les transitoires accidentels

Tableau 11.

Caractéristiques des différentes stratégies pour PIFS

Approche avec grilles conformes

Approche avec grilles déconnectées

Maitrise de la qualité
de la solution

Solution de référence

Méthode approchée,
précision a controler

Contraintes sur la mise

Maillage trés complexe

Maillages aisés et pilotés par la qualité

en données pour des structures immergées de la solution dans les domaines fluide
Perte de flexibilité dans le choix et structure
des éléments

Robustesse Solution inaccessible pour des déplacements Approche autorisant

pour des transitoires
a forte énergie

de structure de grande amplitude
et/ou en présence de rupture et fragmentation

tous les déplacements
de structure sans restriction

Complexité de I'algorithme
de résolution

Surcout négligeable sur le temps
de résolution associé a la prise en compte
de l'interaction fluide-structure

Complexité voisine de celle associée
au contact généralisé (voir la figure 77),
bénéficiant des mémes travaux
algorithmiques

lllustration a I’échelle industrielle

Nous proposons, avec la figure 77 une illustration de la mise
en ceuvre de techniques avancées en interaction fluide-struc-
ture a I'échelle industrielle dans un cas typique des analyses
de sUreté pour les réacteurs du futur.

Pression
aprés 1 ms

Pression
aprés 2 ms

Pression
aprés 3 ms

Fig. 77. Simulation de I'accident de référence dans un réacteur de quatrieme génération.

Détente d’une bulle comprimée
formée au niveau du coeur

dans la cuve du réacteur,
impactant les structures
immergées environnantes et
provoquant un souléevement brutal
de la surface libre du caloporteur.

Eléments méthodologiques :
écoulements multifluides, suivis
d’interface, interaction fluide-
structure mixte (conforme et
immergée), grands déplacements,
calcul haute performance.
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Contexte, enjeux

Par les termes « Contr6le Non Destructif (CND*) » est dési-
gné I'ensemble des essais et techniques mis en ceuvre dans
I'industrie pour s’assurer de I'absence de défauts critiques
dans une piece manufacturée ou sur une installation. Les
contrbles sont effectués soit lors de la fabrication, soit lors
de phases de maintenance. Dans le second cas, I'objectif
est de s’assurer de I'absence de dégradations de la piéce
soumise a des contraintes de nature diverse, mécanique,
chimique, thermique ou encore dues a I’exposition aux
rayonnements. Le domaine du CND concerne a des degrés
divers de tres nombreux secteurs industriels (transports,
énergie, sidérurgie, pétrochimie, etc.) avec, au niveau mon-
dial, deux moteurs principaux pour la R&D qui sont I'industrie
nucléaire et I'industrie aéronautique. Cela, en raison des exi-
gences de sureté/sécurité particulierement élevées aux-
quelles obéissent ces deux secteurs.

Comme I’ensemble de la société, le domaine du CND
connait une révolution numérique et le réle joué par la simu-
lation en constitue le principal volet. Les applications de la
simulation ne cessent de croitre et de se diversifier avec
essentiellement trois objectifs principaux qui sont : la
conception des méthodes et des sondes, la démonstration
de performances et 'aide au diagnostic.

L’évolution des usages de la simulation reflete a la fois I'évo-
lution des techniques mises en ceuvre et celle des perfor-
mances attendues.

C’est le cas, en particulier, de I’'avenement et de I'essor
considérable des techniques ultrasons* multiéléments. Ces
techniques utilisent un réseau de transducteurs* piézo-
électriques pilotés électroniquement et de fagon indépen-
dante afin d’exciter une onde ultrasonore dans la piece ins-
pectée et de collecter la réponse de la structure a cette
stimulation. Ainsi, par exemple, il est courant d’exciter ces
réseaux en appliquant des retards individuels calculés pour
obtenir un faisceau ultrasonore incident ayant des caracté-
ristiques fixées. La complexité de ces nouvelles techniques
relativement aux méthodes plus conventionnelles a conduit
au développement d’outils de simulation spécifiques pour la
conception des réseaux, leur mise en ceuvre (calcul des
retards), le traitement et 'imagerie des données collectées.

L’apport de la simulation & des fins de demonstration de per-
formances des méthodes d’inspection est aujourd’hui de
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plus en plus reconnu. C’est, en particulier, le cas dans le
domaine du nucléaire avec l'intégration de la simulation dans
les approches recommandées par I'ENIQ (European
Network for Inspection Qualification) pour I'établissement des
dossiers de qualification.

Historiquement, le CEA a joué un r6le de précurseur dans
ce domaine avec le développement de la plate-forme de
simulation CIVA qui est aujourd’hui considérée comme le
logiciel de référence du domaine. Dans un méme environ-
nement, CIVA rassemble des modules de simulation et
d’analyse qui portent sur les principales techniques d’inspec-
tion : méthodes ultrasonores, électromagnétiques (courants
de Foucault*) et radiographiques* (X, gamma, tomogra-
phie). Les codes sont connectés a une description CAO de
la piéce ainsi qu’a des interfaces métiers qui rendent la simu-
lation accessible a des opérateurs non spécialistes en modé-
lisation. Les équipes de I'Institut LIST font évoluer le logiciel
en y intégrant, au fil des nouvelles versions maintenant
annuelles, de nouveaux outils résultats de la R&D menée
sur différents fronts : modélisation des phénomenes, nou-
veaux usages de la simulation, stratégie d’implémentation.

Les stratégies de modélisation

La simulation des CND s’est développée autour des trois
principales modalités de contréle que sont les méthodes
ultrasonores, les méthodes dites « électromagnétiques » et
la radiographie. Nous avons ainsi affaire a différentes phy-
siques. Cependant, les spécificités et contraintes liées a I'ap-
plication sont les mémes et conduisent a des choix métho-
dologiques analogues.

La premiére exigence est que les codes de calcul puissent
étre utilisés par des ingénieurs n’ayant aucune expertise par-
ticuliére sur la modélisation numérique elle-méme. En parti-
culier, la mise en ceuvre ne doit pas impliquer de réglages de
paramétres de calcul ou d’opérations de maillage sophisti-
quées. Cela est une contrainte également nécessaire pour
la reproductibilité des calculs. Une seconde exigence
concerne le matériel sur lequel sont déployés les codes de
calcul. Nous nous adressons ici a des usages de la simula-
tion sur des machines de type PC permettant une grande
versatilité d’utilisation. Enfin, le temps d’exécution est un des
critéres d’acceptabilité majeurs pour les codes. La simulation
est, en effet, un outil au service d’opérationnels devant four-
nir des réponses rapides dans un contexte industriel.
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D’un point de vue tout a fait général, la simulation doit rendre
compte i) d’'un systeme excitateur provoquant un stimulus,
mécanique ou électromagnétique, ii) de l'interaction de ce
stimulus avec le milieu ambiant contenant la piéce inspectée
et iii) du systeme récepteur permettant de collecter la
réponse de la piece. Quand nous parlons ici de modélisa-
tion, nous ne considérons que la modélisation de I'interaction
du stimulus avec le milieu ambiant : propagation de I'onde
ultrasonore de I'’émetteur jusqu’au récepteur, dans le milieu ;
établissement d’un champ électromagnétique conduisant a
une variation d’impédance aux bornes d’'une sonde électro-
magnétique ; interaction d’'un rayonnement X ou y entre une
source et un détecteur. En général, en effet, les systemes
excitateur et récepteur font I'objet de modeles heuristiques
qui interviennent en amont et en aval, modéles qui ne sont
pas critiques en termes de performances numériques. Ainsi,
quand nous parlons de modélisation nous considerons un
probléme physique régi par un systeme d’équations différen-
tielles partielles sur un volume contenant la piece inspectée
et son milieu environnant. Les méthodes de résolution
numériques classiques pour ce type de probléme s’appuient
sur un maillage spatial du volume considéré, telle, par exem-
ple, la méthode des éléments finis. Les exigences relatives
a I'application qui ont été rappelées plus haut ont conduit his-
toriquement a préférer des méthodes dites « semi-analy-
tiques » par opposition a ces méthodes entierement numé-
riqgues de type éléments finis. La raison principale en est
fondamentalement la différence d’échelle entre la région a
prendre en compte dans la simulation (la piéce en courants
de Foucault, la distance entre capteur ou source et le défaut
en ultrasons ou RX) et les dimensions caractéristiques des
problémes a modéliser (longueur d’onde, taille du défaut,
distance « d’entrefer » entre la sonde courant de Foucault
et la piece, etc.). Cela est particulierement vrai en ultrasons
ou, en pratique, I'utilisation des éléments finis reste encore
aujourd’hui limitée a des calculs 2D. Les méthodes semi-
analytiques s’appuient sur des approximations ou des hypo-
théses spécifiques qui certes réduisent la « généricité » de
la solution, mais présentent I'avantage de simplifier la for-
mulation mathématique et de s’affranchir d’'un maillage de
I’espace. Ces méthodes constituent ainsi un bon compromis
entre précision quantitative et performances numériques. En
contrepartie, elles impliquent de multiplier les solutions spé-
cifiques pour les différentes configurations rencontrées.

L'utilisation du calcul haute
performance pour la simulation
en controle non destructif

Les stratégies de parallélisation au sein
de la plate-forme CIVA

La plate-forme CIVA posséde une variété de modéles repré-
sentative de la diversité des études et des techniques pré-
sentes dans le domaine du CND : nous trouvons des outils
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qui permettent la modélisation des contréles par ultrasons
classiques, par ondes guidées, par courants de Foucault et
par radiographie. Au sein méme de ces familles de tech-
niques, nous allons rencontrer des outils de calcul différents
selon le type d’étude réalisée, ainsi que des couplages qui
mettent en ceuvre deux noyaux de calcul (voir infra, p. 119).

L’accélération des calculs permet aux utilisateurs de CIVA,
d’une part de réduire le temps d’attente d’un résultat de
simulation, d’autre part de lancer des études statistiques a
partir d’une configuration de référence. Afin de permettre une
telle accélération, I'architecture de CIVA met en ceuvre une
parallélisation a deux niveaux. Le premier niveau est une
parallélisation grossiere qui permet de distribuer différents
noyaux de calcul sur différents nceuds d’un cluster*. Cette
distribution permet de réaliser des études statistiques, des
calculs d’optimisation ou d’effectuer des calculs a des posi-
tions différentes d’un contréle. Elle est assurée par I'utilisa-
tion d’'un scheduler de taches et d’un gestionnaire de res-
sources sur un cluster.

Le second niveau est une parallélisation fine qui permet de
répartir les tdches au sein d’un noyau de calcul. Sont alors
employées des techniques de parallélisation décrites ci-
apres, a savoir le déport des calculs sur carte graphique, la
vectorisation des instructions et I'utilisation du multithrea-
ding*. Ce second niveau est adaptable a des architectures
matérielles tout a fait courantes, exploitant le multithreading
et/ou la présence de cartes graphiques qui sont maintenant
présentes sur des PCs de bureau.

Les trois exemples décrits dans les paragraphes suivants
permettent d’illustrer cette variété des noyaux de calcul et
des méthodes de parallélisation présentes dans CIVA.

L’accélération des calculs de champ ultrasonores
avec des architectures avancées

Les objectifs

L’un des outils de simulation principaux utilisé dans le cadre
de la préparation et de l'interprétation des contréles par ultra-
sons est le calcul de champ ultrasonore. Cet outil permet de
connaitre le champ de déplacement induit par un transduc-
teur piézo-électrique au sein d’un matériau. Il est ainsi pos-
sible de vérifier que la zone contrdlée est bien couverte par
le champ émis par le transducteur, en prenant en compte la
géométrie de la piéce, la nature des matériaux, les réglages
électroniques du transducteur piézoélectrique. Ce calcul de
champ est également une donnée d’entrée pour les simula-
tions d’inspection qui permettent de simuler la signature d’un
défaut lors d’une inspection (fig. 78).

La simulation des Contrdles Non Destructifs
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Fig. 78. lllustration d’un calcul de champ ultrasonore réalisé

dans CIVA. Le champ d’amplitude de déplacement représenté ici
correspond a un capteur piézo-électrique multiéléments rayonnant
par I'intermédiaire d’un sabot en plexiglas dans un piquage
métallique.

Les travaux d’accélération des calculs de champ ont donc
plusieurs visées :

» Rendre possible des études d’analyse de sensibilité et
d’optimisation pour des configurations complexes ;

- accélérer les calculs de simulation d’inspection afin de pou-
voir résoudre des problemes d’inversion (remonter aux
caractéristiques du défaut a partir d’'un fichier de données
expérimentales) ;

- atteindre des calculs interactifs afin de donner la possibilité
a l'utilisateur de voir en temps réel I'effet de changements
de paramétres.

Calcul de champ par la méthode des pinceaux

Le calcul de champ réalisé dans CIVA est une méthode
semi-analytique choisie pour son bon compromis entre pré-
cision et rapidité des calculs. Est utilisée comme modele
physique I'’équation de la diffraction de Rayleigh Sommerfeld
qui pour un transducteur immergé dans un fluide et un point
d’observation M placé dans ce méme fluide se formule :

ejkr
M) = [[ Vo(P) — edetds
o) = [[ Vo(P) o

Petrad

La grandeur ¢ (M) est le potentiel acoustique engendré au
point M, Vo(P) est la vitesse particulaire normale a la surface
émettrice du traducteur au point P, r est la distance entre P
et M, k est le nombre d’onde et w la pulsation.

Le calcul de champ de CIVA utilise une généralisation de
cette équation pour prendre en compte des géométries com-
plexes. La méthode utilisée est la méthode dite « des pin-
ceaux », qui s’apparente aux méthodes de tracés de rayons.
Est considérée la propagation d’un faisceau issu d’une
source ponctuelle avec un angle solide initial et une direction
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de propagation initiale. Au cours de la propagation du fais-
ceau, est calculé I'effet des réflexions et des réfractions du
faisceau, d’'une part sur le rayon central, d’autre part sur
I’étalement du faisceau. Le pinceau est modélis€ comme
une série de segments représentatifs du rayon central et une
série de matrices de transformation reflétant la déformation
des caractéristiques du pinceau au passage d’une interface
(fig. 79).

Y= Lpropn ’ Linterfn_l : Lprapn_l ’ interf, Lpropz : Linterf1 :

LPTOIM ’ IIJO

ou i décrit les caractéristiques du pinceau a un point d’ob-
servation, 10 représente le pinceau a la source, la matrice
L,,yop, représente l'atténuation dans le milieu i et la matrice
Lintery, représente la diffraction a l'interface j. Le vecteur
caractérisant le pinceau est formé du quadruplet
(dx,dy,dsx,dsy), d, et dy caractérisant I'étalement du pinceau
dans le plan normal au rayon axial, ds, et ds,y représentant
le vecteur lenteur*® de I'onde dans ce plan.

Point source Rayon axial

Surface élémentaire
du pinceau

Angle solide

Point
d’observation

Rayon paraxial

Fig. 79. Modification des propriétés d’un pinceau a la traversée
des interfaces.

Une fois ces trajets obtenus, pour définir la réponse impul-
sionnelle en un point d’'observation M, est discrétisé le cap-
teur en une série de surfaces élémentaires dS et 'on somme
les contributions des différentes parties du capteur a partir
des trajets. A ce stade, il est possible de sommer les
réponses impulsionnelles de I'ensemble des modes de pro-
pagation ou bien faire la sommation mode par mode afin de
différencier les contributions des différents modes de propa-
gation (trajets en ondes longitudinales, transverses,
hybrides) en un point donné et ainsi affiner I'analyse phy-
sique.

Une fois cette réponse impulsionnelle définie, il faut convo-

luer cette réponse impulsionnelle au signal de référence
ayant servi a exciter le capteur piézo-électrique. Est ainsi

45. En acoustique, le vecteur lenteur désigne un vecteur dirigé selon la
vitesse du son et dont la norme est I'inverse de celle du vecteur vitesse.

111



obtenue I'amplitude du déplacement produit par I'onde
acoustique au point M en fonction du temps t.

Les noyaux de calcul

Le calcul se décompose donc en trois étapes principales :
le calcul des trajets suivis par chaque pinceau, la sommation
des réponses impulsionnelles correspondant a ces différents
trajets et la convolution des réponses impulsionnelles au
signal de référence qui a été utilisé pour I'excitation du tra-
ducteur piézo-électrique. Si nous considérons le point de vue
de I'implémentation informatique, a ces trois étapes princi-
pales, nous devons ajouter une étape de réduction permet-
tant de calculer la taille des structures mémoire nécessaires
pour I'étape de sommation des réponses impulsionnelles.

Nous obtenons les étapes de calcul suivantes :
* Le calcul des trajets des pinceaux ;

« le calcul des tailles de structures mémoire ;

+ la sommation des réponses impulsionnelles ;
« la convolution au signal de référence.

L'adaptation aux architectures HPC

Larchitecture GPU

Lorsque nous considérons les noyaux de calcul participant
au calcul de champ, nous constatons que certains sont trés
spécifiques (calculs liés a la forme des pinceaux), alors que
d’autres sont fondés sur des briques algorithmiques large-
ment répandues (FFT* utilisées dans le calcul de convolution
des signaux). Afin de minimiser les codts de développement
et de s’appuyer sur des briques logicielles reconnues, le
choix s’est donc porté sur les bibliotheques CudaFFT pour
I'implémentation des FFT sur GPU. A contrario, il a été
nécessaire de recoder I'algorithme de calcul des pinceaux
afin de tirer parti de la puissance de calcul offerte par les
cartes graphiques.

Pour chacun des noyaux, il est ensuite nécessaire de définir
le paramétrage des appels CUDA permettant de maximiser
le nombre d’opérations en arithmétique flottante par seconde
(flops*) utiles. Deux parameétres sont accessibles au déve-
loppeur pour réaliser cette optimisation : le nombre de
threads* par bloc* et le nombre de registres* par thread“®.

Le nombre de threads par bloc définit le nombre de taches
exécutées simultanément par un processeur CUDA. Il est a
priori naturel de prendre un nombre de threads aussi élevé
que possible dans la limite physique du nombre de threads
gérable par la carte graphique. En pratique, la mémoire par-

46. Les notions de thread et de bloc, ainsi que les architectures des cartes
graphiques sont décrites supra, p. 15 et suivantes.
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Temps de calcul

Nombre de registres par thread

32 48 64 96 | 128

192

256 | 448 | 512 | 1024

Nombre de threads par bloc

Fig. 80. Temps de calcul obtenu sur une carte graphique Titan

en exécutant le kernel de calcul des pinceaux. On a ici fait varier
le nombre de threads par bloc et le nombre de registre par thread.
La meilleure performance est obtenue pour 64 threads par bloc

et 64 registres par thread.

tagée étant allouée pour un bloc de threads, on peut étre
amené a réduire ce nombre afin que I'acces mémoire de
I’ensemble des threads puisse se faire dans la mémoire par-
tagée.

Le nombre de registres par thread est limité par le nombre
total de threads exécuté simultanément, pour des perfor-
mances optimales, il doit coincider au mieux avec la
mémoire locale nécessaire a I'exécution du noyau.

La figure 80 montre le cas d’un noyau de calcul pour lequel
cette optimisation est importante : le maximum de perfor-
mance est atteint pour 64 threads par bloc lors de I'exécution
du noyau de calcul de sommation des réponses impulsion-
nelles sur la carte graphique GTX Titan. Est ainsi obtenue
une performance trois fois supérieure a la performance obte-
nue en utilisant le nombre maximum de threads par bloc.

Au total, ces travaux d’amélioration permettent sur une confi-
guration de calcul de champ ultrasonore de référence d’ob-
tenir les performances décrites dans le tableau ci-dessous.
Ces performances permettent d’obtenir un rendu fluide
(28 images par seconde) avec une carte graphique de la
génération Titan.

Tableau 12.

Performance obtenue sur une configuration
de calcul de champ sur une zone 100 x 100

GTX 580 TeslaC 2070 GTXTitan

Architecture } Fermi Fermi Kepler
de la carte graphique
Performance 6,55 48st 28,8 s

(images par seconde)
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Larchitecture MiC

Sur une architecture MiC (Many Integrated Core), 'obtention
d’une bonne performance passe par deux niveaux de paral-
lélisation. En effet, ces architectures comprennent cinquante-
sept cceurs, chacun étant capable d’exécuter quatre threads.
Il faut donc travailler sur un premier niveau de vectorisa-
tion*+” permettant d’exploiter 4 threads sur chaque cceur et
un second niveau permettant d’exploiter les 57 cceurs. A l'ins-
tar de ce qui a été fait sur les travaux sur GPU, on s’appuie sur
des bibliothéques standard pour les FFT et on a développé
des noyaux de calcul spécifiques pour accélérer les algo-
rithmes de calculs de pinceaux.

Les travaux de vectorisation s’appuient sur la bibliotheque
Boost.SIMD [https://www.numscale.com/boost-simd/] qui
permet de spécifier des opérations de vectorisation et de
générer le code optimisé correspondant sur différentes archi-
tectures. L’exploitation des 57 cceurs est, quant a elle, réa-
lisée au moyen de la bibliotheque OpenMP.

Pour cette parallélisation, deux schémas d’exécution ont été
testés : une approche dite « verticale » dans laquelle la bou-
cle externe de I'algorithme se situe sur les points de champ
(’ensemble des noyaux de calculs est alors exécuté sur
chaque point de champ) et une approche dite « horizontale »
dans laquelle on appelle les noyaux les uns aprés les autres,
la boucle sur les points de champ étant située a l'intérieur
de chaque noyau. La version verticale a I'avantage d’une
meilleure localité de la mémoire et d’'un nombre de calculs
plus élevé pour chaque thread. La version horizontale a pour
avantage de connaitre I'ensemble des tailles des FFTs a I'is-
sue de I'étape 2, ce qui permet d’optimiser les calculs des
plans FFT pour I'étape 3.

Nous constatons que sur la configuration de référence, I'ac-
célération totale est d’un facteur 58 pour la version horizon-

47. La vectorisation est un type de parallélisme dans lequel la méme ins-
truction est appliquée simultanément a plusieurs données. (voir supra,
p. 24).

Tableau 13.

tale et de 223 pour la version verticale. Si I'on étend ces tests
a d’autres configurations, nous constatons que la conclusion
varie selon les géomeétries considérées, et qu'’il serait néces-
saire de mettre en place une stratégie de sélection automa-
tique de I'algorithme (dite de « smart-tuning ») pour tirer le
meilleur parti des performances des architectures.

Les perspectives de la parallélisation

des calculs de champ

Ces travaux de parallélisation permettent d’ores et déja d’ob-
tenir des calculs de champ interactifs ouvrant la voie aux
nouveaux usages décrits infra, p. 119. Afin, d’'une part, de
généraliser ces accélérations a des géométries plus com-
plexes et, d’autre part, de bénéficier des bibliotheques de
tracé de rayons rapides développées par les constructeurs
(Intel Embree, Nvidia Optix), des travaux sont en cours afin
de modéliser les pinceaux a partir de plusieurs rayons dont
les trajectoires sont explicitement calculées.

La probabilité de détection assistée
par le modeéle avec calcul distribué

La distribution des calculs sur clusters Windows

La réalisation des études MAPOD (Model Assisted
Probability of Detection) est caractérisée par la nécessité de
lancer des séries de calculs pour obtenir des échantillons
statistiques suffisamment importants pour quantifier la
confiance obtenue sur une probabilité de détection de
défaut. Ce nombre de simulations dépend du quantile cible,
de lintervalle de confiance souhaitée sur I'estimation de ce
quantile et de la non linéarité du probléme. Typiquement, il
est de quelques milliers de simulations. Dans des situations
d’études réalistes, une simulation de calcul de simulation
d’inspection dure plusieurs minutes. Pour les ingénieurs en
charge de ces études MAPOD, la parallélisation des calculs
est alors essentielle pour permettre de ramener le temps de
restitution a quelques heures.

Accélérations obtenues sur la configuration de référence

Pour la version horizontale, les gains des différentes étapes sont présentés dans les premieres lignes du tableau.
Les deux derniéres lignes présentent les gains totaux obtenus pour les deux versions. Le gain total est déecomposé en deux
parties : le gain apporté par la vectorisation SIMD et le gain apporté par le multithreading sur les 57 cceurs de I'architecture MiC.

_mmmm

Etape 1 - Trajets des pinceaux 6 738,8 ms 1189,0 ms 23,1 ms X51,4 X291,3
Etape 2 - Calcul’des_tallles 3739 ms 973,5 ms X1,0 7.8 ms X47,9 X47,9
de structures mémoire
Etape 3 — Sommation et convolution 3 338,8 ms 2513,3ms X1,3 147,1 ms X171 X22,7
Gain total version horizontale 10 451,4 ms 4 077,8 ms X2,6 178,1 ms X22,9 X58,7
Gain total version verticale 9637,8 ms 3547,5 ms X2,7 43,1 ms X82,2 X223,4
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La stratégie de parallélisation retenue est liée a deux
contraintes : d’une part, la plateforme CIVA est développée
sous Windows, d’autre part, les utilisateurs n’ont pas tous
acces a des supercalculateurs mais plutét a des clusters de
calcul comprenant quelques dizaines de nceuds. La solution
retenue consiste donc depuis un poste client a déporter le
calcul sur le cluster de maniére transparente pour I'utilisa-
teur, a réaliser les calculs sur le cluster puis a rapatrier les
fichiers de résultats pour réaliser I'analyse sur le poste client.
Du point de vue de l'interface utilisateur, c’est une simple
option de calcul qui définit si les calculs sont réalisés en local
ou sur un cluster.

L’outil utilisé pour mettre en place ce mécanisme est la
bibliotheque ProActive développée par 'INRIA et la société
ActiveEon. Cet outil permet :

» De gérer les mécanismes de transfert de fichiers entre le
poste client, la frontale du serveur et les nceuds de calcul ;

» d’assurer le scheduling des taches et le démarrage des
taches sur les différents nceuds ;

+ de gérer I'état des noeuds de calcul et d’arréter/redémarrer
les serveurs de calcul sur ces nceuds.

De plus, l'outil est doté d’une interface Java qui permet I'in-
terfacage directe aux couches logicielles de CIVA (dont
I'lHM, les modéles de données et les ordonnanceurs de cal-
culs sont codés en Java). Enfin, I'outil bénéficie d’interface
Web pour faciliter 'administration du scheduler et des ser-
vices de calcul.

La figure 81 résume la structure mise en place pour lancer
les calculs CIVA sur clusters et les différentes fonctionnalités
de ProActive utilisées.

Les calculs de POD pour simulation d’inspection
par courants de Foucault

L’étude suivante présente les résultats d’une évaluation de
probabilité de détection (POD*) obtenue pour une inspection
par courants de Foucault. Cette technique de contrble
consiste a créer un courant induit dans la piece métallique a
inspecter par I'intermédiaire d’'une bobine excitatrice placée
a proximité de la surface. Une bobine réceptrice vient mesu-
rer le champ magnétique modifié par ces courants induits.
La présence de défauts en surface de la piéce provoque des
modifications du signal regu par la bobine réceptrice.

Nous considérons ici la probabilité de détection d’une
entaille de surface dans une plague d’acier dans le cadre
d’une inspection manuelle réalisée au moyen d’'une sonde
magnétique a courants de Foucault. Lors de cette inspec-
tion, nous considérons la longueur du défaut comme le para-
metre mesurant le défaut (caractéristique de la POD). Les
paramétres incertains identifiés sont la hauteur du défaut, la
position de la sonde par rapport au défaut, ainsi que I'angle
de positionnement de la sonde.

On associe a ces paramétres incertains des distributions de
probabilités, et il est ensuite procédé a une série de simula-
tions avec des parametres d’entrée produits aléatoirement
conformément aux distributions des paramétres incertains.

Solution de batch distribué multitechnique

Connexion au serveur
Soumission de jobs de taches
Avancement

Utilisation d’une couche logicielle (middleware) pour assurer
les services de calcul distribués au niveau de la plateforme java.

Communication nceuds
Communication clients
Disponibilité / état des nceuds
Distribution des taches

Démarrage des taches
Communication serveur

Fig. 81. lllustration des services utilisés pour le déploiement des calculs et leur supervision dans la plateforme CIVA.
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Parametre
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Hauteur fissure
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Distribution de o

Distribution de o

Fig. 82. Distribution des paramétres d’entrée incertains choisis pour I'étude de probabilité de détection (POD) sur les calculs de simulation
d’inspection par courants de Foucault. Est considérée une loi uniforme pour la position du capteur et des lois gaussiennes pour la hauteur

de fissure et pour I'angle d’attaque du capteur.

Sont alors lancés les calculs en faisant varier le parameétre
dimensionnant, en utilisant une génération de nombres aléa-
toires pour définir les trois paramétres d’entrée conformé-
ment a leur distribution de probabilité. Typiquement, pour
obtenir la courbe POD, sont utilisées cent valeurs pour le
parametre d’entrée et six tirages pour chaque valeur (fig. 82).

Pour définir un intervalle de confiance sur cette courbe POD,
est répété le processus cent fois afin d’obtenir un faisceau
de courbes POD. A partir de ce faisceau de courbes, il est
possible de définir une courbe POD avec une confiance de
95 %. 60 000 simulations sont donc nécessaires pour obtenir
cette courbe POD a 95 %. La figure 83 illustre la courbe
obtenue sur le cas de contrdle par courant de Foucault pré-
senté.

Le temps moyen d’une simulation étant de 30,3 s, le temps
total nécessaire pour réaliser une étude POD compléte est
donc de 68,5 h sans parallélisation. Ce temps étant prohibitif
pour des études industrielles, la parallélisation permet de
ramener a quelques heures la réalisation d’une étude, grace a
des clusters dotés de quelques dizaines de nceuds de calcul.
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Fig. 83. Faisceau de courbes de probabilité de détection de défaut
(POD) par courant de Foucault, obtenu avec la construction
de 100 courbes.
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L’accélération de reconstruction
tomographique sur architectures
GPU

Les enjeux

La tomographie* consiste a reconstruire un objet en trois
dimensions a partir d’'une série de clichés radiographiques
2D pris a des endroits connus autour de I'objet. Cette tech-
nique, tres développée dans le domaine de I'imagerie médi-
cale (scanner médical), permet de reconstruire l'intérieur
d’un objet en trois dimensions sans avoir d’'informations a
priori et sans y avoir accées directement. Dans le cas de la
tomographie par transmission de rayons X, est utilisée la loi
de BEER-LAMBERT qui permet de relier I'intensité mesurée (1)
a l'intensité mesurée sans objet (I,), au coefficient d’absorp-
tion w;, a la masse volumique p et a la longueur traversée
par les rayons X a travers I'objet I.

= loexp(-upl)

Qu’elles soient issues de données réelles ou bien de simu-
lations, les données tomographiques représentent des
volumes de données trés importants : nous avons typique-
ment des centaines de positions avec des détecteurs qui ont
maintenant des caractéristiques offrant des résolutions de
plusieurs mégapixels. L’augmentation de ces résolutions
doit permettre d’accéder a des images 3D des objets recons-
truits, elles-mémes trés fines. Néanmoins, dans ce contexte,
la durée des reconstructions devient le principal facteur limi-
tant pour obtenir des résolutions de reconstruction 3D en
rapport avec les résolutions des images 2D. En effet, pour
obtenir ne serait-ce que des images reconstruites en
1024 x 1024 x 1024 voxels*, le volume mémoire représente
plusieurs Go, et les temps de reconstruction peuvent repré-
senter plusieurs heures sans stratégie d’accélération.

Présentation des noyaux de calcul utilisés
en tomographie

Construire une tomographie revient a résoudre un probléeme
inverse pour lequel on cherche a reconstruire un objet a par-
tir de projections obtenues a partir de différents couples
source/détecteur (voir fig. 84).

Afin d’introduire les notions utiles pour la compréhension des
méthodes de reconstruction employées en tomographie,
nous nous placerons dans le cas de mouvements de rotation
circulaire du couple source/détecteur autour de I'objet (voir
fig. 85)

Sont modélisées les projections obtenues sur le détecteur
via la transformée de Radon, qui s’écrit dans le cas 2D

comme

p(t,0) =Rf(t,06) =f f(tcosB-usinH,tsin 6 - u cos B)du
LB
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Détecteur imageur (D)

L]
U4 Rotation

Générateur a rayons X (S)

Fig. 84. Schéma d’un systéme de tomographie industrielle par
rayons X comprenant un générateur a rayons X (S) et un détecteur
imageur (D) fixes. L’objet & imager est posé entre ces deux
éléments sur un systeme mécanique permettant sa rotation autour
de I'axe vertical z.

p(t 6)

Fig. 85. La figure ci-dessus permet d'illustrer les notations utilisées.
Il est parlé de projection définie a I'angle 0, et le détecteur est
représenté par une droite paramétrée selon t. u(x) représente
I'atténuation du milieu en un point. I,(S) représente I'intensité de flux
de photons au niveau de la source et I(D) représente l'intensité

au niveau du détecteur. p(t, 0) représente le nombre de photons
mesuré par le détecteur a la position t lors de la mesure prise
alangle 6.

Ou f est la fonction objet qui est caractéristique de I'atténua-
tion p.

La reconstruction consiste a retrouver les valeurs de la fonc-

tion objet f a partir des valeurs des mesures de projection,
ce qui revient a inverser I'opérateur de Radon.

La simulation des Contrdles Non Destructifs



L’adaptation de la méthode de reconstruction
pour GPU

Une des méthodes les plus employées pour la reconstruc-
tion est la méthode FDK (Feldkamp, Davis, Kress) introduite
en 1984. La méthode se décompose en trois étapes :

« L’étape de pondération permettant de compenser les effets
de géométrie liés aux différences de distance entre la
source et les différents points du détecteur ;

- une étape liée au changement de repere entre le systeme
de coordonnées cartésien et le systéme de coordonnées
cylindriques ;

- I'étape de rétroprojection consistant a calculer les contribu-
tions de chaque pixel du détecteur a chaque voxel de
I'image.

L’étape de rétroprojection est la plus colteuse de ces
étapes, impliquant une boucle sur 'ensemble des images
des détecteurs pour détecter la trace qu’elle occasionne sur
les voxels. La figure 86 permet d'illustrer cette construction
progressive de I'image a partir de la prise en compte suc-
cessive des projections.

La nature fortement structurée du probleme de rétroprojec-
tion se préte admirablement a la parallélisation sur cartes
graphiques : nous sommes en effet en présence de pro-
bléemes impliquant des structures de données réguliéres
(grille cartésienne 3D pour les voxels et grille 2D pour les
pixels des détecteurs). De plus, on a ici des volumes de don-
nées assez importants qui permettent de tirer le meilleur
parti de la carte graphique, laquelle maximise ses perfor-
mances lorsqu’elle est pleinement occupée. Le CEA a ainsi
développé une version GPU de l'algorithme de rétroprojec-
tion FDK, version qui a été récemment intégrée a la plate-
forme CIVA.

Afin de maximiser les performances de I'implémentation,
plusieurs caractéristiques des architectures GPU ont été
prises en compte.

La localisation des données en mémoire GPU

Deux stratégies sont possibles pour paralléliser la rétropro-
jection : une parallélisation sur les pixels du détecteur ou sur
les voxels de I'objet reconstruit. Dans le premier cas, on bou-
cle sur tous les rayons source-détecteur afin de trouver les
voxels interceptés et d’y accumuler I'intensité du pixel. Dans
le second cas, on boucle sur 'ensemble des voxels et on le

Fig. 86. lllustration du principe de la rétroprojection. Différents nombres de projections
filtrées sont rétro-projetées dans le volume a reconstruire pour illustrer le principe de

la rétro-projection. Les projections sur le détecteur ont une taille de 256 x 256 pixels

et le volume & reconstruire est de 256 x 256 x 256, et c’est la tranche i, = 128 qui

est représentée. a) Une unique projection filtrée est rétro-projetée. Nous voyons que,
pour chaque rayon source-pixel détecteur, on attribue aux voxels traversés la valeur de
la projection sur le pixel. b) Quatre projections sont utilisées. Les contributions

des différents rayons s’accumulent pour chaque position source. c) Seize projections
permettent d’entrevoir le profil d’atténuation final. d) La totalité des 180 projections

Fig. 87. Impact du choix de segmentation

des calculs sur la localisation des données dans
la mémoire GPU, extrait de [Okitsu et al., 2008].
(a) Les données qui nécessitent un acces par les
threads des blocs sont localisées spatialement,
ce qui optimise la parallélisation en limitant les
sauts lors des accés mémoire nécessaires.

(b) Avec ce découpage par bloc, les données
sont beaucoup moins localisées.

sont utilisées dans la rétroprojection. Le profil d’atténuation du volume reconstruit

est trés proche du profil réel.

Les sci du érique et le calcul haute performance
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projette sur le détecteur pour relever les intensités a accu-
muler. Afin de favoriser I'utilisation de données proches au
sein de la mémoire du GPU, la parallélisation sur les voxels
a été choisie. En effet, en prenant soin de grouper les voxels
en blocs compact plutét qu’en structures allongées, est limi-
tée I'étendue de la zone mémoire explorée pour traiter un
nombre donné de voxels (fig. 87).

Lutilisation du matériel de texture

Par ailleurs, I'implémentation utilise la mémoire de texture
pour stocker les projections. Cela permet de bénéficier d’in-
terpolations bilinéaires encodées au niveau matériel dans
les cartes graphiques Nvidia. Ces mémoires sont, par ail-
leurs, optimisées pour les acces mémoire aléatoires.

Les performances obtenues

Les performances obtenues montrent I'apport de la parallé-
lisation sur une configuration comprenant 180 projections
permettant de reconstruire une image 3D de I'objet avec
256 x 256 x 256 voxels.

Les temps obtenus pour différentes configurations sont don-
nés sur la figure 88. Nous constatons qu’a partir d’un algo-
rithme de reconstruction prenant 76 s sur un processeur
Xeon E5, nous obtenons une accélération d’un facteur 80
avec les cartes graphiques récentes (Nvidia Titan). Sur des
configurations plus modestes, I'utilisation du multithreading
offre une alternative intéressante, avec une accélération d’un
facteur 4,5 sur 8 threads.

En utilisant des configurations de taille plus importantes, est
réalisé I'apport des GPUs pour reconstruire des données
finement résolues. Le tableau 14 présente les temps néces-
saires pour les rétroprojections sur CPU 24 threads et sur
GPU Titan dans une configuration avec 720 projections
20 482 reconstruites sur 10 243 voxels. La reconstruction

Temps (s)

80 1+

704+

60 1

50 1

40 L

204+ 17,2 18,52
Kl
0
Monothread CPU 8 CPU 16 GPU FX580 GPU Titan
threads threads

Fig. 88. Temps de calcul obtenu sur une configuration &
180 projections pour une image 3D de 'objet avec 256 x 256 x 256
voxels.
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Tableau 14.

Comparaison des performances
des implémentations CPU

et GPU de Palgorithme FDK

La reconstruction sur un volume de 10 243 voxels est obtenue
a partir de 720 projections d’images de 20 482 pixels.

La version CPU utilise 24 threads de calcul,

la carte GPU utilisée est une carte Nvidia Titan.

GPU CPU
Lecture des données
et prétraitement géométrique 102's 102 s
Filtrage rampe 185s 185s
Rétroprojection 163's 3247 s
Ecriture image 3D 141s 172s

sur carte graphique nécessite quelques minutes au lieu de
prendre pres d’une heure avec une machine CPU perfor-
mante (24 threads). |l faut observer qu’a ce niveau de rapi-
dité, le temps de rétroprojection devient comparable aux
temps nécessaires pour les étapes de lecture/écriture et de
prétraitement.

Les perspectives sur la reconstruction
tomographique

La méthode FDK présentée ci-dessus appartient a la famille
des méthodes analytiques. Les limites de ces méthodes
résident dans leur incapacité a reconstruire avec un faible
nombre d’images 2D. Pour les applications de CND sur
chaine de production, on cherche a diminuer les temps de
contréle pour permettre I'accélération des cadences. Dans
cette perspective, il est intéressant de diminuer le nombre
d’images RX nécessaires pour le contr6le d’'une piéce don-
née, tout en augmentant les résolutions.

D’autres méthodes de reconstruction permettent de faire
face a ces nouveaux besoins : les méthodes itératives. Ces
méthodes supportent des images plus bruitées et en plus
faible nombre, mais, en contrepartie, impliquent une com-
plexité algorithmique importante avec des étapes itératives
de projection et rétroprojection, comme présenté dans la
figure 89.

Le principe consiste, a partir d’un objet 3D initial, @ mettre a
jour cet objet de fagon a minimiser I'’écart entre les projec-
tions de cet objet et les projections mesurées (données
réelles). Ces étapes de projection et de rétroprojection sont
donc les étapes clés pour la durée et I'encombrement
mémoire de ces reconstructions itératives. A l'instar de ce
qui a été fait sur les algorithmes analytiques, I'accélération
sur carte graphique est appelée a jouer un réle majeur pour
I’exploitation de ces nouveaux algorithmes. Cette paralléli-
sation permettra de préserver des temps de reconstruction
inférieurs aux temps d’acquisition des images RX. Il sera

La simulation des Contrdles Non Destructifs



Image 3D initiale

Initialisation

Projections
mesurées

Différence pondérée
Rétroprojection

Mise a jour
de 'image 3D

< '> ou max itérations ?

| OUI
Image 3D

reconstruite

Convergence

Fig. 89. Schéma des algorithmes de reconstruction tomographiques
itératifs.

alors possible de procéder a la construction tomographique
de I'objet n+1 pendant qu’il sera procédé a la prise d’images
RX de I'objet n, ce qui permettra de ne pas impacter la
cadence de la chaine de production.

Conclusion et perspectives

La simulation en contréle non destructif est utilisée a trois
fins principales que sont la conception des méthodes d'’ins-
pection et des sondes, la démonstration de performances et
I’aide a 'interprétation des données expérimentales. Ces
outils de simulation sont déclinés selon les trois grandes
techniques utilisées dans le domaine du CND, a savoir les
ultrasons, les méthodes électromagnétiques et la radiogra-
phie par rayons X ou y.

De nouveaux besoins émergent, diversifiés et qui dessinent
deux lignes de force opposées. D’un c6té se profilent des
applications exploitant intensivement la simulation via des
campagnes massives de calculs. De I'autre, une utilisation
de la simulation au plus prés de I'acquisition des signaux et
visant le temps réel et 'interactivité.

Un exemple emblématique de la premiére tendance, illustré
supra, p. 114, concerne les approches dites « POD » (pour
Probability of Detection) avec la mise en ceuvre de la simu-
lation dans des approches probabilistes visant & prendre en

1 haut:
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compte la variabilité des parametres influents du contréle.
Le premier objectif visé est I'estimation de probabilités de
détection de défauts critiques.

Relevant de cette méme tendance a une exploitation mas-
sive de la simulation en aval ou en amont des contrdles on
peut évoquer ici la conception et I'optimisation automatisées
des dispositifs et des méthodes d’inspection.

A l'opposé, la simulation a un rdle & jouer au coeur méme du
processus d’acquisition et de traitement des données du
contrdle. Ici, le maitre mot est I'adaptativité des procédés.
Du cété de I'acquisition, la simulation a, par exemple, un rble
a jouer dans le développement de nouvelles solutions robo-
tisées assurant de maniere adaptative une couverture et un
diagnostic efficient sur 'ensemble des zones critiques. Du
c6té de I'imagerie et du diagnostic, les algorithmes mis en
ceuvre doivent pouvoir exploiter en temps réel des modeéles
d’interaction de plus en plus complets. Cela implique, en par-
ticulier, une versatilité des stratégies d’implémentation
exploitant au mieux le matériel et les architectures a dispo-
sition. Les progrés récents, a la fois sur les modéles directs,
les modéles de programmation et les architectures maté-
rielles rendent maintenant envisageables I'exploitation de
méthodes inverses. Il s’agit 1a d’un axe de R&D appelé a
monter en puissance dans les dix prochaines années. Cette
tendance est illustrée par les exemples donnés supra, p. 110
et 116.

En paralléle, l'interactivité de la simulation a laquelle nous
commencons aujourd’hui & parvenir sur certains segments,
couplée avec les possibilités nouvelles d’'instrumentation des
capteurs et des opérateurs ouvre de nouvelles perspectives :
quantification des incertitudes, prise en compte de 'humain
dans la conception et I'évaluation des méthodes, formation
des opérateurs.

Enfin, les modeéles sont appelés a gagner en précision grace
a I'’émergence de solutions multiéchelles couplant un calcul
« numérique » (éléments finis, éléments finis de frontiére,
différences finies...) a un calcul semi-analytique. C’est ainsi,
par exemple, le cas en ultrasons ou est confié a un modéle
rayons la gestion de la propagation de I'onde sur les par-
cours séparant la sonde de la zone inspectée et aux élé-
ments finis la diffraction de cette onde par le défaut, lorsque
cette diffraction fait intervenir des phénomeénes non pris en
compte par les théories approchées usuelles.

Vincent BERGEAUD et Pierre CALMON
Direction de la recherche technologique
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des tokamaks au soleil

Introduction : certaines
caractéristiques physiques
communes, des approches
numériques analogues

Les plasmas sont des gaz totalement ou partiellement ioni-
sés qui représentent plus de 99,9 % de la matiere visible
dans l'univers. Les plasmas des étoiles telles le soleil, et des
machines a fusion par confinement magnétique telles lter*,
le tokamak* international en construction a Cadarache, ont
la particularité d’étre chauds, magnétisés et turbulents. Leur
température interne élevée, de plusieurs dizaines (cceur du
soleil) a la centaine (cceur des tokamaks) de millions de
degrés, et I'existence de champs magnétiques concourent
a l'apparition d’instabilités et d’'une dynamique riche et non
linéaire. En fonction des paramétres physiques, la dyna-
mique de ces plasmas peut étre décrite soit par une descrip-
tion cinétique comme dans le coeur chaud et dilué des toka-
maks et I'accélération des particules solaires par les
éruptions, soit par une approche fluide via les équations de
la magnétohydrodynamique (MHD)* pour la périphérie des
tokamaks et pour la dynamique solaire.

Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Turbulence et magnétisme dans les plasmas :

Ces milieux, soleil et tokamaks, sont en équilibre thermique
et mécanique global, dans le sens ou la force d’éclatement
liée a la pression du plasma, radiative ou thermique, est com-
pensée par la force de gravitation dans un cas, par la force de
Lorentz* dans I'autre. Ce sont des systemes forcés par un
flux de chaleur venant des réactions de fusion (et des chauf-
fages additionnels dans les tokamaks) se produisant dans le
ceeur, et en interaction avec leur environnement externe via
le vent solaire* ou I'interaction plasma-paroi. Le transport de
chaleur du coeur chaud vers la périphérie met en jeu la turbu-
lence qui se développe spontanément dans ces plasmas
chauds. Cette turbulence, qui nait d’instabilités dues entre
autres au gradient de pression, développe des cellules de
convection* de petite échelle au regard de la taille du sys-
teme, et provoque un transport de type convectif dans la
direction du confinement, du coeur vers la périphérie. Des
exemples de cette turbulence, issus de simulations numé-
riques du soleil et des tokamaks, sont illustrés sur la figure 90.

Comprendre comment la turbulence régule le transport de
chaleur et de moment cinétique est un des enjeux cruciaux
pour appréhender la physique du soleil et des tokamaks.

El ASH

[2] GYSELA

Fig. 90. Cartes instantanées (a) des structures turbulentes dans I'intérieur du soleil (code ASH [1,2]), (b) des cellules de convection du potentiel

électrique dans un tokamak (code GYSELA [3,4]).
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Deux questions ouvertes sont particulierement brilantes :
celle de la génération et de la dynamique du champ magné-
tique dans le soleil, et celle du possible contréle de la turbu-
lence dans les tokamaks, en vue de réduire les pertes éner-
gétiques et augmenter d’autant les performances fusion (en
pratique le rapport entre la puissance dégagée par les réac-
tions de fusion et la puissance injectée pour chauffer le
plasma et assurer son équilibre magnétique). Dans les deux
cas, les propriétés d’auto-organisation de la turbulence sont
supposées jouer un role clé. Cette auto-organisation se
caractérise par l'interaction non-linéaire des structures tur-
bulentes a petite échelle avec des structures a grande
échelle, et en particulier avec des écoulements macrosco-
piques. L’origine de ces derniers peut étre multiple, mais ils
peuvent entre autres étre auto-générés par la turbulence
elle-méme. Dans ce cas, c’est par un transfert direct d’éner-
gie des petites échelles turbulentes vers les grandes
échelles que ces écoulements apparaissent. De par leur
nature méme, ces écoulements macroscopiques ne produi-
sent aucun transport de chaleur vers I'extérieur ; ils ceuvrent
de fait en faveur du confinement car ils offrent & la turbulence
un réservoir dans lequel elle peut déverser une partie de son
énergie. Quelle que soit leur origine, ces écoulements ont
en outre la faculté de cisailler les structures turbulentes,
réduisant en cela le niveau de transport associé. Cette dou-
ble propriété — de réservoir et de cisaillement — peut
conduire localement a la réduction quasi-totale du transport
turbulent. On parle alors de « barriére de transport ». Une
telle barriére existe dans le soleil, la tachocline, a la frontiere
entre la zone interne radiative stable et la zone convective
plus externe, turbulente. Elle est soupconnée de participer
de maniere décisive a la génération du champ magnétique
de I'étoile, et a la dynamique des taches et éruptions solaires

a sa surface. Plusieurs de ces barriéres sont également
observées dans les tokamaks, dont celle a la frontiére entre
la région de confinement, aux surfaces magnétiques fer-
mées, et la périphérie ou ces surfaces interceptent des élé-
ments de paroi. Cette barriere est a I'origine du mode-H, le
régime a confinement amélioré cible sur lter.

Les codes ASH, GYSELA et JOREK développés a
'IRFU/SAp et a 'IRFM visent, entre autres, a comprendre et
prédire les transports de chaleur, d’énergie et de moment
cinétique, en grande partie liés a la turbulence, ainsi que la
dynamique de ces barriéres de transport. Au-dela de géo-
métries et d’équations différentes, ils reposent sur les
mémes hypothéses, fondamentales pour I’étude de ces pro-
cessus d’auto-organisation multiéchelles: ils sont globaux,
forcés par un flux, et ne supposent aucune séparation
d’échelle a priori entre les fluctuations turbulentes et I'’équi-
libre macroscopique. Ces caractéristiques requierent un trés
grand nombre de points de maillage* ainsi que d’itérations
temporelles, trés au-dela des capacités d’un simple proces-
seur. Elles nécessitent le recours a une parallélisation mas-
sive et a des supercalculateurs « HPC » (High Performance
Computing).

L’état de P’art de la physique
des tokamaks

Recréer sur terre les conditions de fusion de noyaux légers
en vue de la production d’énergie requiert des températures
de l'ordre de 150 millions de degrés, environ dix fois supé-
rieures & celle rencontrée au coeur du soleil. A ces tempéra-
tures, le combustible constitué de deutérium et de tritium,
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Bobines magnétiques poloidales externes

Bobines magnétiques toroidales

Courant plasma

Chambre a vide

Plasma

Champ magnétique toroidal
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Courant bobine

Angle
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")

Angle poloidal 6

Fig. 91. Schéma d’un tokamak.
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deux isotopes de I'’hydrogéne, est a I'état plasma: les élec-
trons, découplés des noyaux, interagissent avec ceux-ci
principalement au travers des champs électrique et magné-
tique moyens.

Les tokamaks sont les machines actuellement les plus avan-
cées sur la voie de la fusion par confinement magnétique.
Elles visent a confiner le plasma dans un tore au moyen de
champs magnétiques puissants (quelques Teslas, soit envi-
ron 105 fois le champ terrestre). Les lignes de champ (tan-
gentes au champ magnétique, par définition) qui en résultent
sont des hélices qui s’enroulent autour de surfaces magné-
tiques en forme de tores emboités. Le taux d’enroulement
de ces lignes (nombre de tours toroidaux — i.e. selon I'axe
de symétrie du tore — pour un tour poloidal — i.e. a petit rayon
constant) varie typiquement de un, au centre, a quelques
unités, en périphérie du plasma (voir fig. 91). En premiéere
approximation, les grandeurs fluides (telles la densité, le
courant ou la température) sont constantes sur les surfaces
magnétiques. Il est alors possible de définir leur profil le long
de la direction radiale, transverse aux surfaces magnétiques,
qui est aussi la direction du confinement.

Le confinement des particules et de la chaleur n’est cepen-
dant pas idéal dans les tokamaks. Pour qu’un réacteur a
fusion soit économiquement viable, il faudra qu’il soit proche
de l'ignition, c’est-a-dire que la puissance d’auto-chauffage
fournie au plasma par les particules alpha (noyaux d’hélium)
issues des réactions de fusion suffise a compenser les
pertes énergétiques. Ces dernieres résultent principalement
d’instabilités MHD macroscopiques et de la micro-turbulence
qui se développent spontanément dans ces machines, et qui
brisent partiellement le confinement assuré par la topologie

magneétique. En support aux expériences, de gros efforts de
simulations dites « premiers principes » (i.e. basées sur les
lois fondamentales de la physique, avec un minimum de
parameétres ad-hoc) ont été mis en ceuvre pour comprendre
et si possible contréler ces instabilités et la turbulence
plasma. Deux codes développés au CEA avec 'aide de col-
laborations nationales et internationales permettent, en par-
ticulier, de traiter ces questions. lls nécessitent le recours a
des calculateurs haute performance (HPC): le code gyroci-
nétigue GYSELA (GYrokinetic SEmi-LAgrangian), a cinq
dimensions dans I'espace des phases, et le code JOREK qui
résout les équations de la MHD a trois dimensions.
Quelques éléments relatifs a leurs spécificités numériques
et performances HPC sont détaillés dans les encadrés.

Comme discuté en introduction, les écoulements cisaillés,
qui correspondent a une rotation (poloidale ou toroidale) dif-
férentielle du plasma, sont efficaces pour contrdler la turbu-
lence et réduire le niveau du transport associé. Le méca-
nisme repose principalement sur le cisaillement des cellules
de convection turbulentes. Pour un cisaillement suffisant, le
transport turbulent de chaleur peut diminuer au point de
devenir inférieur a celui résultant des collisions entre parti-
cules. Dans ce cas, une barriére de transport se développe
localement, caractérisée par un fort gradient radial du profil
de pression. Cette configuration est bénéfique au confine-
ment, car elle augmente I'’énergie stockée dans le plasma.
De telles barriéres ont d’ores et déja été observées expéri-
mentalement. La figure 92a en donne une illustration. Il est
typiqguement possible de classer ces écoulements cisaillés
en trois catégories, selon leur fréquence: les écoulements
stationnaires moyens gouvernés par I'équilibre des forces et
les collisions, les écoulements zonaux a faible fréquence
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Fig. 92. (a) Schéma du profil de pression, avec ou sans barriére de transport. (b) Coupes instantanées des fluctuations non axisymétriques
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produits par la turbulence elle-méme, et les modes géodé-
siques acoustiques (GAMs) a la fréquence acoustique. Des
avancées importantes ont récemment été réalisées avec les
codes GYSELA et JOREK autour de la thématique des bar-
rieres de transport et de leur dynamique. Elles sont détail-
|ées dans ce qui suit.

Le réle de chacun des trois types d’écoulements cisaillés a
été étudié avec GYSELA. En premier lieu, une source de vor-
ticité permet de polariser localement le plasma, et de repro-
duire ainsi I'effet de certains types de chauffage dans les
tokamaks. Le champ électrique radial qui en résulte donne
alors lieu a un écoulement poloidal moyen cisaillé. Un cisail-
lement suffisant se révele capable de quasiment supprimer la
turbulence et de créer une barriere de transport, signature
d’un confinement amélioré. Cette barriere de transport pré-
sente une dynamique riche bien que la source de polarisation
soit constante en temps : elle est détruite de facon quasi
périodique (voir fig. 92b). Ces relaxations violentes, qui se
traduisent par de forts flux de chaleur sortants, résultent du
développement d’une instabilité secondaire, due ici a I'aniso-
tropie en température imposée par la source de vorticité. Les
écoulements zonaux produits non linéairement par cette nou-
velle instabilité s’opposent alors au champ électrique station-
naire di a la source, détruisant ainsi transitoirement le cisail-
lement responsable de la barriere de transport. Ces
relaxations quasi périodiques de la barriére de transport rap-
pellent certaines observations expérimentales, auxquelles
ces simulations proposent une possible explication.

L’impact des GAMs sur la turbulence a également été étu-
dié. Ces écoulements sont naturellement amortis linéaire-
ment par les collisions et via les interactions résonantes avec
les particules, appelées « résonances Landau ». lls peuvent
recevoir de I’énergie de la turbulence, mais cette excitation
non linéaire est difficilement controlable. A l'inverse, on peut
espérer contrler leur excitation linéaire par des particules
rapides, comme celles issues de certains mécanismes de
chauffage du plasma. Il est alors question ’'EGAMS, « E »
pour Energetic. Pour tester la possibilité de controler la tur-
bulence via ces EGAMs, une source de chauffage non-ther-
mique a été implémentée dans GYSELA, pour modéliser
cette population suprathermique. Conformément aux obser-
vations expérimentales, elle se révele efficace pour exciter
des EGAMSs, via une instabilité de type faisceau-plasma.
Avec les parametres utilisés pour ces simulations, il est
apparu que les EGAMs excitaient la turbulence, au lieu de
I"amortir. Ce résultat inattendu a été conforté par des travaux
analytiques. Ce scénario continuera a étre étudié, car il est
potentiellement dangereux dans un plasma en combustion
caractérisé par une riche population de particules suprather-
miques (entre autres les particules alpha produites par réac-
tions nucléaires).

Les écoulements zonaux provoqués par la turbulence mon-
trent un haut degré d’organisation : ils s’agencent en struc-
tures réguliéres, localisées spatialement et quasi station-
naires, appelées « staircases ». Les forts cisaillements
locaux qui en résultent sont associés a des micro-barriéeres
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Fig. 93. a) Diffusivité turbulente sans particules énergétiques EP (A), avec EP et barriére de transport (B), et avec EGAMs (C) — la barriére est
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de transport, poreuses aux flux turbulents les plus intenses
qui les frappent (fig. 93b). Ces staircases sont des manifes-
tations de I'auto-organisation non linéaire de la turbulence
ou des micro-barrieres séparent des régions traversées par
des avalanches turbulentes. lls sont robustes en ceci qu’ils
semblent ne dépendre que faiblement des parameétres
plasma ; par contre, ils disparaissent loin du seuil d’instabi-
lité. Sur la base de ces résultats de simulations, des signa-
tures expérimentales de ces staircases ont été recherchées
et trouvées dans des chocs du tokamak Tore Supra de
'IRFM. lls se manifestent au travers de minima locaux de la
longueur de corrélation radiale de la turbulence, telle que
mesurée par un diagnostic pionnier de réflectométrie a
balayage ultra-rapide en mode X. Il est intéressant de noter
que ces staircases sont également observés dans d’autres
systéemes physiques, comme par exemple I'atmosphére de
la planete Jupiter avec ses bandes azimutales si caractéris-
tiques.

La derniere avancée concerne le mode H, qui fait partie des
scénarios de référence pour lter. Découvert au début des
années 80 sur le tokamak allemand ASDEX, il est caracté-
risé par une barriere de transport localisée a la périphérie du
plasma, dont I'origine et les caractéristiques restent encore
mal comprises. En particulier, cette barriére relaxe de fagcon
quasi périodique, a la fréequence de quelques dizaines a
quelques centaines de Hertz. Les plus gros de ces événe-
ments appelés instabilités de bord ou ELMs (Edge Localized
Modes) sont supposeés résulter d’instabilitts MHD associées
au profil de courant (mode « Kink ») et au gradient de pres-
sion. Les énormes flux de chaleur qui en résultent font peser
une menace importante sur la longévité du divertor d’lter, cet
élément de premiére paroi en charge d’évacuer la puissance
et les particules du plasma. JOREK est parvenu pour la pre-

1 haut:
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miére fois a reproduire un cycle d’ELMs (fig. 94a). Le role
stabilisant de la vitesse de rotation diamagnétique du plasma
a été identifie comme un parameétre clé dans le processus
de reconstruction du profil de pression apres la relaxation
brutale. Des expériences conduites sur plusieurs tokamaks
sont parvenues a atténuer ces ELMSs, voire a les supprimer,
au moyen de Perturbations Magnétiques Résonantes
(RMP). Ces résultats ont été reproduits avec JOREK
(fig. 94b), ou la suppression totale des ELMs n’est observée
qu’a trés fort courant dans les bobines générant les RMPs.
Les simulations suggérent que le mécanisme de stabilisation
est di a I'excitation non linéaire de modes par les RMPs,
modes concurrents de ceux des ELMs, qui produisent de
multiples petites relaxations en lieu et place des gros ELMs.
Cette confirmation numérique de l'effet bénéfique des RMPs
sur les ELMs est rassurante en vue de leur utilisation prévue
dans lter.

La machine électromagnétique
solaire

Le soleil est une sphére de gaz trés chaud (plasma), auto-
gravitante, en rotation et magnétisée. Sa surface convective
génére une activité magnétique continue intense et fasci-
nante par sa diversité : taches solaires sombres (concentra-
tions de champ magnétique principalement vertical inhibant
la convection localement), faculae brillantes (zones de
champ magnétique diffus entourant les taches solaires),
boucles coronales (arches magnétiques émergées a grande
échelle pouvant atteindre la centaine de milliers de kilomé-
tres), trous coronaux (structures allongées et sombres, sites
des lignes de champ magnétique ouvertes vers les milieux
interplanétaire)... Un aspect remarquable de ce magnétisme
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est qu’il est cyclique, avec une apparition modulée des
taches sur une période d’environ onze ans. Ces taches
solaires* forment un diagramme dit « papillon » qui montre
une succession de bandes se propageant au cours du
temps vers I'équateur et alternant leurs polarités (orientation
du champ magnétique; voir fig. 95).

La conséquence directe d’une telle observation est que I'axe
magnétique solaire doit alterner de sens tous les onze ans
formant le cycle des vingt-deux ans (+/-/+) caractéristique de
I’activité solaire. Accompagnant ces régions actives, des
boucles de champ magnétique apparaissent dans la haute
atmosphere solaire (couronne*), se développent et se
reconnectent sans cesse, produisant ainsi des éruptions
solaires brillantes (voir fig. 95). Parfois, ces éruptions sont
beaucoup plus violentes et éjectent du plasma dans le milieu
interplanétaire: ce sont des éjections de masse coronale. La
régularité de 'émergence des taches solaires contraste avec
I'imprévisibilité de la dynamique de surface du soleil.
Pourtant, les éruptions et les taches sont intimement liées
car lors du cycle magnétique de onze ans*, plus on s’ap-
proche du pic d’activité solaire (quatre a six ans apres le preé-
cédent renversement des péles), plus la fréquence et I'inten-
sité des éruptions sont grandes. Ces phénomeénes

magnétiques apparaissent dans le soleil car la matiere qui le
compose (gaz chaud ionisé) est conductrice. La présence
de particules chargées (électrons, ions) dans le plasma
solaire permet l'induction d’'un champ magnétique par les
mouvements convectifs et les écoulements a grande échelle
contre la dissipation ohmique (effet Joule) : c’est le proces-
sus dit « de dynamo* fluide ».

En effet, cette dynamo permettant de convertir I’énergie
cinétique en énergie magnétique est a I'origine du magné-
tisme solaire. Elle est hautement turbulente et met en jeu
une grande gamme d’échelles spatiaux-temporelles. Afin de
pouvoir comprendre la diversité des formes que revét le
magnétisme solaire, il est nécessaire de développer un
modéle théorique et numérique du soleil et de distinguer les
événements réguliers de ceux qui ne le sont pas. La théorie
actuelle suppose que la dynamo solaire est séparée en
dynamos petites et grandes échelles. L’activité irréguliére et
le champ magnétique désordonné (éruptions, points bril-
lants...) sont le résultat de la turbulence présente dans I'en-
veloppe convective. Le cycle de vingt-deux ans, I'alternance
réguliére des polarités des taches solaires dite « loi de
Hale », 'amplification de larges structures magnétiques
paralléles a I’équateur sont reliés a la dynamo grande
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Fig. 95. Observations du soleil ; a) Diagramme papillon (temps-latitude) d’émergence des taches solaires au cours des cycles 21 a 24 (actuel).
Les polarités « + » sont représentées en jaune, les polarités « - » en bleu. Les trainées obliques de + 30° a + 90 de latitude marquent le
renversement de polarité aux poles au milieu du cycle. b) Vue en UV (& 171 A) de la couronne solaire & 1 million de degrés oti I'on remarque les
régions actives (brillantes) et les trous coronaux (sombres). ¢) Profil de rotation interne du soleil, différentiel dans la zone convective (équateur
rapide [rouge] - pdles lents [bleu]), et uniforme dans l'intérieur radiatif (sous la ligne en tirets noir située & 71 % du rayon solaire) ; voir [2].
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voir [1], [12] et encadré infra, p. 127).
Ce code parallele MPI en géométrie
sphérique pseudo-spectral résout les
équations de la MHD anélastique. Il
permet d’aborder plusieurs questions
clés sur le soleil qui nécessitent une
approche numérique poussée. Ces
questions sont les suivantes :

2 23 M
Cycles

* Quels mécanismes sont a l'origine
du magnétisme solaire et du cycle de
onze ans ?

« Comment le profil interne du soleil et
sa tachocline s’établissent et évo-
luent ?

+ Y a t-il un champ magnétique au sein
du soleil distinct de la dynamo en
zone convective ? Est-il d’origine fos-
sile ou lié a une dynamo radiative ?

En paralléle I'’étude de 'atmosphére
étendue du soleil et de son vent de
particules repose sur le code paralléle

Fig. 96. Simulations du soleil, de sa dynamo, de son profil de rotation interne et des cycles
magnétiques. a) Diagramme papillon théorique montrant I'’évolution du champ magnétique
longitudinal au cours du temps en fonction de la latitude dans le cas d’'une dynamo 3D
cyclique [11]. On note entre les cycles 11 et 16 I'existence d’un minimum d’activité (similaire
au minimum de Maunder du xvie siécle). b) Rendu tri-dimensionnel des lignes de champ

MPI PLUTO de l'université de Turin
[13] auquel nous contribuons active-
ment. Grace a cette expertise sur le
magnétisme interne du soleil, des
modeles réalistes de la dynamique de

magnétique (rouge/bleu polarités « + »/« - ») dans une simulation de la dynamo solaire [2].

c) Profil de la rotation interne dans la simulation [15] qui reproduit fidélement le profil déduit
par les observations (voir fig. 95, équateur rapide [rouge] - pbles lents [bleu]).

échelle qui est organisée vraisemblablement a la base de la
zone convective, a l'interface avec l'intérieur radiatif.

Il est donc nécessaire d’expliquer a la fois la présence d’'une
organisation grande échelle (rotation différentielle de I'enve-
loppe convective, cycle de onze ans, écoulement méridiens
ordonnés) et d’une dynamique irréguliére (turbulence de sur-
face, éruptions). Afin de relever ce défi, un modéle du soleil
en 3D allant de son centre (r = 0) jusqu’a sa surface (entre
97 et 99 % du rayon solaire selon les modeles), ainsi que
plus récemment son équivalent pour simuler la couronne et
le vent solaire (de 1,05 a 30 rayons solaires), ont été déve-
loppés au CEA.

Ainsi, des simulations numériques intensives de la magné-
tohydrodynamique (MHD) du soleil, de son vent, et par
extension des étoiles, sont maintenant conduites quotidien-
nement. Parmi les codes utilisés, un en particulier a été inté-
gralement développé au sein du service d’astrophysique en
collaboration avec nos collegues de I'Université du
Colorado. C’est le code ASH (Anelastic Spherical Harmonics,
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surface solaire, exploitant ainsi les
résultats des simulations ASH, peu-
vent étre menés a bien. Ces simula-
tions permettent d’aborder les ques-
tions suivantes :

+ Comment les structures magnétiques torsadées internes
émergent-elles ?

+ Quels mécanismes sont a I'origine des éruptions et de leur
émission en rayons X ?

+ Quelle est I'origine du vent solaire et de ses composantes
lentes et rapides ?

Chaque question implique une physique des plasmas riche
et des probléemes numériquement raides (grande variation
de I'amplitude des parameétres et des quantités physiques,
grand intervalle d’échelles spatiales et/ou temporelles, évo-
lution temporelle longue, etc.). Nous présentons nos apports
a ces grandes questions scientifiques :

- La rotation différentielle conique :

Le profil de rotation interne du soleil est connu avec une
grande précision grace aux techniques d’inversion dévelop-
pées en sismologie solaire. Dans son enveloppe convective
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ce profil de rotation est contre-intuitif (voir fig. 95). En effet,
la théorie des fluides en rotation prévoit que la dynamique
d’un tel systéme est habituellement invariante le long de
I’axe de rotation, c’est-a-dire quasi 2D et cylindrique. Or, la
rotation de I’enveloppe convective du soleil est de forme
conique, avec un équateur rapide (tournant en vingt-cinq
jours), des péles lents (trente-quatre jours), et une rotation
invariante selon la direction radiale a moyenne latitude. Nos
simulations numériques 3D globales de convection turbu-
lente en rotation avec le code ASH ont pu mettre en évi-
dence le role essentiel de la turbulence (tenseurs de
Reynolds) pour accélérer I'équateur et celui clé du transport
de chaleur anisotrope en latitude pour incliner les iso-
contours de la vitesse angulaire 2 et ainsi reproduire le profil
solaire (fig. 96). Ce profil non cylindrique de rotation interne
du soleil a imposé de revoir le modele standard de dynamo
solaire développé dans les années 70 (dynamo dite a-2) qui
supposait I'existence d’un tel profil cylindrique.

- Dynamique de la tachocline et rotation solide

du cceur radiatif :

Le profil de rotation du soleil change radicalement a la base
de la zone convective et devient uniforme (rotation solide),
et ce sur quasiment tout l'intérieur radiatif (en-dessous de
0,2 rayons solaires il est possible qu'il s’accélere). Ce chan-
gement de régime de rotation s’opére dans une région appe-
|ée « tachocline » sur moins de 5 % du rayon solaire. Nous
savons que cette zone de transition, ou un fort champ de
vitesse cisaillé est présent, joue un role essentiel dans l'or-
ganisation du champ magnétique a grande échelle ainsi que
pour la formation de structures magnétiques toroidales a

I'origine des taches solaires (voir infra). Elle joue également
un réle clé dans le transport de moment cinétique en cou-
plant l'intérieur solaire a la perte de masse et de moment
cinétique exercée par le vent solaire a sa surface. On n’en
comprend cependant pas la finesse (< 20 000 km), a I'age
du soleil elle devrait étre environ six fois plus épaisse. Trois
candidats sont susceptibles de la contenir sur une si faible
épaisseur : un champ magnétique interne primordial, le
champ magnétique cyclique de onze ans, ou les ondes de
gravité. Nous avons étudié avec des simulations numériques
HPC deux de ces possibilités (voir [14,15] et la fig. 97) et tra-
vaillons sur la troisieme. En couplant I'évolution d’'un champ
magnétique fossile avec la dynamique de I'enveloppe
convective, il apparait que le champ magnétique se
connecte et transporte trop rapidement le moment cinétique,
établissant un régime de rotation non-uniforme contraire-
ment aux observations (voir les figures 95 et 97). Dans une
autre série de simulations, une étude détaillée de I'excitation
et de la propagation des ondes internes de gravité a démon-
tré qu’elles pouvaient contenir une énergie allant jusqu’a
0,1 % de celle rayonnée par le soleil, et transportaient du
moment cinétique de maniére non locale. |l semble donc que
les ondes soient un meilleur candidat, mais il reste & com-
prendre comment un champ magnétique interne pourrait fil-
trer ou non celles-ci, ainsi que le réle d’un champ cyclique
dans cette problématique de confinement.

- La dynamo solaire, le cycle de onze ans et les grands
minima :

Le profil de rotation conique et la présence d’une tachocline
a la base de I'enveloppe convective ont imposé a la commu-

Fig. 97. Simulations numériques de la magnétohydrodynamique de l'intérieur solaire [14] et de la génération d’ondes internes de gravité

par la turbulence convective de surface [15]. Dans les trois panneaux de gauche on observe I'évolution d’un hypothétique champ fossile dans
I'intérieur solaire, menant a une décélération de la zone radiative (au niveau des péles) en désaccord avec les observations du profil de rotation
interne du soleil. Ces résultats remettent en cause I'existence d’un tel champ magnétique enfoui. A droite, les écoulements convectifs
ascendants (en rouge) et descendants (en bleu) excitent des ondes des gravité dans I'intérieur du soleil (motifs d’'onde dans la région interne)
dont on cherche a observer la trace par des méthodes dites d’« héliosismologie* ».
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nauté de reconsidérer le fonctionnement de la dynamo
solaire. Le scénario qui est préféré est celui impliquant a la
fois les taches de surface et la circulation méridienne qui per-
met de transporter le flux magnétique de I'’équateur vers les
pbles et ensuite en profondeur vers la tachocline (comme un
carrousel). Ce processus fonctionne bien dans des modéles
2D de dynamo dite « cinétique » (i.e. sans rétroaction non
linéaire des forces magnétiques sur I’écoulement).
Cependant, confronté a des calculs 3D convectifs, on s’aper-
coit que ce flot est treés irrégulier et que d’autres mécanismes
comme le pompage radial du champ magnétique par la
convection ou la diffusion magnétique turbulente sont plus
efficaces pour transporter le flux magnétique. Les simula-
tions 3D remettent ainsi en cause le scénario 2D et ont per-
mis de mettre en évidence I'importance de la rétroaction
magnétique sur le profil de rotation permettant la génération
d’'un champ magnétique dynamo [1,2]. En outre, ces simu-
lations 3D ab initio produisent un cycle régulier et des inver-
sions de polarité systématiques comme observées (voir [11]
et les figures 95 et 96). Par un traitement des échelles irré-
solues (sous maille) adéquat, nous avons pu favoriser un
régime dynamo avec un faible niveau de viscosité par rap-
port a la diffusivité magnétique (faible nombre de Prandtl
magnétique [Pm]). Dans ce régime, I'apparition de modula-
tion long terme de I'activité magnétique est fréquente, et
nous avons pu, en effet, capturer pour la premiére fois ce
régime avec une simulation 3D (voir fig. 96, entre les cycles
11 et 16). Il reste a mieux comprendre ce qui contrble la
période de la dynamo et de ses modulations par une étude
systématique de I'espace de paramétres, ce qui est encore
aujourd’hui tres colteux en moyens de calculs.

- La dynamo en zone radiative et la configuration
relaxée du champ interne :

Il a récemment été proposé qu’une dynamo n’impliquant pas
de mouvements convectifs soit possible dans les zones
radiatives des étoiles. Nous avons fait une étude théorique
et numérique avec le code ASH sur ce concept de dynamo
en zone radiative, mécanisme reposant essentiellement sur
I'instabilité non axisymétrique (dite « de Tayler ») du champ
magneétique toroidal. Il a été démontré qu’un seul scénario
de génération de champ magnétique par cette instabilité per-
mettait de réaliser une dynamo : une corrélation optimale
entre le flot et le champ magnétique non axisymétrique fluc-
tuants est nécessaire. Cependant, cette condition semble
étre difficile a réaliser car lorsque les effets non linéaires sont
pris en compte, la génération du champ rétroagit sur I'’écou-
lement et 'amortit au point de tuer la source de la dynamo.
Il est alors possible que seules des situations transitoires de
bouffées d’énergie magnétique persistent.

Parallelement, les topologies magnétiques sous-jacentes au
développement de ces instabilités doivent étre dans une
configuration mixte poloidale-toroidale afin d’étre stable sur
des échelles temps comparables a la vie de I'étoile (sécu-
laires). De telles configurations magnétiques et leur relaxa-
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tion sont tres similaires a celles trouvées dans les tokamaks.
Des outils communs, prenant en compte le role joué par I'hé-
licité magnétique, peuvent étre conjointement développés
entre les deux communautés.

- L'émergence de flux magnétique et éruptions*

et émission X associées :

Bien que les taches solaires aient été observées depuis des
siécles, ce n’est que depuis la fin du xixe siécle que leur
nature magnétique a été mise en évidence. D’ou viennent-
elles ? Sont-elles essentielles a la dynamo solaire ou juste
une manifestation de surface ? Voila quelques-unes des
questions qu'il faut résoudre. Grace aux simulations numé-
riques, il est maintenant possible d'y répondre. Dans des tra-
vaux récents de Nelson et al. [16], il a été démontré pour la
premiere fois que des rubans magnétiques créés par pro-
cessus dynamo a la base de la zone convective (et non
introduit artificiellement dans la simulation comme dans
d’autres études) pouvaient devenir instables et créer des
boucles magnétiques (voir fig. 98). Ces boucles s’élévent
dans la zone convective turbulente jusqu’a émerger a la sur-
face. Une fois a la surface ces structures forment les régions
actives au-dessus desquelles se développent des boucles
chargées de plasma. Celles-ci peuvent a leur tour étre insta-
bles, produisant des éruptions énergétiques dans la gamme
d’énergie des rayons X [17]. Dans le cadre de nos respon-
sabilités dans l'instrument STIX a bord du satellite de 'TESA
Solar Orbiter (lancement prévu en octobre 2018) nous avons
développé des simulations numériques de I'émission X de
telles boucles (voir fig. 98). La encore, une analogie avec les
tokamaks sur les mécanismes d’avalanche, les processus
thermique et non thermique de rayonnement et les instabili-
tés (de type kink) peut étre faite.

- Le vent solaire* et ses variabilités au cours du cycle :
Le soleil a une haute atmosphére, sa couronne est trés
dynamique. Celle-ci s’étend sur des milliards de kilométres,
étant prolongée par un vent de particules continu : le vent
solaire. Ce vent impacte directement la terre, sa magnéto-
sphére et la forme du cocon magnétique enveloppant le
soleil : ’héliosphere. Comprendre comment le vent solaire
varie au cours des cycles magnétiques est essentiel car il
permet de mieux comprendre comment le soleil contrdle
I’environnement spatial autour de lui. Une simulation du vent
solaire lors d’'un maximum solaire récent apres avoir assimilé
dans la simulation un magnétogramme solaire est représen-
tée en figure 98. Nous remarquons I'ouverture de certaines
lignes de champ d’ou émerge la composante rapide du vent
(voir trous coronaux en figure 95) et la structure complexe
de la surface d’Alfvén (voir la figure 98), cette zone délimitant
I’endroit a partir duquel le vent s’échappe de I’emprise
magnétique du soleil, évacuant ainsi le moment cinétique
[18].
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Fig. 98. Simulations de I'’émergence de structures magnétiques, de leur éruption et de I'émissivité X associée, et du vent solaire global.

a) Simulations 3D d’une boucle coronale et (b) de I'’émissivité entre 1 et 25 keV qu’elle produit apres déstabilisation [17].

c) Ruban magnétique toroidal dans une simulation 3D de dynamo stellaire menant a la génération de boucles magnétiques flottantes a
I'origine (vraisemblablement) des taches solaires [16]. d) Structure magnétique du vent solaire en 1999, au maximum d’activité (les lignes
colorées représentent les lignes de champ magnétique [18]). La surface translucide représente la transition vers un vent dit « super-
Alfvénique » (i.e. au-dela de cette zone, le vent n’est plus en co-rotation avec I'étoile, ce qui implique une perte de moment cinétique nette

pour I'étoile).

Les travaux communs sur analyse
complexe des plasmas simulés

Que cela soit dans les étoiles ou les tokamaks nous avons
vu dans les sections précédentes que des processus non
linéaires, turbulents étaient présents et dominaient I’évolu-
tion dynamique de ces systemes physiques et leur stabilité.
Les questions fondamentales abordées précédemment,
nous l'avons vu, mettent en jeu I'interaction de petites
échelles turbulentes avec des structures de grande échelle
(typiqguement de la taille du systéme lui-méme). Les interac-
tions complexes et couplées entre la turbulence, les cisaille-
ments grandes échelles, le magnétisme et la thermodyna-
mique résultent en une auto-organisation du plasma et une
redistribution non triviale du moment cinétique et de la cha-
leur. A la fois pour le soleil et les tokamaks, le mode opéra-
toire des échanges d’énergie entre ces échelles détermine
les caractéristiques globales du systéme. De plus, I'appari-
tion de structures (avalanches, vortex convectif, staircases,
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écoulements de grande échelle, barriéres de transport) dans
ces plasmas via ces mécanismes multiéchelles et multiphy-
siques sont communes aux deux systemes (méme si les
paramétres plasma different), et nécessitent des simulations
numériques HPC a la pointe, ainsi que des analyses multi-
dimensionnelles et spectrales pour éclaircir le réle joué par
chacun de ces effets dans la dynamique [6,19].

Au CEA, plusieurs codes (voir encadrés pages suivantes)
ont donc été développés dans ce sens et une méthode
d’analyse spectrale versatile a été congue dans le cadre de
cette collaboration interdisciplinaire pour étre appliquée aux
géométries du soleil (sphérique) et des tokamaks (torique).
Elle permet de quantifier le réle de chacune des échelles du
systeme dans les simulations numériques décrites dans les
deux parties précédentes :

Dans le soleil, nous cherchons a comprendre comment le
champ magnétique dipolaire de grande échelle est saturé
: des tokamaks au soleil

Turbulence et magnéti dans les pl.
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Fig. 99. Scénarios pour la saturation
du magnétisme de grande échelle
dans le soleil. La cascade d’énergie
magnétique vers les petites échelles
est assistée soit par la rotation
différentielle (RD) du soleil (l1l),

soit par 'ensemble des grandes
échelles des fluctuations de vitesse
(IV). Pour les modes di- et quadru-
polaires du champ magnétique,

Poloidal
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la composante toroidale est
gouvernée par la RD, tandis que
la composante poloidale sature
principalement du fait de
I'interaction non locale de modes
non axisymétriques [19].

dans la zone de convection et comment le cycle de 11 ans
et ses modulations s’établissent. Grace a cette méthode
spectrale, il est apparu que cette saturation était due a une
faible gamme de petites échelles les plus énergétiques, qui
transférent leur énergie non localement vers le dip6le. Une
analyse plus fine permet, en outre, de quantifier ces trans-
ferts a la fois pour I’énergie cinétique et pour I’hélicité
magnétique. Les principaux résultats de cette étude sur la
dynamo solaire sont synthétisés sur la figure 99, ou les
transferts d’énergie dominants sont représentés. Ces résul-
tats servent en outre de guide pour développer des modeéles
de turbulence MHD reproduisant mieux le magnétisme
solaire de grande échelle, en indiquant quelles échelles de
la turbulence doivent étre traitées de facon plus réaliste.

Dans les plasmas de tokamaks, nous cherchons a compren-
dre comment la turbulence s’organise sous forme d’ava-
lanches qui extraient trop efficacement la chaleur du coeur
du plasma. Grace a cette méthode spectrale, développée
dans le cadre de I'approche gyrocinétique (dans le code
GYSELA), un mécanisme original a I'origine des avalanches,
lié au couplage des modes voisins par le biais de la courbure
du champ magnétique, a été mis en lumiére. Cette analyse
ouvre la voie a une meilleure compréhension des processus
susceptibles de bloquer ce transport par avalanches, et a
augmenter notre capacité a produire et a contréler des bar-
rieres de transport, et in fine améliorer notre contréle des
performances des futurs réacteurs a fusion nucléaire.

En résumé, le développement conjoint de cette méthode
d’analyse innovante a permis d’obtenir des avancées signi-
ficatives sur le transport de chaleur, d’énergie, de moment
cinétique et d’hélicité a la fois dans le domaine de la phy-
sique solaire et dans la compréhension de la turbulence au
sein des tokamaks.

1cul haut
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Perspectives : développements
propres et communs

En physique solaire, il devient possible de développer un
modéle global intégré du soleil et de son magnétisme repo-
sant sur des simulations numériques hautes performances
MHD traitant a la fois I'intérieur du soleil a haut plasma béta
et de son atmosphére étendue a faible béta. Cela nécessite
des codes numériques pouvant traiter différents régimes
selon des critéres physiques déduits de la théorie des plas-
mas. Aujourd’hui, de tels codes hybrides sont en cours de
développement et nos simulations avec les codes ASH et
PLUTO constituent les briques nécessaires a la mise en
place d’un code encore plus général traitant le soleil depuis
son intérieur jusqu’a sa couronne et son vent. Que cela soit
pour le soleil ou pour la turbulence des tokamaks étre capa-
ble de décrire le systéme dans sa globalité tout en capturant
la physique et les instabilités a petites échelles est un
énorme défi physique et numérique. L’avénement de
machines exaflopiques d’ici 2023 devrait nous aider a attein-
dre ce but : une description de la physique locale turbulente
tout en considérant les contraintes globales (géométriques
et physiques) et les interactions multiéchelles.

La comparaison entre la physique des plasmas solaire et de
tokamak est trés riche et fructueuse, elle nous a déja permis
de progresser dans notre description de la physique non
linéaire mélant magnétisme, instabilités, turbulence et cisail-
lement grandes échelles. En particulier, I'étude des interac-
tions multiéchelles et multiphysiques avec le développement
de diagnostiques communs et de modéles ab initio com-
muns reposant sur une approche statistique de la turbulence
des plasmas magnétisés s’est révélée tres utile pour pro-
gresser dans la caractérisation des mécanismes en jeu dans
ces systemes. Cette approche transverse sera poursuivie
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dans les années a venir et repose sur la formation de jeunes
chercheurs et le renforcement de cette approche mixte
mélant physique non linéaires, simulations HPC et caracté-
risation des plasmas solaires et de tokamaks.

Le code GYSELA (GYrokinetic SEmi-LAgrangian)

e code GYSELA [3,4] modélise dans le cadre cinétique les
transports turbulent et collisionnel (dit « néoclassique »)
dans le coeur des plasmas de tokamaks.

L’évolution en temps de chaque fonction de distribution
Fs (1,6,,v|,1) est gouvernée par I’équation gyrocinétique,
limite basse fréquence de I'’équation de Vlasov, ou le moment
magnétique p est un invariant du mouvement : c’est un para-
metre. Le code fait évoluer jusqu’a 3 fonctions de distribution
Fs, dont les espéces « S » sont de charge es et de masse ms
arbitraires (ions D-T, impuretés, électrons), dans un espace
des phases a 5 dimensions : 3 dimensions d’espace (1,6,¢)
et 2 de vitesses, parallele v et perpendiculaire v aux lignes
de champ (u est proportionnel & v1?/B, B étant l'intensité du
champ magnétique). Ces équations sont couplées de maniere
auto-consistante a I’équation de quasi-neutralité 3D (limite
électrostatique et grande longueur d’onde des équations de
Maxwell), qui relie le potentiel électrique ¢ aux densités de
charges par une équation de type « Poisson ». Les fluctuations
du champ magnétique sont négligées. La réponse électro-
nique est soit adiabatique (les fluctuations de densité électro-
nique sont alors proportionnelles a ¢), soit cinétique (résolu-
tion de la fonction de distribution électronique, option en cours
de développement). Ce dernier cas permet d’accéder a la tur-
bulence électronique et au transport de matiere.

Les équations (simplifi€es) sont données ci-dessous, dans le
cas d’'une seule espece ionique avec électrons adiabatiques :

aFS dUG" aFS
F ap (UES + Vyp,s T UG") VF;+

=S8+ Cy(Fs
dt 'VG” ( )

@

msno
e

<B?

= Vl¢>=fd3v]0.(Fs—F0,s)

No
+(¢—(¢>))—‘7-<

ou les vitesses de dérive transverses et I'accélération parallele
sont données par :

- BXV(Jo$)
I

Es

msvg,”> + B BXVB  msvg® VXB

vVB,s ~

Jo est l'opérateur de gyro-moyenne, n, représente la densité
électronique et Fy s la fonction de distribution d’équilibre de
I'espece s. (¢) désigne la moyenne du potentiel sur une sur-
face magnétique. Enfin, S et Cs(Fs) représentent respective-
ment le terme source et 'opérateur de collisions linéarisé.

Les spécificités du code GYSELA sont d’étre global (simulation
de I'ensemble du tore), de ne pas faire d’hypothese de sépa-
ration d’échelle entre équilibre et fluctuations (code dit
« full F », faisant évoluer ’'ensemble de la fonction de distribu-
tion) et de forcer la turbulence via des sources de particules,
de moment et de chaleur. GYSELA est aussi le seul code gyro-
cinétique 5D au monde basé sur une méthode semi
Lagrangienne (collaboration avec les universités de Nancy et
de Strasbourg) [20]. Cette méthode tire avantage des
approches Lagrangienne (codes Particles-In-Cell ou PIC) et
Eulérienne. L’enjeu est de décrire de maniere précise I'espace
des phases, en particulier les régions ou la densité est faible,
tout en améliorant la stabilité numérique. Le maillage dans I'es-
pace des phases est fixe (Eulérien), et I'équation gyrocinétique
estintégrée le long des trajectoires (Lagrangien) en remontant
le temps (backward semi-Lagrangien). En utilisant l'invariance
de la fonction de distribution le long de ces trajectoires, la
valeur a I'instant t +A4t est obtenue en interpolant par splines
cubiques le pied de la caractéristique a l'instant t. Le schéma
en temps traite séparément les différents termes d’advection
dans I'espace des phases (splitting de Strang) par une
méthode de type prédicteur-correcteur.

L’équation de quasi-neutralité qui est résolue, linéaire dans les
deux directions périodiques du tore 0 et ¢, est quant a elle pro-
jetée dans I'espace de Fourier en (6, ¢) et résolue par diffé-
rences finies d’ordre 2 dans la direction radiale.

La parallélisation du code est basée sur une approche hybride
MPI1/OpenMP [21]. Chaque espéce est traitée sur un ensem-
ble de processus MPI (communicateur MPI_species). Sur cha-
cun de ces Ny, COMmunicateurs MPI et pour chaque
valeur de p, la résolution de Vlasov est distribuée a un sous-
ensemble de processus MPI (communicateur MPI_mu). Une
décomposition de domaine 2D (plan (r,8) ou (¢,v,) selon les
endroits du code) est ensuite appliquée a I'intérieur de chacun
de ces MPI_mu communicateurs. Pour finir, le paradigme
OpenMP est ajouté dans chaque processus MPI, principale-
ment sur les boucles en ¢. La parallélisation du code GYSELA
est optimisée. Il a tourné sur une large gamme de plateformes
Tier-0 et Tier-1. GYSELA a ainsi atteint en 2012-2013 une effi-

esB B? esB B
dvg, u e VB
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cacité relative de 61 % sur 65 000 cceurs sur des
machines Bullx (HELIOS [Japon], et aussi CURIE
[France]) lors d’'un benchmark de type « strong sca-
ling ». Un benchmark de type « weak scaling » a aussi
été réalisé sur l'intégralité de la machine JUQUEEN
(Allemagne) montrant une efficacité de 91 % sur
458 752 coeurs.

Les simulations numériques actuelles tournent typique-
ment pendant plusieurs semaines sur 2k a 16k cceurs.
Avec une consommation moyenne de 50 millions
d’heures monoprocesseur en 2014 et 2015, le code
massivement parallele GYSELA utilise de maniére
intensive les machines pétaflopiques. Nous savons
d’ores et déja que la prise en compte des électrons
cinétiques nécessitera les ressources exaflopiques de
demain: en effet, il faut dans ce cas résoudre les
échelles de temps et d’espace électroniques, qui sont
inférieures a celles des ions deutérium dans un rapport
(my/m,)"”2 = 60. Dans cette perspective, les efforts sur la
scalabilité mémoire et sur la réduction de I'empreinte
mémoire se poursuivent. Des travaux sont aussi en
cours (collaboration JAEA-Japon) pour utiliser des pla-
teformes a base d’accélérateurs (GPU, Xéon Phi). Le
passage a I'échelle (extension a plusieurs millions de
ceceurs) est un enjeu majeur pour les années a venir.
Cela constitue I'objet d’une collaboration étroite entre le
CEA/IRFM et la Maison de la Simulation (Saclay).

Le code JOREK

e code JOREK [22,23] résout les équations 3D non linéaires de

la MHD dans les plasmas de tokamaks. Ces équations stan-
dards, sont celles de la mécanique des fluides (équations de conser-
vation de la matiere, de la charge et du moment, ainsi que de trans-
port de la chaleur) couplées a la loi d’Ohm généralisée. Les
principaux parameétres de contréle sont la viscosité, ainsi que les dif-
fusivités turbulentes paralléle et transverse. Les ressources numeé-
riqgues sont encore insuffisantes pour accéder dans une méme simu-
lation a des valeurs réalistes de ces trois parametres.

JOREK utilise une méthode aux éléments finis d’ordre élevé dans le
plan poloidal couplée a une projection dans I'espace de Fourier dans
la direction toroidale. L'utilisation d’éléments de type cubique Bézier
permet d’assurer la continuité C1, tout en respectant la contrainte
forte d’alignement des structures le long des lignes de champ magné-
tique [24]. Le schéma d’évolution en temps est implicite d’ordre 2
(Crank-Nicholson ou Gears (BDF)). Cette approche a I'avantage de
couvrir avec précision le spectre large d’échelles de temps qui sont
en jeu. Elle présente cependant l'inconvénient d’étre trés colteuse en
temps de calcul et en stockage mémoire. En effet, ce schéma néces-
site I'inversion a chaque pas de temps d’un systeme matriciel non
seulement extrémement volumineux (plusieurs millions d’inconnues)
mais aussi trés mal conditionné. Ce mauvais conditionnement est en
partie lié au caractere fortement anisotrope du transport, da a la pré-
sence du champ magnétique. Le systeme matriciel est résolu a partir
d’une méthode itérative GMRES. L'une des difficultés réside dans le
choix d’un préconditionneur efficace. Le préconditionneur actuel, de
type Block-Jacobi, est basé sur les harmoniques toroidaux en ne
tenant pas compte de leurs couplages. Il a I'inconvénient d’étre gour-
mand en mémoire, et de perdre en efficacité dans la phase non-
linéaire ou les couplages entre harmoniques sont importants. Un
meilleur préconditionneur basé sur un splitting d’opérateurs couplé
a une reformulation des équations (permettant d’approcher la
Jacobienne par une succession d’opérateurs simples et découplés)
est en cours d’étude (collaboration INRIA Strasbourg).

La parallélisation du code repose sur une approche hybride
MPI/OpenMP. La construction de la matrice d’éléments finis est paral-
lélisée en répartissant les éléments sur 'ensemble des nceuds de
calcul, conduisant a une tres grande matrice creuse distribuée A. Les
matrices de préconditionnement (sous-matrices de la matrice A) sont
inversées en utilisant la bibliotheque de matrice creuse PASTIX [25]
(collaboration INRIA Bordeaux). L'essentiel de I'efficacité de la paral-
lélisation du code est donc étroitement liée a I'efficacité de cette
bibliotheque massivement paralléle (parallélisation MPI + threads
POSIX). Les tests de « strong scaling » montrent une efficacité du
code JOREK de 80 % sur 512 cceurs et de 62,5 % sur 1024 cceurs.
Des améliorations de la parallélisation sont toujours en cours. Les
simulations numériques tournent typiquement plusieurs jours sur 512
a 1024 coeurs en fonction de la mémoire nécessaire. Des stratégies
visant a réduire 'empreinte mémoire sont en cours pour accéder a
des résolutions supérieures. Le code consomme actuellement 10 a
20 millions d’heures monoprocesseur annuelles sur les supercalcu-
lateurs paralleles de type Tier-1 et Tier-0. Il est estimé que ces
besoins augmenteront d’un facteur 5 d’ici deux ans.
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Le code ASH (Anelastic Spherical Harmonic)

e code ASH résout les équations de la MHD anélastique

dans une sphére en géométrie sphérique (r, 6, ¢) autour
d’'un état de référence thermodynamique a symétrie sphérique
(désigné par les quantités avec une barre) déduit d’'un modéele
stellaire [12] et [1] :

V-(pv)=0etV-B=0,

_( ov 1
pl—+@-V)v+20,xv|=-VP+pg+—(VxB)
ot 4u

XB-V-D-[VP-pg]

— 0S - = — _
ﬁTﬁ +pTv-V(S+S) =V [k,pc,V(T+T) +k:pV(S+S)
4mn

ar sz ar Zﬁv [e,-jeij - 1/3(V . 17)2] ar ‘55,
@

0B
5 =V XV XB)-V X1V xB)

avec p, T, S et P respectivement, les fluctuations de densité,
température, d’entropie et de pression, v = (v,, vg, V) le
champ de vitesse local dans le repére tournant a la vitesse
angulaire constante 2,, g I'accélération gravitationnelle,
B = (B, By, By) le champ magnétique, j = c/4m (V X B) la
densité de courant électrique, c, la chaleur spécifique & pres-
sion constante, k,, v, k, 1 des diffusivités, e;; le tenseur des
déformations, D le tenseur des contraintes visqueuses et pe
un chauffage volumétrique pouvant représenter une produc-
tion d’énergie par réactions nucléaires.

ASH utilise une décomposition en harmoniques sphériques*
Y, m(6,) basées sur une transformée de Fourier rapide*
(FFT) en longitude et les polynémes de Legendre* P m(0)
en colatitude. Dans la direction radiale le choix de polynémes
de Tchebychev* T, (1) ou d'un schéma de différences finies
sur grille non-uniforme d’ordre 4 ou supérieur est possible. Les
équations sont linéarisées pour les variables thermodyna-
miques et totalement non linéaires pour le champ de vitesse
et le champ magnétique. Pour les termes non-linéaires, I'ap-
proche dite « pseudo-spectrale » a été adoptée qui consiste a

calculer ces termes dans I'espace physique et a revenir dans
I’'espace spectral afin d’éviter de colteuses intégrales de
convolution a trois dimensions. Le traitement temporel repose
sur un schéma explicite du deuxieme ordre Adams-Bashford
pour les termes non linéaires, la force de Coriolis et de Lorenz
et semi-implicite Crank-Nicolson d’ordre 2 pour les termes
linéaires, le gradient de pression et la gravité. Une approche
de type Large Eddy Simulation* (LES) est adoptée avec un
choix de traitement sous-maille allant de simples diffusivités
effectives augmentées a des traitements plus avancés type
Smagorinksy dynamique [16], Slope-Limited-Diffusion (SLD)
[11] ou échelles dépendantes [26]. Un large choix de condi-
tions aux limites hydrodynamiques et magnétiques est possi-
ble. ASH a participé a un benchmark international et démontre
de trés bonnes performances [27].

Ce code est particulierement bien adapté pour traiter les écou-
lements MHD stratifiés a l'intérieur d’une sphere de gaz auto-
gravitante en rotation et a démontré une scalabilité efficace
jusqu’a plus de 100 000 coeurs. Parmi les récents développe-
ments d’optimisation que nous avons faitily a :

« Le traitement de la singularité en r = 0 par régularisation des
variables primaires et filtrage prés du centre pour optimiser la
contrainte CFL [15] ;

- 'optimisation des transformées directes et inverses par I'uti-
lisation d’un buffer unique qui réduit d’'un facteur 10 le nom-
bre de transformées dans le code ;

- en différences finies radiales I'utilisation d’un solveur diagonal
optimal pour la matrice implicite et un meilleur conditionne-
ment et dans le cas le cas Tchebychev une réorganisation
de la matrice implicite creuse 3 Nr X 3 Nr en une version
diagonale par bloc mieux conditionnée.

- 'implémentation d’un diagnostique spectral en harmoniques
sphériques Y, traitant I'équation d’énergie cinétique,
magnétique et toutes les hélicités et permettant I'étude des
interactions triadiques sur la sphere pour les flots turbulents
magnétisés [19].

Allan-Sacha BRuN, Virginie GRANDGIRARD

et Antoine STRUGAREK
Direction de la recherche fondamentale
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Introduction

Alors que 'univers a ses débuts, il y a 13 milliards d’années,
était extrémement uniforme, il est a présent profondément
structuré, des échelles subatomiques jusqu’aux échelles
cosmologiques. Il présente ainsi des contrastes de densités
et de températures de plusieurs dizaines d’ordres de gran-
deur, aussi bien a I’échelle des nuages interstellaires au sein
desquels les étoiles et les planétes se forment, qu’a celle
des galaxies et des amas de galaxies. Cette organisation
hiérarchique complexe s’accompagne d’une complexité chi-
mique remarquable : I'existence de centaines de molécules
et la présence de plusieurs types de grains de poussiere
sont maintenant bien attestées dans le milieu interstellaire
ainsi que dans les nébuleuses primordiales. Comprendre
comment ce haut niveau de complexité et d’organisation a
pu se développer constitue I'un des enjeux majeurs de I'as-
trophysique contemporaine et I'un des plus grands défis
intellectuels auxquels la science a été confrontée. De ce fait,
ce champ de recherche fait I'objet d’efforts trés importants
sur le plan international et I'objet d’'une compétition intense
entre les équipes. La nature multiéchelle et multiphysique
des problémes rencontrés rendent l'utilisation du calcul
haute performance incontournable, et d’une importance tou-
jours croissante pour les théoriciens.

Le service d’astrophysique (SAp) et le service de physique
des particules (SPP) du CEA sont impliqués dans I'étude de
nombreux aspects de la formation des structures touchant
aussi bien a la cosmologie qu’a la formation des galaxies ou
encore a celle des étoiles et des planetes. Théoriciens et
numeériciens collaborent étroitement avec les observateurs
qui exploitent les instruments au sol et les observatoires spa-
tiaux. Cette complémentarité, nécessaire a la compréhen-
sion profonde des systémes astronomiques, est I'une des
clés permettant une exploitation scientifique optimale des
moyens observationnels et conduit a I’élaboration de nou-
veaux programmes et de nouveaux instruments. A cet
égard, les simulations numériques massives se sont réve-
lées des outils d’investigation particulierement efficaces. Le
SAp et le SPP ménent un programme ambitieux de simula-
tions numériques incluant le développement de codes, I'uti-
lisation des super-calculateurs et la comparaison des résul-
tats de simulations avec les observations.
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Des planétes aux galaxies : comment la simulation
numérique aide a comprendre la formation
des grandes structures dans Punivers

La formation des structures
dans Punivers : un probléme
multiéchelles et multiphysique

La formation des structures en astrophysique met en jeu de
nombreuses échelles spatiales et temporelles. Ainsi, les plus
grandes échelles conditionnent bien évidemment I’évolution
des plus petites : les propriétés des étoiles (masse, rotation,
présence de compagnons) dépendent de la structure des
nuages de gaz parents plusieurs milliards de fois plus éten-
dus. Mais les petites échelles ont également une influence
déterminante sur les grandes. Le rayonnement des étoiles
(une galaxie typique comme la Voie lactée en contient plu-
sieurs centaines de milliards), I'’émission de vents ainsi que
I’explosion des étoiles les plus massives sous la forme de
supernovae, détruisent les nuages interstellaires environ-
nants et expulsent du gaz de la galaxie. Ces effets, encore
appelés « feedback » stellaire, sont probablement a I'origine
de la faible efficacité de la formation des étoiles et des
galaxies dans I'univers et permettent de contrebalancer les
effets de la gravité. Plus quantitativement, il est estimé que
seuls 10 % du gaz disponible ont été transformés en étoiles.
De ce fait, le rayon stellaire (typiquement quelques centaines
de milliers de kilométres ou encore quelques secondes-
lumiéere) et I’épaisseur du disque galactique (quelques cen-
taines d’années-lumiére*) sont étroitement couplés entre
eux.

La formation des structures en astrophysique fait également
intervenir un trés grand nombre de processus physiques. Si
la gravité joue un réle prépondérant pour la formation et la
croissance des structures aussi bien aux échelles cosmolo-
giques (dominées par la matiére noire*) qu’a celles des
étoiles et des planétes (dominées par la matiére baryo-
nique*), les processus hydrodynamiques et méme
magnéto-hydrodynamiques* (c’est-a-dire impliquant le
champ magnétique ambiant), les processus thermiques
(chauffages et refroidissements), le transfert de rayonne-
ment, I'accélération de particules suprathermiques (égale-
ment appelées « rayons cosmiques ») ou encore la physique
nucléaire a I'ceuvre dans les étoiles, revétent tous une impor-
tance considérable et sont responsables de la formation des
structures de notre univers. Cette complexité et cette
richesse ont fait depuis toujours de I'astrophysique une dis-
cipline avant-gardiste, aussi bien pour la compréhension des
processus que pour I'utilisation et le développement de nou-
velles méthodes de simulation aussi bien algorithmiques
qu’instrumentales.
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Méthodes et ressources

La résolution des nombreuses équations (par exemple,
I’équation de Navier-Stokes* ou encore celle de Poisson*
pour le champ gravitationnel) régissant la dynamique des
systémes astrophysiques multiéchelle et multiphysique
requiérent |'utilisation des ordinateurs massivement paral-
leles et, bien entendu, le développement de codes sophisti-
qués. Depuis environ vingt ans, le Service d’Astrophysique
développe et utilise plusieurs codes optimisés et adaptés
pour traiter ce type d’équations. Ainsi le code a maillage
adaptatif RAMSES [1] permet d’adapter la résolution numé-
riqgue de maniére dynamique. Il utilise pour cela une structure
de maillage hiérarchique en arbre, composée de groupes de
huit cellules (« octree »). Développé initialement pour la cos-
mologie, c’est-a-dire I'étude des grandes échelles de I'uni-
vers, RAMSES permet de suivre les particules de matiére
noire auto-gravitante mais aussi I'hydrodynamique radiative.
La technique employée est celle dite « des volumes finis »
qui consiste a calculer les flux échangés aux interfaces des
cellules de calcul, via des solveurs dits « de Riemann ».
Cette méthode permet notamment de conserver exactement
la masse, le moment et I’énergie et s’avére particulierement
efficace pour le traitement des chocs omniprésents dans les
écoulements supersoniques. Dans un second temps, le
champ magnétique a pu étre introduit [2], faisant de RAM-
SES I'un des premiers codes de magnéto-hydrodynamique
(MHD) compressible a maillage adaptatif disponible en
astrophysique. Afin de maintenir la divergence du champ
magnétique a zéro, la technique dite « du transport
contraint » est utilisée. Cette derniere consiste a écrire les
composantes du champ magnétique, non pas au centre des
cellules (comme c’est le cas pour les autres variables telles
que la densité) mais sur leurs faces. Il est alors possible de
montrer que la divergence du champ magnétique peut-étre
maintenue a zéro de maniére exacte (de la méme fagon que
la masse est conservée). En paralléle, le SAp a développé
des algorithmes permettant de traiter simultanément le
transfert de rayonnement, c’est-a-dire la propagation de la
lumiere couplée a la matiére. Ainsi, la méthode aux moments
dite « M1 » [3] a été implémentée tout d’abord dans le code
a grille fixe HERACLES puis dans le code RAMSES.
Précisons que des simulations effectuées avec RAMSES ont
été effectuées sur un grand nombre de super calculateurs,
RAMSES a permis de réaliser parmi les plus grosses simu-
lations de cosmologie. Un autre type de codes adapté a la
physique stellaire est également développé au SAp. Il s’agit
du code ASH [4] qui résout les équations de la MHD incom-
pressible dans une sphére. ASH utilise une décomposition
en harmoniques sphériques basées sur une transformée de
Fourier rapide en longitude et les polynédmes de Legendre
en latitude. Dans la direction radiale le choix de polynémes
de Tchebyshev ou d’'un schéma de différences finies d’ordre
élevé sur grille non uniforme est possible. Pour les termes
non linéaires, I'approche dite « pseudo-spectrale » est adop-
tée. Elle consiste a calculer ces termes dans I'espace phy-

138

sique et a revenir dans I'espace spectral afin d’éviter de col-
teuses intégrales de convolution a trois dimensions. Ce code
est particulierement bien adapté pour traiter les écoulements
MHD stratifiés a I'intérieur d’'une sphére de gaz auto-gravi-
tante en rotation et a démontré une scalabilité efficace
jusqu’a plus de 100 000 cceurs de calcul. Précisons que ces
codes sont désormais trop complexes pour étre développés
par un seul groupe et font I'objet de collaborations internatio-
nales via des consortiums. Enfin, d’autres codes sont utili-
sés, mais non développés, comme par exemple le code
GADGET [5]. Ce dernier est un code Lagrangien qui utilise
des particules plutét qu’une grille.

En termes de ressources, I’ensemble des groupes du
Service d’Astrophysique et du Service de Physique des
Particules se voit alloué environ 30 & 50 millions d’heures de
calcul sur les machines nationales. Par ailleurs, au niveau
européen, grace aux appels a projets PRACE, le groupe
recoit un volume d’heures comparable. Ces allocations sont
les plus importantes a I'’échelle d’un laboratoire en astrophy-
sique et en France. Actuellement, leur utilisation se répartit
de maniére approximativement équivalente en cinq théma-
tiques principales, la cosmologie, la formation et I’évolution
des galaxies, la formation des étoiles, la dynamique des
disques proto-planétaires et, enfin, I'’évolution stellaire.

Les trés grandes échelles
de Punivers

L’évolution des profils de matiére noire des amas
de galaxies les plus massifs de I'univers

La cosmologie observationnelle a progressé de maniére
spectaculaire ces dernieres années et est entrée dans I'« ére
de la cosmologie de précision » : I'univers est dominé par
deux composantes dont la nature reste cependant un mys-
tére profond, non seulement pour I'astrophysique, mais
aussi pour la physique moderne : la matiére noire* et I'éner-
gie noire*. Cela a permis I'élaboration d’un cadre bien défini
pour les théories de formation des grandes structures : le
modele standard ou ACDM (Lambda-Cold Dark Matter),
dans lequel I’énergie sombre correspond a une constante
cosmologique et la matiére noire est froide. Néanmoins,
puisque la matiére noire n’est, par définition, observable que
de maniére indirecte, ce modéle reste largement hypothé-
tique. Par ailleurs, la compréhension de la formation des
galaxies nécessite d’abord de comprendre la formation des
halos de matiére noire qu’elles occupent. Les simulations
numeériques de formation des structures prédisent toutes que
dans ce modeéle standard, les profils de matiere noire ont
une forme universelle. Ce modéle standard reproduit bien
les observations des amas proches, mais sa validité au
cours du temps n’a jamais été testée. La détection d’amas
massifs jusqu’a des ages reculés ou I'univers était trés jeune
a été rendue possible recemment par les progrés des rele-

Des planétes aux galaxies : comment la simulation numérique
aide a comprendre la formation des grandes structures dans l'univers



Fig. 100. a) Distribution de la matiére noire dans I'univers & grande échelle ; b) Distribution du gaz dans une simulation re-zoomée
avec gaz adiabatique d’'un amas trés massif.

vés tels que ceux effectués par le satellite Planck. Il devient
maintenant possible de tester le modéle ACDM en étudiant
I’évolution et les profils de ces amas.

Un tel test ne peut étre réalisé qu’en confrontant de fagon sys-
tématique les observations des amas de galaxies avec des
simulations numériques (voir exemple fig. 100) qui doivent
donc étre aussi proches que possible de celles de I'échan-
tillon observé. Cet échantillon est tiré du catalogue d’amas
détectés par Planck et comprend les amas les plus massifs
de l'univers. Des mesures de distribution de masse tres pré-
cises sont possibles dans ces objets, méme pour I'univers
jeune, car ils sont trés massifs, mais ce sont des objets
extrémes et trés rares. Le défi majeur du programme de
simulation associé est de construire un échantillon d’amas
simulés de méme taille que I’échantillon observationnel
(environ 90 amas) et ayant la méme résolution spatiale
(quelques milliers d’années-lumiere, indispensable pour
pouvoir résoudre leur structure). L’idéal serait, en principe,
de simuler tout I'univers a une résolution de quelques milliers
d’années-lumiére, mais cela est bien évidemment impossi-
ble. Ce défi est résolu en effectuant d’abord des simulations
cosmologiques de résolution moyenne de plusieurs grandes
boites d’univers (environ un milliard d’années-lumiére de
cOté) permettant de former ces amas rares dans un environ-
nement a grande échelle réaliste. Puis des simulations
« zoom » sur les amas sont réalisées a tres haute résolution.
Ces simulations sont réalisées a I'aide du code RAMSES [1].
Un second défi sera d’introduire le gaz dans ces simulations,
les profils de matiere noire étant déduits a partir de la distri-
bution du gaz dans le potentiel de la matiére noire. Les simu-
lations incluront de fagon progressive la physique du gaz,
d’abord purement gravitationnelle, puis prendront en compte
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la physique complexe liée au refroidissement et a la rétro-
action des galaxies. Elles sont donc aussi trés pertinentes
pour I'étude de I'histoire des baryons. Ces simulations cos-
mologiques (y compris re-zoomées) représentent un défi
particulier en raison de la trés grande diversité des échelles
et de la physique.

Composition et évolution de I'univers :
le réle des neutrinos

L’une des découvertes majeures en physique des particules
au cours des vingt derniéres années, recemment récompen-
sée du prix Nobel de physique (KaJita et McDONALD, 2015),
est la confirmation que les neutrinos* sont massifs. Leur
masse, cependant, demeure inconnue malgré une intense
activité de recherche. Dans cette quéte, la cosmologie offre
I'approche la plus prometteuse a ce jour, permettant d’attein-
dre une sensibilité a la masse des neutrinos environ un ordre
de grandeur meilleure que celle accessible aux expériences
en laboratoire. Le Service de physique des particules du
CEA est fortement impliqué dans ces études.

En raison de leur masse, les neutrinos laissent une légéere
empreinte sur la répartition du gaz et des galaxies dans I'uni-
vers. Afin de la détecter, les expériences internationales
BOSS et eBOSS du SDSS (Sloan Digital Sky Survey) ont
déja mesuré les spectres de pres de 200 000 quasars*. Ces
astres, parmi les plus éloignés que l'on puisse percevoir,
sont de véritables phares cosmiques qui tirent leur lumino-
sité fabuleuse de la matiére qui s’engouffre dans le trou
noir* central de plusieurs millions, voire milliards, de fois la
masse du soleil. Voyageant durant plus de dix milliards d’an-
nées, la lumiére émise par les quasars traverse le milieu
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intergalactique et se trouve plus ou moins absorbée sur sa
trajectoire par les filaments ténus d’hydrogéne, principal
composant du milieu intergalactique. Le spectre du quasar,
mesuré par SDSS, comporte une succession de pics d’ab-
sorption, empreinte de la répartition de la matiére dans I'uni-
vers. La qualité des données de SDSS permet de cartogra-
phier ainsi les structures dans l'univers, a des échelles allant
du million d’années-lumiéres a plusieurs centaines de mil-
lions d’années-lumieres.

Pour interpréter ces données et en tirer des conclusions sur
la masse des neutrinos, des simulations numériques de
grande ampleur sont nécessaires. Les neutrinos étant de
masse tres faible (inférieure a I’électron-volt), ils se dépla-
cent & des vitesses relativistes durant I'essentiel de I'histoire
de l'univers. lls tendent ainsi a diluer les surdensités de
matiere en cours d’agglomération (voir fig. 101) de deux
facons : massifs, les neutrinos contribuent a augmenter le
taux d’expansion de l'univers et donc a diminuer les puits
gravitationnels dans lesquels la matiere s’effondre, mais ne
s’agglomérant pas eux-mémes puisque relativistes, ils ne
participent pas a la formation des structures. L'impact des
neutrinos sur I’évolution de l'univers est modélisé a l'aide de
simulations reposant sur le logiciel public Gadget [5], utilisé
avec trois types de particules : des baryons (subissant un
traitement hydrodynamique), des particules de matiere noire
et des neutrinos (ces deux espéeces étant traitées en N-body
uniquement, c’est-a-dire qu’elles n’interagissent avec leur
environnement qu’a travers la gravité). Pour atteindre le
degré de précision requis par les données actuelles, ces
simulations doivent couvrir des échelles de 'ordre de la cen-
taine de millions d’années-lumiére, tout en assurant une
résolution meilleure que le pourcent a I’échelle du million
d’années-lumiére. Le SPP a produit un ensemble d’environ
cinquante simulations vérifiant ces caractéristiques pour dif-
férentes valeurs de masses des neutrinos et de parameétres
cosmologiques [6,7]. Ces simulations ont d’ores et déja été
utilisées pour déterminer le meilleur ajustement cosmolo-
gique aux données de I'expérience BOSS. En combinant
ces résultats a ceux du projet Planck sur I'étude des aniso-
tropies du fond de rayonnement cosmologique*, le groupe
du SPP a pu établir une limite supérieure de 0,12 électron-
volt a la somme des masses des trois espéces de neutrinos
actifs, meilleure contrainte mondiale a ce jour [8].

L’aventure ne s’arréte pas la. L’ensemble des simulations
réalisées peut encore étre complétée afin d’inclure d’autres
especes, tels des neutrinos stériles ou des particules de
matiére noire tiede qui sont des particules dont I'existence
est envisagée et auxquelles la cosmologie s’intéresse parti-
culierement pour expliquer la matiére noire qui constitue I'es-
sentiel de la masse de l'univers. Le SPP s’oriente actuelle-
ment dans cette direction (voir fig. 101).
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Fig. 101. Images issues de simulations numériques
hydrodynamiques au TGGC, illustrant un cube d’univers d’environ
75 millions d’années-lumiére de cété, dans lequel I'essentiel de la
masse est sous forme de matiere noire froide (a), de matiére noire
tiede (b), ou de neutrinos de faible masse (c). Ce dernier cas,
extréme, illustre 'effet de lissage des neutrinos sur les surdensités
de matiére.

Des planétes aux galaxies : comment la simulation numérique
aide a comprendre la formation des grandes structures dans l'univers



La formation et I’évolution
des galaxies

A réchelle des galaxies, de l'ordre de la dizaine de milliers
d’années-lumiéres, les baryons, qui se trouvent essentielle-
ment sous forme d’étoiles et de gaz diffus, dominent le
contenu en masse et en énergie des structures. De nouveaux
mécanismes physiques deviennent ainsi déterminants : pro-
cessus de chauffage et refroidissement du gaz, effondrement
gravitationnel au sein des grandes structures de matiéere
noire et dynamique gravitationnelle des galaxies, formation
des étoiles, rétroaction des étoiles jeunes sur le gaz environ-
nant (par exemple, lors des explosions de supernovae),
accrétion de matiere par les trous noirs centraux des galaxies
et effets a distance sur la matiére environnante, etc. Les pro-
priétés fondamentales des galaxies, telles que leur masse,
leur structure, I'age moyen de leurs étoiles, résultent d’'un
équilibre entre la formation des grandes structures cosmolo-
giques de matiere noire et ces processus baryoniques a trés
petite échelle. La rétroaction des étoiles jeunes et les proces-
sus relativistes a proximité immédiate des trous noirs peuvent
avoir des impacts majeurs a I'’échelle des galaxies entiéres.

Si la seule dynamique gravitationnelle des galaxies a été un
champ de recherche important jusqu’au début des années
2000, il est ensuite devenu essentiel de prendre en compte
I’ensemble des processus physiques sous-jacents pour
développer une réelle compréhension de la formation et de
I’évolution des galaxies et de la formation de leurs étoiles —
compréhension encore bien incompléte aujourd’hui. Le pro-
bléeme est donc a la fois multiphysique et multiéchelles. Le
recours aux plus grands supercalculateurs est rendu indis-
pensable non seulement par le temps de calcul nécessaire,
mais aussi par la trés grande quantité de mémoire requise
pour traiter I'ensemble des informations physiques néces-
saires a la description du probléme physique. Les codes a
raffinement adaptatifs tels que RAMSES [1], parce qu'ils
peuvent prendre en compte, non seulement de grandes
variations d’échelles caractéristiques a travers I'espace,
mais aussi les variations de temps caractéristiques asso-
ciées, sont particulierement compétitifs pour les probléemes
de ce type, et offrent typiquement un avantage d’un ordre de
grandeur en termes d’échelle caractéristique résolue par
rapport aux autres codes hydrodynamiques.

Malgré les nombreux progrés réalisés grace aux simulations
numeériques, certaines questions fondamentales demeurent.
Des données telles que la masse stellaire moyenne des
galaxies restent incomprises : en effet, tous les modéles numé-
riques prévoient que les galaxies forment des étoiles en plus
grand nombre, et bien plus rapidement, que ce qui est
observé. La diversité morphologique des galaxies, des
galaxies spirales sous forme d’un disque fin en rotation aux
galaxies elliptiques quasi sphériques, reste aussi relativement
mystérieuse, les résultats des modéles numériques n’étant
que partiellement compatibles avec les données d’observation.
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Les liens entre la structure des galaxies
et la formation stellaire

La non-universalité de la formation stellaire est I'une des
grandes découvertes issues de la derniere génération d’ob-
servatoires astronomiques. Si les galaxies d’'un méme type
morphologique tendent a former leurs étoiles au méme taux,
a masse d’hydrogéne moléculaire égale, les galaxies ellip-
tiques forment leurs étoiles dix fois plus lentement que les
galaxies spirales (toujours a masse et densité de « combus-
tible » égale), et les groupes de galaxies en interaction
jusqu’a plusieurs dizaines de fois plus vite. Les simulations
numériques menées au SAp ces dernieres années (voir la
fig. 102) ont joué un rdle clé dans la compréhension de ce
phénoméne. En particulier, la comparaison de I'importance
relative de plusieurs ingrédients physiques a mis en lumiére
le réle clé de la turbulence interstellaire pour déterminer la
formation stellaire a I'échelle des galaxies entiéres (et pas
uniquement a I’échelle de quelques étoiles individuelles,
pour déterminer leur distribution en masse), et d’autre part le
r6le moteur de la gravité a grande échelle dans I'alimentation
en énergie de la cascade turbulente (et pas uniguement des
processus de rétroaction, explosions de supernovae et
autres vents stellaires). Ainsi, lorsque deux galaxies se croi-
sent dans l'univers, les forces de marées gravitationnelles
que chacune exerce sur l'autre (initiées en grande partie par
la matiere noire) modifient les propriétés de la turbulence a
toutes les échelles jusqu’a I’échelle de 'année-lumiére,
amplifiant les modes compressifs aux dépens des modes
solénoidaux (c’est-a-dire des mouvements qui n’amenent

Fig. 102. Simulation de la structure du gaz interstellaire dans une
paire de galaxies en interaction. L’interaction gravitationnelle stimule
la fragmentation turbulente du gaz insterstellaire en nuages denses
et froids, au sein desquels de nouvelles étoiles se forment
rapidement. Les mémes galaxies dans des régions isolées de
I'univers ont une turbulence interstellaire plus réduite et forment
leurs étoiles de maniere plus lente, a I'image de notre Voie lactée.
Simulation menée sur le supercalculateur allemand SuperMuc dans
le cadre d’un projet PRACE.
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pas le gaz a se concentrer), ce qui favorise la formation de
gaz dense, gravitationnellement instable, se refroidissant
rapidement, et apte a s’effondrer en nouvelles étoiles [9].
ATinverse, les galaxies elliptiques sont gravitationnellement
stables a grande échelle, ce qui réduit la turbulence inter-
stellaire par rapport aux autres types de galaxies, la rareté
des chocs turbulents dans le gaz interstellaire réduisant ainsi
la formation de régions denses, nids de nouvelles étoiles
[10].

La masse des galaxies régulée
par les trous noirs centraux

Hormis la gravité et la turbulence, d’autres processus sont
importants pour réguler la croissance en masse des
galaxies. Parmi eux, les vents galactiques expulsent de la
masse a un taux supérieur au taux de conversion du gaz en
étoile au sein des galaxies, surtout dans l'univers jeune. Les
mécanismes de rétroaction stellaire ont souvent été évo-
qués, mais les simulations ont montré qu’ils produisent des
vents trop lents, incapables de s’échapper du puits de poten-
tiel de la galaxie. Les trous noirs super massifs rencontrés
au centre des galaxies, en accrétant de la matiére a des
vitesses relativistes (on parle alors de « noyau actif ») peu-
vent eux aussi expulser le gaz environnant, cette fois bien
au-dela de la vitesse d’échappement mais a de trop faibles
densités. Les derniéres simulations de SAp (voir fig. 103) ont

Fig. 103. Simulation d’un vent galactique autour d’une galaxie

de l'univers jeune [11]. La couleur code la température : le disque
galactique, froid est vu par la tranche et apparait sombre.

Le gaz chaud s’échappe de la galaxie dans les directions polaires.
La présence de bulles concentriques dans le vent marque

la contribution des épisodes de noyau actif autour du trou noir
central. L’'asymétrie globale du vent résulte de la structure du gaz
galactique, des étoiles qui s’y forment, et de la rétroaction

de ces derniéres sur le gaz de la galaxie.
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démontré que I'ensemble de ces mécanismes pouvait
conduire a des taux d’échappement réalistes, doubles ou tri-
ples du taux de formation d’étoiles. Les vents énergétiques
issus des noyaux actifs se couplent dans le halo circum-
galactique au gaz plus dense, mais de faible vitesse,
expulsé par la rétroaction stellaire. L’'ensemble donne un
vent galactique capable de s’échapper a l'infini, tout en
emportant des quantités importantes de masse. Modéliser
I’ensemble de ces processus simultanément reste un défi
technique : les hautes densités et vents de tres grande
vitesse rencontrés pres des noyaux actifs impliquent de
résoudre des temps caractéristiques trés courts, alors que
la dynamique galactique et la rétroaction stellaire se produi-
sent sur des temps bien plus longs (ce qui, en pratique,
conduit a des calculs numériques trés colteux). Il reste ainsi
a incorporer ces processus dans des simulations de I'univers
a plus grande échelle pour comprendre si la masse obser-
vée des galaxies actuelle peut étre finalement expliquée par
nos modéles physiques.

La formation des étoiles

Comme mentionné ci-dessus, le processus de formation des
étoiles est une des étapes clés de 'univers, puisque les
étoiles ont un réle décisif aussi bien a grande échelle pour
I’évolution des galaxies qu’a plus petite échelle pour la for-
mation des planétes. Sa compréhension nécessite, d’'une
part, une bonne connaissance de la dynamique du gaz inter-
stellaire, régie par la turbulence magnéto-hydrodynamique
fortement compressible, et, d’autre part, elle requiert égale-
ment de comprendre les mécanismes qui pilotent la rétroac-
tion (encore appelé « feedback ») de la formation des étoiles
sur leur environnement. Si ces deux aspects sont également
présents a I'’échelle des galaxies, il est indispensable de les
étudier a plus petite échelle, ou ils peuvent étre traités avec
beaucoup plus de détails. En particulier, cela permettra a
terme de constituer des modeéles sous-maille pour les simu-
lations de galaxies. Ici, quelques exemples des études qui
sont menées au Service d’astrophysique sont présentés.

La turbulence MHD et la formation
des filaments interstellaires

Le milieu interstellaire qui remplit le volume des galaxies est
un gaz magnétisé, turbulent et fortement compressible. Les
nombres de Mach typiques (le rapport de la vitesse du fluide
sur la vitesse du son) que 'on y rencontre sont de I'ordre de
10, alors que les nombres de Reynolds caractéristiques sont
supérieurs au million. Si la turbulence incompressible, hydro-
dynamique et magnétisée, a fait 'objet d’une attention trés
soutenue depuis plus d’un demi-siécle, la turbulence forte-
ment compressible, n’ayant pas d’équivalent terrestre sim-
ple, est beaucoup moins connue et un effort important a été
entrepris pour en améliorer notre compréhension. Des simu-
lations numériques (utilisant la version MHD de RAMSES,
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d’un grand nombre de surdensités ayant une forme filamentaire. b) Histogramme des angles entre 'axe des filaments et la direction de la
déformation locale (le strain), montrant un clair alignement entre les deux quantités (la ligne pointillée correspond a une simulation de résolution

double). Extrait de [12].

[2]) & haute résolution sont menées au SAp afin d’étudier ce
régime de turbulence [12]. Elles consistent soit a introduire
un champ de vitesse artificiel et a laisser ce dernier évoluer
librement (turbulence en déclin), soit a forcer le champ de
vitesse a I'aide d’une prescription afin d’entretenir la turbu-
lence. L’écoulement est magnétisé (I'intensité magnétique
est comparable initialement a la pression thermique) et le
nombre de Mach moyen est de I'ordre de 10. La résolution
typique est de 5123 & 10242 cellules. L'utilisation du maillage
adaptatif permet d’accroitre encore la résolution dans les
régions denses qui sont d’'une toute premiere importance
dans le contexte de la formation des étoiles puisque les sur-
densités sont les progéniteurs stellaires. Sur la figure 103 (a
gauche) est représenté le champ de densité intégré dans
une direction. Nous remarquons la présence d’importantes
fluctuations de densité, qui sont la conséquence du nombre
de Mach élevé, ainsi que leur aspect allongé. La formation
de ces filaments de matiére est du plus grand intérét. En
effet, le satellite HERSCHEL a mis en lumiére la présence de
trés nombreux filaments qui semblent étre le lieu privilégié
de la formation des étoiles [13]. Il s’avere donc que la com-
préhension de I'origine de ces filaments de gaz interstellaire
dense est susceptible de constituer une pierre importante de
I'édifice. A cette fin, une étude systématique des propriétés
des régions denses a été menée. Par exemple, afin de com-
prendre I'origine de ces filaments, la corrélation entre I'axe
de ces derniers et la direction de la déformation locale (le
strain) a été étudiée. La distribution de I'angle entre ces deux
axes est portée a droite sur la figure 104. L’alignement est
bien marqué et illustre le caractére clé jouée par la turbu-
lence. Ces filaments sont le produit direct de cette derniere
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qui tend a étirer le flot localement. Cette étude met donc en
lumiére I'importance des filaments qui sont une consé-
quence directe de la turbulence magnéto-hydrodynamique
compressible et sont donc omniprésents dans le milieu inter-
stellaire.

Linteraction entre une supernova
et un nuage moléculaire

Afin de comprendre l'influence du « feedback » stellaire et
plus particulierement celle des explosions de supernovae
sur leur environnement, des simulations numériques idéali-
sées ont été réalisées a I'échelle d’'un nuage moléculaire.
Ces travaux sont complémentaires aux simulations de
galaxies présentées a la figure 101, puisqu’elles en consti-
tuent le pendant aux petites échelles. Ces simulations
consistent simplement a injecter une énergie thermique de
105 ergs (soit 10* joules, correspondant a I’énergie d’une
supernova) en un point donné dans un nuage moléculaire
turbulent typique du milieu interstellaire (obtenu en laissant
relaxer un nuage sphérique soumis a un champ de vitesse
stochastique) [14]. Le résultat d’'une des simulations réali-
sées est illustré sur la figure 105 qui montre la température
du gaz au cours de trois pas de temps. Tout d’abord (premier
pas de temps), la pression du reste de supernova est si éle-
vée qu’un front de choc se propage de maniére quasi sphé-
rique, faiblement affecté par le nuage environnant. Ensuite,
du fait de son expansion, la pression du reste de supernova
diminue et sa propagation devient alors fortement anisotrope
(second pas de temps). Le front se propage préférentielle-
ment dans les régions les moins denses du nuage et finale-
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Fig.105. Trois pas de temps (séparés d’environ un million d’années) montrant une explosion de supernova a l'intérieur d’'un nuage moléculaire.
Une fraction significative du nuage est éjectée, illustrant la capacité des supernovae a limiter la formation des étoiles dans les galaxies.

ment atteint le milieu extérieur ou il se propage de maniéere
quasi sphérique. Au cours de ce processus, une fraction
substantielle de la masse du nuage est expulsée. Ainsi, dans
ce calcul, environ 20 % de la masse ont été entrainé, si bien
que la présence de trois ou quatre explosions aux propriétés
similaires serait a méme de détruire complétement le nuage
et donc de limiter la formation des étoiles en cours de for-
mation. Au cours de cette étude, une difficulté importante est
néanmoins apparue. L’influence de I'explosion dépend de
maniére assez sensible de sa position dans le nuage. Or,
cette position est le résultat, d’'une part, de la formation de
I’étoile massive mais également de son évolution dans le
nuage avant son explosion. Ces deux aspects, pour étre pris
en compte de maniére cohérente, requiérent une résolution
numérique bien supérieure a celle utilisée pour ce calcul
ainsi que le traitement d’autres processus physiques impli-
quant la résolution d’autres équations telles que celles du
transfert de rayonnement. Des études sont en cours pour
réaliser des calculs pleinement auto-cohérents.

L’évolution des disques
protoplanétaires

Les planétes, que nous trouvons en orbite autour des étoiles,
naissent aux plus petites échelles de I'univers. Etant donné
leur importance pour ’'homme en particulier, et pour I'appari-
tion de la vie en général, la question de leur formation, de leur
évolution, et plus généralement de leur caractérisation a tou-
jours occupé une place centrale en astrophysique.
Récemment, la découverte de milliers de planetes extraso-
laires (i.e. en orbite autour d’autres étoiles que le soleil) a sti-
mulé encore plus l'intérét des scientifiques pour cette problé-
matique. De nos jours, comprendre I'origine et la diversité
des systemes planétaires que nous observons est devenu
un objectif majeur de la communauté scientifique.
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Les planetes se forment autour des étoiles jeunes, quelques
millions d’années aprés la naissance de celles-ci. Ces
étoiles jeunes sont alors encore entourées de gaz qui s’or-
ganise sous la forme d’un disque, appelé « disque protopla-
nétaire ». Environ 1 % de la masse de ce disque se présente
sous forme solide. Cette composante est constituée de par-
ticules de poussieres de quelques millimetres, éventuelle-
ment recouvertes de glace d’eau et de monoxyde de car-
bone lorsque la température est suffisamment basse. C’est
I’'agglomération de ces particules qui va former les planétes
telles que nous les connaissons. Evidemment, les mouve-
ments de ces poussieres, leurs collisions et leur aggloméra-
tion, sont fortement influencés par le gaz qui les entoure. Il
est donc important de bien connaitre et de bien comprendre
les propriétés des disques protoplanétaires pour compren-
dre comment les planétes se forment. Ce travail de caracté-
risation de I'environnement des jeunes planetes passe par
une étude approfondie des processus physico-chimiques qui
gouvernent I’évolution des disques protoplanétaires.

Le plus important de ces processus est sans aucun doute le
processus de transport de moment cinétique, ou, de maniére
équivalente, le processus qui redistribue la matiére dans les
disques. A I'heure actuelle, il semble établi que ces proces-
sus sont de nature dynamique et reposent sur une ou des
instabilités qui rendent turbulent '’écoulement du gaz dans
le disque. Si des recherches sont encore menées a I'’heure
actuelle pour étudier la possibilité que ces instabilités soient
de nature purement hydrodynamique, un consensus a
émergé depuis une vingtaine d’années autour d’une instabi-
lité linéaire magnétohydrodynamique, c’est-a-dire reposant
sur la présence d’un champ magnétique : il s’agit de I'insta-
bilité magnéto-rotationnelle (ou MRI). Lorsque les conditions
sont favorables (c’est-a-dire si le couplage entre le gaz et le
champ magnétique est suffisant), il est maintenant claire-
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ment établi que la MRI conduit a un état dans lequel I'écou-
lement est turbulent et transporte le moment cinétique vers
les parties externes du disque, permettant ainsi I'accrétion
de matiére sur I'étoile centrale comme le montrent les obser-
vations.

Les travaux actuels de la communauté scientifique, et en
particulier des équipes du SAp, se concentrent sur la carac-
térisation de cet état turbulent : quel est le niveau de satura-
tion des fluctuations du gaz ? Comment ses propriétés
dépendent-elle des nombres sans dimension qui caractéri-
sent le systéme ? Quelle est l'influence des effets de MHD
non idéaux ? Les processus mis en jeu sont la aussi non
linéaires et ces études passent par la réalisation de simula-
tions numériques lourdes. Récemment, une équipe du
Service d’Astrophysique a effectué la plus grosse simulation
jamais realisée pour ce probléme, atteignant une résolution
spatiale de 10008. L’objectif était ici d’étudier le taux de
transport de moment cinétique (paramétré par un nombre
sans dimension appelé a) dans la limite astrophysiquement
pertinente ou la viscosité cinématique est treés petite devant
la résistivité ohmique, de sorte que leur rapport, le nombre
de Prandtl magnétique Pm, est petit devant 1. La structure
de I'écoulement dans cette simulation est illustrée sur la
figure 106a. L’étude des propriétés statistiques de cet écou-
lement a permis de montrer que le parametre a tend vers
une limite finie non nulle dans lorsque Pm tend vers zéro
(fig. 106b). Ces résultats démontrent I'efficacité de la MRI
pour transporter le moment cinétique dans des systemes
astrophysiques tels que les parties internes des disques pro-
toplanétaires [15].

1cul haut
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Ces simulations locales, trés idéalisées, souffrent en
revanche de nombreuses limitations, liées en particulier a la
géométrie tres simplifiée qui est utilisée. Ces problémes peu-
vent rendre difficiles 'interprétation physique des résultats
et en limiter la portée. Pour remédier a ces problemes, une
solution est de réaliser des simulations, dites « globales »,
du disque protoplanétaire dans son ensemble. La résolution
spatiale limitée de ces simulations est alors compensée par
un plus grand réalisme qui permet d’aborder un grand nom-
bre de problemes, comme, par exemple, l'interaction
disque/planéte dans un disque turbulent [16]. Plus récem-
ment, I'attention de la communauté s’est tournée vers la
structure des parties internes des disques protoplanétaires.
Si les zones les plus proches de I’étoile centrale sont
chaudes et fortement ionisées (et la turbulence MHD vigou-
reuse, ainsi que décrit plus haut), il n’en est pas de méme
des régions moins internes. Le couplage entre le gaz et le
champ magnétique diminue petit a petit jusqu’a devenir trop
faible pour permettre a la MRI d’opérer : I'écoulement
devient laminaire, il est question de « zone morte ».
L’interface entre une zone turbulente et une zone morte a
un comportement dynamique intéressant. Des simulations
globales ont ainsi montré qu’un front peut se déplacer radia-
lement dans le disque, a la maniére d'un front de
réaction/diffusion [17]. Lorsque le front se stabilise a un
rayon d’équilibre, il se forme un vortex de gaz qui migre
radialement dans le disque de maniére cyclique
(figure 107a), conduisant a une perturbation périodique de
I'interface entre la zone morte et la zone turbulente [18]. Ce
mécanisme pourrait avoir des conséquences sur la variabi-
lité de I’émission des disques protoplanétaires, mais aussi

145



0,0

Vorticité

-0,5

-1,0

-1,5

0 1 2 3 4 5) 6 7 8

Vitesse turbulente

Fig. 107. a) Distribution de la vorticité dans le plan équatorial d’un disque protoplanétaire, montrant 'apparition d’un vortex en trait plein [18].
b) Rendu 3D des fluctuations turbulentes du gaz dans une simulation globale MHD-radiative de disque protoplanétaire [19].

pour les mécanismes d’agglomération des poussiéres au
sein des vortex. Ces résultats encourageants demeurent
toutefois limités par le traitement approximatif des effets
radiatifs ; une autre équipe du service d’astrophysique a
donc développé un module de transfert radiatif adapté a la
géométrie particulieres des disques protoplanétaires qui per-
met un traitement réaliste des aspects thermodynamique
dans leurs parties internes [19]. Les premiéres simulations
MHD-radiatives globales de disques protoplanétaires ont été
réalisées (figure 107b ; voir aussi le film 3D réalisé a cette
occasion et disponible a 'URL http://irfu.cea.fr/Projets/
COASTY) et seront appliquées dans les prochaines années
a ce probleme afin de relier les résultats théoriques présen-
tées ci-dessus aux observations.

La dynamique des étoiles
et de leur environnement

Comme les parties précédentes I'ont montré a plusieurs
reprises, les étoiles sont un ingrédient essentiel de I'univers :
elles en constituent la brique élémentaire et permettent au
cours de leur évolution la transformation de I'hydrogéne vers
des espéces plus complexes, a la fois via les processus de
fusion thermonucléaire en leur sein pendant leur vie et via
d’autres mécanismes nucléaires lors de leur fin cataclys-
mique en supernovae. Elles sont aussi source de turbulence
et de phénomenes dynamiques intenses, notamment via
leur forte activité magnétique et leur vent de particules éner-
gétiques. Ces éléments ont un impact direct sur les condi-
tions d’habitabilité des planétes.
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Il est donc fondamental de comprendre I'évolution et la dyna-
mique interne et externe des étoiles. Au service d’astrophy-
sique, des approches théoriques et numériques sont déve-
loppées pour attaquer ces probléemes complexes. Des
simulations numériques tridimensionnelles ont notamment
été réalisées et ont permis de simuler I'état convectif et tur-
bulent ainsi que I'histoire de la rotation et du champ magné-
tique des étoiles au cours de leur vie et en fonction de leur
masse. Une attention particuliére a été portée sur la rotation
et le champ magnétique car le soleil tourne et posséde un
cycle d’activité magnétique de onze ans : il est essentiel de
comprendre pourquoi et comment ce cycle s’établit car il a
un impact direct sur le niveau d’activité du soleil et sur les
conditions spatiales dans lesquelles baigne la terre. Il est
aussi important de comprendre comment ces cycles magné-
tiques et I'état de rotation et de mélange interne évoluent
dans les étoiles en fonction de leurs parameétres globaux. Le
champ magnétique et la rotation sont intimement liés car la
rotation — via les écoulements aux grandes échelles qu’elle
induit — influence l'intensité et la topologie du champ magné-
tique qui, en retour, modifie la redistribution de moment ciné-
tique interne ainsi qu’externe, ce dernier étant associé a la
perte de masse via le vent de particules. Les difficultés rési-
dent cependant dans 'aspect hautement non linéaire de ces
couplages entre ces multiples processus physiques, aux
grands contrastes de densité (~ 10'°) ainsi qu’aux gammes
d’échelles spatio-temporelles présentes au sein des étoiles.
Par ailleurs, les mécanismes couplant la dynamique des
étoiles a leur environnement jusqu’aux planéetes orbitant
autour, rendent ces systémes encore plus difficiles & modé-
liser. Sur la figure 108a est représentée une vue tridimen-
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Fig. 108. a) Simulation 40002 du soleil avec le code ASH montrant via une coupe équatoriale le champ d’entropie et le couplage entre la zone
turbulente convective de surface et I'intérieur radiatif (ligne pointillée blanche) produisant un spectre riche d’ondes internes [20,21]. b) Rendu
tridimensionnel du champ magnétique d’une étoile de type solaire simulée avec le code ASH possédant a la fois un cycle d’activité régulier et
des passages par des grands minima [22]. ¢) Rendu tridimensionnel de I'interaction magnétique entre un vent stellaire quadrupolaire et la
magnétosphére d’une exo-planéte située a cing rayons stellaires amenant a la création d’ailes d’Alfvén [24].

sionnelle d’une simulation 40002 de 99 % du soleil, couplant
enveloppe convective et intérieur radiatif et illustrant la
richesse de la dynamique avec d’un c6té une turbulence tres
intense et de 'autre un spectre riche d’ondes internes. L’état
dynamo fluide (c’est-a-dire le processus physique convertis-
sant I’énergie mécanique en énergie magnétique dans les
plasmas) de différents types d’étoiles a été calculé afin d’en
comprendre les variations. La figure 108b présente le cas
d’une étoile jeune tournant trois fois plus vite que le soleil et
possédant a la fois un cycle d’activité magnétique de 3,4 ans
et des phases de grands minima d’activité ressemblant ceux
du soleil durant la période de 1645 a 1715 (minimum de
Maunder). Ce résultat a été obtenu grace a un traitement
sous-malille efficace de la diffusivité dit « slope-limited diffu-
sion ». Finalement, fort de cette compréhension de la dyna-
mique stellaire, la modélisation des interactions étoiles-pla-
netes a été entreprise permettant ainsi de caractériser les
couples magnétiques que le vent d’une étoile exerce sur un
corps céleste proche ainsi que I'impact sur sa magnéto-
sphére. Ces études ouvrent la voie a la généralisation de la
météorologie de I'espace aux systémes exo-planétaires
(fig. 108c).

Conclusion

La simulation numérique est devenue un outil essentiel d’ex-
ploration et d’investigation de notre univers qui doit étre étroi-
tement couplé avec les observations et les modéles théo-
riques. En particulier, les simulations numériques permettent
de mener a bien des études statistiques qu'il est possible de
confronter aux statistiques déduites des observations. Du
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fait des échelles de temps longues, cette approche apparait
bien souvent comme la seule fagon de s’affranchir de I'ab-
sence d’évolution temporelle perceptible des systémes étu-
diés.

L’astrophysique présente une trés vaste gamme d’échelles
spatiales et temporelles, ainsi qu’'une grande diversité de
processus physiques. Cela pose des contraintes et des
limites trés séveéres mais constitue également des défis tech-
niques qui contribuent a repousser les limites de la simula-
tion numeérique aussi bien du point de vue de la taille des cal-
culs que des algorithmes développés.

Le service d’astrophysique et le service de physique des
particules couvrent un vaste ensemble de thématiques, trés
complémentaires. Les résultats produits, souvent le fruit
d’une utilisation intensive des moyens de calcul nationaux
et internationaux, constituent un ensemble dont la valeur
dépasse le cadre de I'exploitation individuelle. En particulier,
ils peuvent étre utilisés par des observateurs afin de prépa-
rer de futures observations ou d’interpréter des observations
existantes. A cet effet, une base de données de résultats de
simulations est en cours de réalisation. Elle permettra une
dissémination efficace de ces résultats permettant ainsi une
valorisation accrue.
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Introduction

L’utilisation de la mécanique quantique pour simuler les
molécules et les matériaux a démarré dés la mise au point
des premiers ordinateurs dans les années 60. Au départ, les
méthodes de chimie quantique, basées sur la fonction
d’onde* a N électrons, ont été principalement utilisées, puis
le formalisme de la Théorie de la Fonctionnelle de la
Densité* (DFT) a connu un essor trés important a partir des
années 90. Les deux articles fondateurs de cette approche
ont été publiés en 1964 et 1965. Mais ce n’est qu’au début
des années 90 que sa maturité et la puissance des ordina-
teurs ont été suffisantes pour que les applications commen-
cent réellement. La croissance constante de la puissance de
calcul délivrée par les super-ordinateurs ouvre des perspec-
tives toujours nouvelles vers des simulations de plus en plus
précises de systémes de plus en plus complexes.

Le succes de cette méthode ne cesse d’augmenter depuis,
avec une croissance quasi linéaire du nombre d’articles
publiés chaque année, qui dépasse maintenant les 25 000
par an (fig. 109).

Quelles sont les origines de ce succes, en particulier dans le
domaine des matériaux ? La principale est qu’il s’agit d’'une
méthode sans parametre ajustable, qui permet de prédire un
certain nombre de propriétés structurales, magnétiques,
électroniques et optiques des matériaux. Elle est souvent uti-
lisée comme une méthode permettant de calculer les diffé-
rences d’énergies et les forces sur un ensemble d’atomes
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Fig. 109. Nombre annuel d’articles publiés utilisant la DFT [1].
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Résolution de 'équation de Schrodinger
pour les molécules et les matériaux : méthodes
ab initio fondées sur la fonctionnelle de la densité

avec un pouvoir prédictif bien supérieur a celui des potentiels
interatomiques. Nous avons ainsi, par exemple, acces aux
énergies de formation et de migration de défauts dans les
matériaux. Il est également possible de faire des simulations
de dynamique moléculaire*, sur des tailles de systemes et
des temps encore limités. Ce succés s’explique aussi par
une offre de codes, libres ou commerciaux, conviviaux et fia-
bles, qui ont su s’adapter a I'’évolution des machines de cal-
cul, dont le code ABINIT codéveloppé par le CEA, et le code
VASP, le plus utilisé dans le domaine de matériaux. Le prin-
cipal inconvénient de cette méthode est sa lourdeur numé-
rique. L’augmentation continue de la puissance de calcul a
donc eu un impact direct sur les tailles de systémes acces-
sibles, qui restent néanmoins limitées par le fait qu’en pre-
miere approximation le temps de calcul varie comme le cube
du nombre d’atomes simulés. Cette évolution est illustrée
sur la figure 110 par les exemples de barrieres d’énergie de
défauts dans les métaux, de plus en plus complexes, qui ont
pu étre calculées au CEA au cours de ces vingt derniéres
années. A noter cependant que des méthodes dites « d’or-
dre N », c’est-a-dire dont le temps de calcul varie linéaire-
ment avec le nombre d’atomes, ont été développées, dont
celle dans le code BigDFT codéveloppé au CEA. Dans ce
contexte, il n’est pas étonnant que les calculs de structure
électronique représentent la trés large majorité de la
consommation du temps de calcul consacré aux matériaux
sur les centres de calcul. L’augmentation de la puissance de
calcul peut également permettre, a taille de systéme simulé
constante, d’effectuer un trés grand nombre de calculs
(approche dite « high troughput ») par exemple pour trouver
des nouvelles compositions d’alliages [2].

La DFT connait cependant plusieurs limitations importantes.
La premiére est qu’il s’agit d’'une méthode limitée a I'état fon-
damental, qui est donc mal adaptée pour écrire les proprié-
tés spectroscopiques des matériaux. Le gap dans les semi-
conducteurs est ainsi typiquement sous-estimé d’un facteur
deux. Les améliorations qui ont été développées pour y
remédier sont décrites ci-dessous. La seconde limitation
concerne les systémes a électrons fortement corrélés, dont
les matériaux a base d’actinides*. Les approches pour y
remédier vont de la DFT+U au champ moyen dynamique (ou
DMFT pour Dynamical Mean Field Theory). La troisiéme limi-
tation concerne les effets de la température autres que ceux
liés aux excitations électroniques qui sont faciles a prendre
en compte en DFT. Ceux liés aux vibrations atomiques peu-
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Fig. 110. lllustration de I’évolution de la complexité des défauts dans les matériaux qui ont pu étre étudiés en DFT grace I'augmentation
de la puissance de calcul. Ces trois exemples de barrieres d’énergies calculées dans des métaux montrent comment nous sommes passés
en deux décennies du défaut ponctuel le plus simple (la lacune*), au défaut linéaire (dislocation*), puis a un défaut ponctuel (décrochement)

sur cette ligne de dislocation décorée d’atomes de solutés.

vent étre pris en compte soit dans I'approximation quasi har-
monique, soit par des simulations de dynamique molécu-
laire, mais au prix de calculs trés lourds. Ceux liés aux exci-
tations magnétiques commencent a étre pris en compte
dans des approximations de type « moments locaux désor-
donnés » (DLM).

Le début du chapitre est consacré a une description du for-
malisme mathématique de la théorie de la fonctionnelle de
la densité. La suite est consacrée a la présentation de
quelques exemples de calculs de structure électronique ab
initio effectués au CEA dans trois domaines. Le premier
concerne la modélisation ab initio des propriétés de transport
électronique dans un nanofil de silicium. Le second porte sur
les défauts d’irradiation dans les combustibles nucléaires
effectués avec la méthode DFT+U. Enfin, le troisiéme mon-
tre, dans le cas des actinides, I'apport, d’'une part, de la
dynamique moléculaire ab initio, et, d’autre part, de la DMFT.

Le cadre de la théorie
de la fonctionnelle de la densité

Les méthodes dites « ab initio* » permettent de calculer la
structure électronique et les propriétés des matériaux ou des
molécules. Elles se fondent sur I'équation de Schrédinger*
de la mécanique quantique, notamment sa version station-
naire

HN'lp (rl, s TN) = El/} (1'1, vy rN),

pour un systéme constitué de N électrons ou ¥ (r, .., r'y) est
une fonction d’onde antisymétrique et normalisée a 1. Le
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Hamiltonien* Hy et I'’énergie totale E sont donnés par

E=[dry..dryy* (ry, .. 78) Hy (1, o T0) Y (11, 0 T).

Le premier terme du Hamiltonien correspond a I'opérateur
cinétique, v.,. () est le potentiel extérieur appliqué aux élec-
trons principalement par les noyaux atomiques et le dernier
terme correspond a l'interaction électrostatique entre élec-
trons.

L’objectif est de chercher la fonction d’onde anti-symétrique
de I'état fondamental du systéme c’est-a-dire de plus basse
énergie. L’anti-symétrie de la fonction d’onde vient du prin-
cipe de Pauli qui interdit & deux électrons d’étre dans le
méme état électronique. C’est la principale difficulté pour
résoudre cette équation avec le fait qu’on doit manipuler une
fonction & 3N coordonnées.

La majorité des méthodes de chimie quantique vont travailler
dans une base anti-symétrique de fonctions d’'onde formées
de déterminants dit « de Slater » de N fonctions orthonor-
mées & un électron {¢; ()}i-1,» appelées « orbitales choi-
sies » parmi n. La taille de cette base, c’est-a-dire le nombre
de déterminants, est alors de (%) soit un nombre variant
exponentiellement en fonction du nombre d’électrons, ce qui
limite les calculs a quelques dizaines d’électrons.

Résolution de I'équation de Schrédinger pour les molécules et les matériaux :
méthodes ab initio fondées sur la fonctionnelle de la densité




Le théoréme d’Hohenberg-Kohn

Pour éviter de travailler avec la fonction d’onde qui contient
beaucoup d’informations redondantes de par son caractere
anti-symétrique, HOHENBERG et KOHN en 1964, démontrerent
que I'énergie totale de I'état fondamental est déterminée uni-
quement par la densité électronique et qu’il existe une rela-
tion univoque entre le potentiel extérieur v,,, (r) et la densité
électronique p (r). Pour un potentiel extérieur, il n’existe
gu’une seule densité solution et surtout pour une densité
provenant d’une fonction d’onde anti-symétrique, il n’existe
au plus qu’un potentiel extérieur la déterminant.

Ce qui a permis vraiment de pouvoir faire des calculs pra-
tiques est I'idée de Kohn et Sham de considérer que la den-
sité électronique de I'état fondamental du systéme interagis-
sant peut étre considérée aussi comme la densité d’un
systéeme non interagissant dans un potentiel effectif local non
connu.

Nous montrons comment faire le lien avec les méthodes de
chimie quantique, ce qui passe par I'identification des termes
liés aux potentiels dans les équations correspondantes au
cas de la fonction d’onde et de la DFT.

La construction de la théorie de
la fonctionnelle de la densité (DFT)

Les équations d’Euler-Lagrange
pour une fonction d’onde

L’énergie totale d’'un systéme de N électrons interagissant
peut s’écrire

E=Yyy (b Rl + X Tija (b dul 7 | hi b,
1j ijkl

ouh= —% V2 + v,y (1) est la partie du Hamiltonien & un élec-

tron, y;; les éléments de la matrice densité a un corps et
I'ijiu sont les composantes de la matrice densité a deux
corps

y(r,r)= Nfdrz wdry (@, . Y, ., Ty)
= Sy )i )
F(rl,rz,' r’l,rlz) = (I;]) fdr3 drN lp*(rl, | T TN)lp(Tll,rlz, ey TN)
= 2Ty ¢5 (') 9L (') i (1) dic (17'2),

ijkl

avec

(i1 hlpsy = [drh(r)¢; )i (1),
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@ (r) $1 (XN i (1) i (1)

|r-7'|

(il e, | Pipi) = fdrdr’

En minimisant I’équation [E-tot] en fonction des orbitales
{¢:}, sous la contrainte d’orthonormalisation (¢; ;) = ;; et
en gardant y;; et I'y;; fixes, on obtient I'équation d’Euler-
Lagrange correspondante :

oE
W = Zlii ¢ ()

ou 4;; sont des multiplicateurs de Lagrange associés aux
contraintes d’orthonormalisation. En multipliant par ¢; (") et
en sommant ensuite sur toutes les orbitales, on obtient :

F(ry1r2;7,17)

h@)y () +2[dr, =3y b (1)) ().

[ =12

Les multiplicateurs de Lagrange 4;; sont égaux a (¢; | @|¢,-)
avec l'opérateur G (r, r") défini par le terme gauche de
I’équation [eq-G]. Pour construire I'’équation qui nous inté-
resse, il suffit de considérer la partie diagonale r =1’

o’ (1)

P ()

fdr P(r,13)

2 =e""(r)
|7 =1,

v(r)+
p"F()

ou pW¥(r) =y (r) est la densité électronique et
o) =- ;— [V2y (r)| est la densité d’énergie cinétique,
P(r,ry) =I'(r,ry; r,1,) est la densité de paires

et EWF(r) = i Aij b (r)@; (1) est I'énergie locale

1
P (r)
moyenne d’ionisation.

On peut toujours décomposer la densité de paires comme
1 WF WF WF
P(r,r3) = 5P @) [p"(r2) + " (r, 12)],

ce qui définit la densité du trou d’échange-corrélation
Pyt (r,17) et fait apparaitre le potentiel électrostatique

p"F(ra)

dit « de Hartree » v/V*(r) = [dr,
[r-1,|

)

+v @)+ V@) + v ()= eYF(),
p"F ()

avec v¥'*F () le potentiel d’échange-corrélation de Slater.

P)V(VCF (r,r2)

v (1) = [dr,
Lt
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L’équation de Kohn-Sham

Dans le cas de la méthode de Kohn-Sham, I'idée fondamen-
tale est de postuler qu’il existe un systéme de N électrons
non-interagissant donnant la méme densité p*S(r) =
Z’f=1|¢i(r)|2 égale par hypothése a la densité électronique
du systéme interagissant p"*(r), et dont I'état fondamental
a la méme énergie

Bxslpl == ). [ dri @7 (r) + [ drvea(r)p)

+ 2 [ drog@pt) + Exclpl.

Le terme Exc[p] est inconnu et correspond a I’énergie
d’échange-corrélation qu’on cherche a déterminer.
L’équation d’Euler-Lagrange correspondante (voir I’équation
[Euler-Lagrange] pour le cas de la fonction d’onde) est appe-
|ée équation de Kohn-Sham :

- % 4 o) + 0 () + v [N |0 (1) = 1 )

ol vi* (r) = vl/s () est le potentiel électrostatique associé
a la densité électronique p*S(r) et vxc[p*°]1(r) = 0Exc[p*°]/
ap"S(r) est le potentiel d’échange-corrélation dépendant de
la densité p*S(r). Si on multiplie par ¢; (r), on somme sur i
puis on divise par p*S(r), on obtient alors

= (1) _
——— + Vot (1) + VE5 (1) + v [ p55](r) = €55 (),
pe(r)

outfs(r)= %Ziqb; (MV?*¢; (r) est la densité d’énergie ciné-

tique de Kohn-Sham et e%5(r) = (Tini €| i (1) |?) / p*5(r) est
I’énergie locale des orbitales de Kohn-Sham.

En identifiant les termes des équations [EL-WF] et [EL-KS],
le potentiel d’échange-corrélation est alors défini comme

e (1) = V() 4 EX5(r) - WP (r) 4 ) T )
P P

Il est & noter que cette procédure permet d’obtenir la méme
densité électronique mais ne définit que la dérivée fonction-
nelle du terme d’énergie d’échange-corrélation. Le trés
grand avantage de I'équation de Kohn-Sham est qu’on ne
calcule que les valeurs propres d’une équation locale sans
dépendance entre les orbitales, ce qui en fait une méthode
peu colteuse numériquement.

Les fonctionnelles pratiques d’échange-corrélation

La procédure de construction ci-dessous n’est pas pratique,
car elle requiert un calcul de fonction d’onde complet.
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L’approximation la plus utilisée est I'approximation locale de
la densité (LDA) ou en chaque point de I'espace r, I'’énergie
d’échange-corrélation est prise égale a celle d’'un gaz homo-
géne d’électrons de densité équivalente p*S(r). Cette éner-
gie a été calculée et tabulée par des calculs de Monte-Carlo
quantique.

Comme ce modeéle est exact pour un gaz homogéne d’élec-
trons, des compensations d’erreurs permettent a cette
approximation d’étre déja trés précise. De nombreuses
autres fonctionnelles existent qui tiennent compte du gra-
dient de la densité ou d’autres parametres.

Les codes de calcul DFT

De trés nombreux codes de DFT existent différant principa-
lement sur le type de fonctions de base utilisées pour repré-
senter les orbitales et la densité électroniques. Les codes de
chimie quantique utilisent majoritairement des fonctions
gaussiennes centrées sur les atomes, car elles sont adap-
tées pour les systemes isolés comme les molécules ; les
codes de physique du solide, traitant de systéme périodique,
utilisent plutot des ondes planes. Ces deux types de fonction
ont des propriétés analytiques simplifiant leur implémenta-
tion et leur utilisation. Ainsi, ABINIT co-développé au CEA
utilise des ondes planes ; il est capable de simuler des sys-
temes de plusieurs centaines d’atomes sur des ordinateurs
massivement paralleles composée de dizaines de milliers de
ceeurs interconnectés via un réseau rapide de type
Infiniband. Le challenge est d’avoir une efficacité importante
pour diminuer le temps de rendu des calculs au maximum.

Comme I'équation [Kohn-Sham], dans une base de fonc-
tions, se transforme en un ensemble d’équations linéaires,
les codes different par I'efficacité en paralléle de la résolution
itérative des équations linéaires, de la transformée de
Fourier rapide et de la résolution de I'’équation de Poisson
pour déterminer le potentiel de Hartree.

L’algorithme auto-cohérent pour le calcul
des densités électroniques

Pour construire la densité électronique de I'état fondamental,
il faut déterminer les orbitales via I’équation 16. Or, les poten-
tiels électrostatique et d’échange-corrélation dépendent de
cette méme densité. Pour résoudre ce systéme, un cycle
auto-cohérent est utilisé sur la densité électronique. La figure
111 montre les différentes opérations nécessaires.

En raison de la nécessité de considérer des orbitales ortho-
normées, I'orthonormalisation des orbitales est I'étape limi-
tante, puisque le temps de calcul augmente comme le cube
de la taille du systéme. Des méthodes dites « ordre N »,
variant linéairement en fonction du nombre d’atomes, ont été
développées qui utilisent des fonctions localisées comme les
ondelettes (code BigDFT développé au CEA) permettant

Résolution de I'équation de Schrédinger pour les molécules et les matériaux :
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Fig. 111. Algorithme pour la résolution auto-cohérente de I'équation de Kohn-Sham avec utilisation d’ondes planes. Le Hamiltonien est
considéré comme une somme d’opérateurs dans les espaces directs et réciproques. La transformée de Fourier rapide (FFT) est fortement

utilisée.

d’atteindre des taille de plusieurs dizaines de milliers
d’atomes sans sacrifier a la précision avec une excellente
parallélisation. Il est alors possible d’associer un temps de
calcul par atome permettant d’envisager de tres grandes
simulations, principalement dans un but de mise au point de
modéles aux échelles plus grandes.

Les propriétés électroniques
de la matiére et des molécules

Le but principal des méthodes DFT est de pouvoir prédire
de maniére fine la structure électronique et surtout la struc-
ture atomique, c’est-a-dire de trouver les configurations ato-
miques de plus basse énergie. Ces méthodes sont transfé-
rables a de grandes classes de matériaux et sont trés peu
chéres numériquement, par rapport aux méthodes de chimie
quantique. Elles sont donc utilisées, en complément de la
caractérisation, pour trouver les phases cristallines ou les
configurations moléculaires les plus stables, mais aussi
I’énergie de formation et de migration des défauts ponctuels
ou étendus présents dans les matériaux. Pour cela, des mil-
liers de calculs sont nécessaires pour optimiser les positions
atomiques, c’est-a-dire trouver les minima en énergie, mais
aussi les points cols de la surface d’énergie potentielle afin
de remonter a des énergies de barriéres pour la cinétique
des matériaux. C’est pour cette raison qu’un calcul seul d’un

1 haut:

Les du performance

érique et le

trés grand systéme ne suffit pas si on ne peut fournir d’infor-
mations sur sa stabilité ou sa cinétique.

Ce sont les propriétés électroniques de la matiere ou des
molécules qui sont sondées par les expériences et impli-
quées dans le comportement de nombreux systemes phy-
siques. Une fois la structure atomique déterminée, il est donc
important de pouvoir calculer de maniére précise ses pro-
priétés afin de les comparer.

La réponse linéaire (DFPT)

Une premiere classe de méthodes étend la DFT pour calcu-
ler les propriétés électroniques de I'état fondamental, c’est-
a-dire sa réponse linéaire Ap(r;w) a une faible perturbation
extérieure Av,..(r’;w).

Ap(r;w) = [dr'y(r1;0)Aven(r';w),

ol x(r,r";w) est, par définition, la susceptibilité électronique
du systeme, déterminant la réponse linéaire du systeme a
une perturbation quelconque. Via le formalisme de Kohn-
Sham qui considére un Hamiltonien effectif non interagissant
dans un potentiel effectif vks(r), il est plus facile de calculer
la susceptibilité électronique yo(w), définie par

Ap(T;w) = fdr’)(o(r,r’;w)Ava(r';w),
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oU Avgs(r) est la variation du potentiel total vu par le sys-
teme et non seulement celle du potentiel extérieur unique-
ment. En effet, en utilisant les orbitales de Kohn-Sham occu-
pées (€, ¢,) et non occupées appelées aussi « virtuelles »
(€v, ¢v), Nnous obtenons une expression simple de y,(w)

Lo GGG )B) Gy P () ()
o175 0) _ZZ w-Ade,+in W + A€y, + in

ou 4e,, = €, - €, et 4¢,,, > 0 par définition. n > 0 est une quan-
tité infinitésimale constante afin de garder I’équation [chiO]
bien définie pour tout w.

Pour obtenir la susceptibilité électronique y(w), nous
construisons I'’équation de Dyson en considérant plusieurs
termes perturbatifs et leurs réponses aux systemes

X =Xo+ xov(xo + xov(Xo .-
X= Xo + Xovx

ou v est le potentiel de Coulomb a deux corps. La réponse
linéaire a fait I'objet de nombreux développements au cours
de ces derniéres années, notamment dans le code ABINIT
permettant de calculer avec succes de nombreuses proprié-
tés des solides thermiques, électriques, magnétiques et
aussi couplées entre elles telle que la magnéto-électricité
linéaire.

Le transport électronique
dans les matériaux

La nature ondulatoire des électrons est prépondérante dans
les propriétés de transport électronique des matériaux.
Cependant, la théorie dite « semi-classique » suffit & décrire
la plupart des dispositifs électroniques de grande taille
(= nm). Cette théorie consiste a considérer les paquets
d’onde électroniques comme des particules ponctuelles. Elle
est valable si la longueur d’onde typique des électrons (qui
dépend des énergies en jeu et est de I'ordre du nanométre
dans les transistors) est tres inférieure aux dimensions du
systeme. En revanche, pour des systéemes de dimensions
nanométriques, ou en présence d’effets quantiques tels que
I’effet tunnel, une description quantique du transport est
nécessaire. De plus, méme a plus grande échelle, seule la
physique quantique est capable de décrire la diffusion des
électrons par les imperfections du systeme (défauts, impu-
retés) et par les vibrations du réseau cristallin (phonons*).

La fonction de Green G(r, t; 7', t') est naturellement perti-
nente pour étudier le transport quantique, puisqu’elle décrit
la propagation d’un porteur d’un point r a un temps t a un
autre point 7" a un temps t'. Cependant, le formalisme doit
étre généralisé aux systemes ouverts (connectés a des élec-
trodes métalliques jouant le réle de réservoirs d’électrons)
et hors équilibre (différence de potentiel entre les élec-
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trodes). Il s’agit du formalisme des fonctions de Green hors-
equilibre (NEGF) , qui est le plus utilisé pour étudier le trans-
port a I’échelle nanométrique. Le probleme a N corps étant
insoluble numériquement, la méthode NEGF se base sur un
Hamiltonien a un électron (par exemple, celui de Kohn-
Sham). Les effets & N corps, tels que le couplage électron-
phonon et le couplage électron-électron, peuvent ensuite
étre ajoutés de facon perturbative.

Le formalisme NEGF

A I'équilibre thermodynamique, la fonction de Green & un
corps est définie par :

G, 67, t) =-iT[a (r,t) a’(, t)])

ou (...) désigne la moyenne thermodynamique sur les états
a N corps du systéme, af(7”/, t') est I'opérateur création d’un
électron au point r' a l'instant t', et a (r, t) 'opérateur anni-
hilation d’un électron au point r a l'instant t. T[...] est I'opé-
rateur d’ordre temporel. Si t > t', l'ordre des opérateurs est
inchangé et G décrit la propagation d’un électron ajouté au
systéme entre les instants t' et t. Si t <t’, 'ordre des opéra-
teurs est inversé (ainsi que le signe de G) et G décrit la pro-
pagation d’un trou entre les instants t et t'.

Cette fonction de Green n’est pas calculable exactement
pour un systéme d’électrons en interaction, car I’évolution
temporelle des opérateurs af(r', t') et a(r, t) est reliée au
Hamiltonien a N corps. Cependant, la théorie de perturbation
a N corps permet d’exprimer G en fonction de la fonction de
Green G, d’électrons indépendants (Hamiltonien h,) et du
Hamiltonien d’interaction H;. G s’exprime comme un déve-
loppement en série dont chaque terme est symbolisé par un
diagramme de Feynman. L’équation du mouvement de G
s’exprime de fagon trés concise par I'’équation de Dyson :

[i;—t - ho(r)] Gr,t;r, tY=8(r-r)st-t)
+dt"dPr"E(r, ", OGO, ', t)

Si nous annulons le second membre, nous retrouvons
I’équation de Schrodinger dépendant du temps a un corps.
Le premier terme du second membre est un terme source
correspondant a l'injection d’'une particule en r’ a I'instant ¢".
Le second terme contient les interactions électroniques via
la self-énergie 2. Pour un Hamiltonien indépendant du temps
(pas de perturbation extérieure transitoire), toutes les gran-
deurs ne dépendent que de t —t' ; il est alors utilisé la trans-
formée de Fourier temporelle. L’équation de Dyson s’écrit
ainsi :

Gle) = ————— ! ~
€-ho-2(€)

ou € est I'énergie et ol ont été exprimées les grandeurs sous
forme d’opérateurs de fagon a s’affranchir des variables spa-
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tiales. Nous voyons que 'opérateur de self-énergie 5 (€) agit
comme une correction du Hamiltonien 7, et modifie donc le
spectre énergétique, d’ou le nom de « self-énergie ». Il existe
diverses approximations pour ¥ (), faisant intervenir des
sous-classes de diagrammes de Feynman.

La validité de I'’équation de Dyson repose sur I'opérateur
d’ordre temporel et sur un calcul perturbatif ou I’'Hamiltonien
d’interaction H; est branché progressivement (« adiabatique-
ment ») aux temps t — — oo et débranché aux temps t — + oo,
afin que I'état final soit identique a I'état initial. Ce n’est plus
vrai pour un systéme hors équilibre : si on couple progressi-
vement un systéme a deux électrodes ayant des potentiels
électrochimiques différents, on passe d’un état initial avec
un systeme isolé a un état final ou un courant électrique per-
manent traverse le systéme. Le formalisme ci-dessus peut
néanmoins étre appliqué en étendant le domaine de la varia-
ble temporelle au « contour » C = C; + C, représenté sur la
figure 112, et en redéfinissant I'opérateur d’ordre temporel
T [...] de la fonction de Green sur ce contour. Ainsi, un état
parcourant tout le contour revient a son état initial a t = — co.

Cy

Y

\V

C,

Fig. 112. Contour temporel C = C; + C, du formalisme NEGF.
La portion C; vade t = — o a t, et la portion C, de t, a — .
A la fin des calculs, nous passons a la limite to — + .

Nous intégrons alors I’équation (24) selon ce contour.

Cependant, pour calculer des grandeurs physiques ou effec-
tuer la transformée de Fourier, il est nécessaire de revenir a
la variable temporelle habituelle. Pour cela, sont définies plu-
sieurs fonctions de Green dépendant de variables tempo-
relles standard t et t" mais munies d’un label indiquant I'ap-
partenance de t et t' a C; ou C,. On définit par exemple les
fonctions de Green dites « lesser » et « greater » :

G<(r, t; 7', t) = i{a’ (', ta (1, b))
G(r, t; 7, t) =-i(a(r, at@’, t))

qui correspondent respectivement, dans I'’équation ([eq:Gt]),
aucast€ Cy, t' €C, (t <7’ surlecontour)ett € Cyt' €Cy
(t > 7'). Les deux autres cas donnent la fonction de Green
ordonnée dans le temps G"(t, t’ € C,) et son analogue anti-
ordonnée G(t, t' € C,). Mais il est plus pratique d'utiliser les
fonctions de Green retardées (G™ = GT -G<) et avancées
(G*=G<-G"):

Les du
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G'(r,t; 7, t)=-i0(t -t a @, at@, t) +a’ @, tha (1, 1)
Gt ) =io(t - t)a (r, Hat(@, t) + a' (', tha (1, )

Muni de ces définitions, nous obtenons une équation de
Dyson pour G” et 27, et une équation un peu plus compliquée
pour G<:

0
|i5 - hoto)| 65 7, ¢
at + oo
— dtlrd?,rllzr(r, t; T", t")G<(r", t”; T'I, t/)

+o
+ dtlld?)r"x((r’ t; rll' t”)Ga(r”, t”; rl, t,)

- oo

Pour un systeme en régime permanent, il est possible d’ef-
fectuer la transformée de Fourier temporelle par rapport a
t—t'. Apres quelques manipulations, les équations de Dyson
s’écrivent :

o 1
¢© Ce-ho-£7(e)

G<(e) = G(6)2<(6)G%(e).

La partie imaginaire de G'(r, r; €) donne la densité d’états
locale au point r et a I'’énergie €. Celle de G=<(r, r; €) donne
la densité d’états locale occupée. Cette derniére est une
quantité non triviale pour un systéme hors équilibre car I'oc-
cupation des états ne suit pas une distribution de Fermi-
Dirac.

Le cas du transport élastique sans interactions

On considére un systéme fini décrit par un Hamiltonien A,
dans I'approximation des électrons indépendants, couplé a
deux électrodes notées « L » et « R ». Ce couplage peut étre
décrit par des self-énergies X, (¢) et Zx(€) que nous savons
calculer de fagon exacte. Dans I'approximation a un corps,
le formalisme NEGF se simplifie et il suffit de calculer la fonc-
tion de Green retardée. Sont obtenus les coefficients de
transmission et de réflexion des fonctions d’onde électro-
niques arrivant de chaque électrode. La figure 113 montre
I’exemple de la diffusion sur une impureté dans un gaz
d’électrons 2D confiné sur un ruban de largeur W =5 nm
(par exemple, un nano-ruban de graphéne). Pour illustrer la
complexité des phénomeénes ondulatoires en jeu, nous mon-
trons I’évolution d’'un paquet d’onde obtenue par résolution
de I’équation de Schrodinger dépendant du temps, équiva-
lente a I'’équation du mouvement de la fonction de Green
temporelle. Puis sont tracés les coefficients de transmission
issus de la fonction de Green spectrale .

Ici, le potentiel d’impureté est inclus dans le Hamiltonien A,
du systéme. La fonction de Green décrit la diffusion élastique
des électrons sur I'impureté sans autre approximation que
celle des électrons indépendants. Il n’est pas fait d’approxi-
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Fig. 113 Figure de gauche: diffusion d’un paquet d’'onde d’électron d’énergie E 0,4 eV sur une impureté dans un ruban de largeur W = 5 nm.
Figure de droite : coefficients de transmission des différents modes transverses en fonction de I’énergie, obtenus avec la fonction de Green
(31). Vers 0,4 eV, le mode 1 est partiellement transmis vers les modes 1 et 2, reconnaissables sur la figure de gauche d’aprés leur nombre

d’oscillations transverses.

mation perturbative au premier ordre du potentiel d'impureté.
C’est I'un des gros avantages de la méthode NEGF : les
défauts du systéme (impuretés, rugosité d’interface...) sont
inclus explicitement et la diffusion des électrons par ces
défauts est traitée de fagcon exacte.

Le colt numérique vient essentiellement de I'inversion de
I’opérateur dans I’équation de Dyson, pour chaque énergie
€. Pour des gros systémes, il est nécessaire d’utiliser des
Hamiltoniens sur base localisée afin d’obtenir des matrices
creuses. Par ailleurs, le calcul se préte bien au parallélisme
massif sur la grille des énergies.

Effet de la température : la prise en compte
du couplage électron-phonon

Afin de calculer une densité ou un courant a une tempéra-
ture donnée, il faut inclure le couplage électron-phonon
c’est-a-dire, ajouter a la self-énergie la contribution des pho-
nons :

3(€) = Z(€) + Zr(€) + Zpn(e)
On résout alors les équations de Dyson. Le couplage élec-

tron-phonon rend nécessaire le formalisme a N corps car la
diffusion d’un électron par un phonon dépend de I'occupation
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des états finals par les autres électrons. Nous ne savons pas
calculer exactement X,.(¢) et nous avons le plus souvent
recours a I'approximation de Born du premier ordre, faisant
intervenir le produit DyG, ou D, est la fonction de Green non-
perturbée des phonons. Méme dans cette approximation, la
self-énergie Z,.(r, 1'; €) est non locale, et les équations de
Dyson font donc intervenir des matrices pleines, méme si le
Hamiltonien est creux. Le calcul n’est possible que pour des
systemes de dimensions nanométriques. Pour de plus gros
systémes, nous avons recours a une approximation locale.

La figure 114 montre I'exemple d’une simulation NEGF sur
un transistor a effet de champ dont le canal est constitué
d’un nanofil de silicium. La diffusion élastique des électrons
par la rugosité de surface et la diffusion inélastique par les
phonons sont prises en compte. Cette simulation réalisée
avec le code TB_Sim développé au sein du CEA ne néces-
site que quelques minutes de calcul sur un CPU, car nous
avons considéré un nanofil de petit diametre et utilisé I'ap-
proximation de la masse effective pour les électrons. Le codt
numeérique croit trés rapidement avec la section du canal et
avec la complexité du Hamiltonien (kp multibandes ou liai-
sons fortes). Le recours au calcul massivement paralléle est
nécessaire pour simuler les transistors actuellement fabri-
qués par l'industrie ou par les laboratoires de recherche en
nanoélectronique. Le parallélisme sur la grille en énergie et
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Fig. 114. Figure de gauche : densité électronique calculée en NEGF dans un transistor & nanofil de silicium avec une interface Si/Si02
rugueuse. Figure de droite : densité d’états locale occupée en fonction de I'abscisse le long du canal et de I'énergie.

sur les points k (pour les systémes périodiques selon une
direction transverse), offre de trés bonnes performances
jusqu’a plusieurs milliers de coeurs de calcul.

La modélisation ab initio
des actinides

Les travaux menés au CEA ces dernieres années dans le
domaine de la matiére condensée visent a mieux connaitre
et mieux comprendre ses propriétés dans un large domaine
thermodynamique, en particulier dans des domaines
extrémes de pression (jusqu’a plusieurs Mbars) et de tempé-
rature (jusqu’a plusieurs eV). Les grandeurs physiques
recherchées concernent, par exemple, les équations d’état,
les énergies de défauts ou les propriétés magnétiques des
matériaux d’intérét.

La nécessité d’obtenir des données physiques fiables dans
un large domaine thermodynamique, souvent inaccessible
a I'expérience, rend incontournable la détermination théo-
rique de ces données, sans parametre ajustable. Les calculs
de structure électronique ab initio se révélent ainsi comme
le moyen privilégié de les obtenir. Le développement continu
des calculateurs massivement paralléles permet d’utiliser
ces techniques ab initio pour une simulation systématique
des propriétés des matériaux purs, et de leurs composés
comme les oxydes et les alliages.

Les matériaux d’intérét vont des matériaux Iégers comme
I’lhydrogéne, aux éléments lourds comme les actinides*,
leurs oxydes et leurs alliages, en passant par des molécules
organiques et des métaux simples. lls présentent comme
caractéristique commune d’avoir des structures cristallines
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et des diagrammes de phase complexes, et il est souvent
nécessaire pour calculer leurs propriétés physiques de sortir
du cadre des théories standards mises habituellement en
ceuvre dans le domaine de la physique de la matiére
condensée.

Nous présentons ici deux exemples de calculs de structure
électronique ayant conduit a des avancées importantes dans
la description et la compréhension du comportement des
actinides.

Propriétés thermodynamiques des composés
d’actinides par dynamique moléculaire ab initio

Comparer des énergies de surface, de configurations, des
enthalpies de mélanges afin d’évaluer la stabilité de diffé-
rentes structures est trés souvent la premiere application
d’un calcul ab initio. Cependant, ces comparaisons se limi-
tent bien souvent aux énergies totales, ce qui n’est valable
que quand les effets de la température peuvent étre négli-
gés. Or, pour de nombreux phénoménes physiques en
science des matériaux, ces effets sont loin d’étre négligea-
bles, et il devient nécessaire d’utiliser I’énergie libre de
Gibbs.

L’effet généralement dominant de la température vient des
vibrations atomiques. L’approximation quasi harmonique
permet de les prendre en compte en calculant les fré-
quences des modes propres de vibration (phonons) en fonc-
tion des parametres de maille et de déterminer, par exemple,
la dilatation thermique. Il existe cependant des cas ou cette
approximation est mise en défaut. En particulier, celle-ci
décrit mal les systémes fortement anharmoniques, et elle ne
permet pas de calculer I'énergie libre de Gibbs dans les sys-
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téemes dynamiquement instables comme, par exemple, la
phase cubique centrée des actinides a basse température.

O. HELLMAN et al. [3,4] ont développé une méthode qui per-
met de prendre explicitement en compte les effets anharmo-
niques dans le calcul des fréquences de phonon, et donc
dans I'énergie libre associée. Celle-ci est fondée sur le calcul
des constantes de forces interatomiques par dynamique
moléculaire ab initio (TDEP pour Temperature Dependent
Effective Potential). En dynamique moléculaire, les forces F
agissant sur chaque atome i, dues aux déplacements u des
atomes j, sont données au second ordre par :

Fi=Z']-Di,-uj

ou D est la matrice des constantes de forces interatomiques
a déterminer. Les fréquences de phonons sont données par
les valeurs propres de la matrice dynamique, qui est la trans-
formée de Fourier des matrices élémentaires de constantes
de forces. Pour un systéme de 128 atomes, la matrice D
comporte (128 x 3)?, soit 14 7456 éléments. En imposant
que la forme de la matrice D respecte les symétries du
réseau il est possible de réduire spectaculairement le nom-
bre de coefficients indépendants a rechercher. Par exemple,
pour un systeme cubique faces centrées, les symétries per-
mettent de réduire le nombre d’'inconnues typiquement a 11.

Concrétement la matrice D est obtenue par une méthode
d’ajustement de moindre carré (pseudo-inverse de Moore-
Penrose) :

D= (F1 ...FNt)(ul ...uNt)+

ol N, est le nombre de pas de temps de dynamique molé-
culaire. Nous avons développé un code qui nous permet de
réaliser 'ensemble de ces étapes (équations ci-dessus,
prise en compte des symétries...).

Cette méthode a été appliquée au calcul du spectre de pho-
non de 'uranium qui présente une anomalie (mode mou)
dont I'évolution en température n’est pas bien reproduite par
les calculs quasi harmoniques effectués en DFT aux para-
metres de maille expérimentaux. La stabilisation de ce mode
mou a température ambiante a, au contraire, pu étre repro-
duite avec succes avec la méthode TDEP, soulignant la
nécessité d’aller au-dela de I'approximation quasi harmo-
nigue pour rendre compte des propriétés vibrationnelles de
I'uranium [5], voir fig. 115. Les simulations de dynamique
moléculaire ab initio ainsi que les calculs quasi harmoniques
ont été réalisés en DFT standard avec le code de structure
électronique ABINIT [6]. Ces travaux se sont poursuivis par
I’obtention du diagramme de phase de I'uranium en pression
et température [7].
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Fig. 115. Courbes de dispersion de phonon dans a-U a 300 K.

Les traits représentent les valeurs extraites de simulations de
dynamique moléculaire ab initio en utilisant la méthode TDEP,

avec en bleu les modes principalement acoustiques et en bleu

les modes principalement optiques. L’accord avec les points
expérimentaux est trés bon en particulier pour le mode de la
branche notée X4 a mi-chemin entre les points I' et Y. Ce mode est,
en effet, instable dans une approche quasi harmonique standard.

Cette méthode ouvre de nombreuses perspectives et permet
d’envisager I'étude de problématiques physiques jusqu’ici
difficile a aborder : calcul des diagrammes de phase*
hautes températures et haute pression de différents maté-
riaux ; développement des forces a I'ordre 3 pour accéder a
la conductivité thermique ionique et au parametre de
Grlneisen.

Notons que ces calculs sont tout de méme colteux en temps
de calcul : ainsi, pour un cas simple comme I'aluminium, le
calcul d’un spectre de phonons (a une température donnée)
requiert I'utilisation de 6 000 processeurs pendant dix
heures.

Les corrélations électroniques dans les actinides

La compréhension et le calcul de I'’équation d’état froide des
actinides corrélés comme les actinides lourds restent encore
un défi, malgré I'effort produit lors de ces derniéres années.
En effet, la complexité des diagrammes de phase, les effets
de corrélations électroniques et la rareté des résultats expé-
rimentaux rendent difficile la modélisation ab initio* de ces
éléments. En particulier, ’échec des méthodes standard
comme la DFT (Density Functional Theory) nous a conduits
a développer des modeles « au-dela de la DFT » (LDA+U,
DMFT) qui sont potentiellement trés consommateurs en
temps de calcul : la correction dite « LDA+U » tient compte
des fluctuations du nombre d’occupations entre la valeur
réelle et la valeur moyenne des orbitales. Il reste néanmoins
que la valeur de U est un paramétre et que dans les acti-
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nides la densité d’état calculée par cette méthode est tres
faible au niveau de Fermi, contrairement aux résultats expé-
rimentaux. De plus, elle a tendance a localiser exagérément
les électrons.

Pour aller plus loin, il faut traiter les corrélations électro-
niques entre électrons 5f au-dela de la méthode LDA+U.
Une voie explorée depuis quelques années est d'utiliser la
méthode de champ moyen dynamique (DMFT) qui permet
de prendre en compte exactement les effets de corrélations
entre électrons d’'un méme atome, qui sont les plus impor-
tantes dans les systémes a électrons f. Cette description
plus précise des effets physiques doit permettre d’étudier
aussi bien une phase dans laquelle les électrons sont loca-
lisés sur chaque atome du fait des corrélations, phase § du
plutonium, par exemple, que la phase «, du plutonium dans
laquelle les électrons sont délocalisés méme si les interac-
tions demeurent importantes. La méthode DMFT a été
implémentée dans le code ABINIT [5,8] et appliquée aux
actinides afin d’obtenir une compréhension détaillée du réle
des corrélations électroniques dans leurs équations d’état.
Les calculs effectués en 2016 [9] ont permis, grace a un cal-
cul ab initio de l'interaction écrantée, et la prise en compte du
couplage spin orbite, de reproduire a la fois la stabilité des
phases localisées et délocalisées (fig. 116). La méthode
DFT+DMFT constitue donc un modeéle unifié qui reproduit
correctement les différences de volumes entre les phases a
basse température.

A moyen terme, ces résultats ouvrent la voie a des études
en température ainsi qu’a I’étude des alliages. En patrticulier,
le calcul de grandeurs énergétiques ainsi que des forces
permettront a la méthode LDA+DMFT d’étudier, dans les
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Fig. 116. Volume d’équilibre des actinides (A3). Les points noirs
sont les résultats expérimentaux ; les points orange correspondent
a un calcul DFT standard et les points rouges & un calcul DMFT.
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années a venir, la stabilité énergétique des phases et les
relaxations atomiques au sein d’'un modéle unifié, valide a
la fois pour des électrons délocalisés et localisés.

Numériqguement, la méthode utilisée pour le calcul DMFT est
la méthode Monte-Carlo quantique. Le codt du calcul DMFT
est linéaire en nombre d’atomes, mais domine largement le
colt du calcul DFT (qui varie comme le cube de nombre
d’électrons). Le calcul DMFT se préte trés bien a la parallé-
lisation massive. A titre d’exemple, le calcul des paramétres
structuraux de la phase delta du plutonium nécessite environ
vingt heures de calcul sur 1000 processeurs.

L’étude des défauts d’irradiation
dans les combustibles nucléaires
par calculs de structure
électronique ab initio

Les codes de performance combustibles sont des outils
indispensables pour la qualification de combustibles inno-
vants pour les réacteurs nucléaires actuels et pour les réac-
teurs de génération IV. Pour améliorer la prédictivité des
codes et réduire leurs marges d’erreur, une compréhension
fine des phénoménes gouvernant le comportement des
combustibles en réacteur et leurs conséquences notamment
sur les propriétés mécaniques, microstructurales et ther-
miques est nécessaire, en complément des caractérisations
de combustibles irradiés. Pour progresser dans cette com-
préhension, une approche de recherche amont combinant
modélisation multiéchelle et expériences a effets séparés est
mise en ceuvre au CEA sur les combustibles.

Parmi les propriétés d’intérét pour décrire le comportement
des combustibles sous irradiation qui peuvent étre obtenues
a partir de simulation a I’échelle atomique, citons :

+ Les propriétés des défauts élémentaires créés sous irra-
diation pour lesquels il faut déterminer les énergies de for-
mation et de migration en fonction de leur état de charge ;

- les propriétés d’incorporation des produits de fission*
(notamment les gaz de fission) et de I'hélium produit par
désintégration alpha dans le matériau et, en particulier,
dans ces défauts élémentaires : localisation, énergies d’in-
corporation et de migration ;

- diverses propriétés thermodynamiques des combustibles
telles que la dilatation thermique, la conductivité thermique
ou bien encore la température de fusion.

Les combustibles nucléaires sont des composés a base
d’actinides (uranium et plutonium) qui présentent des spéci-
ficités rendant leur description délicate par les calculs de
structure électronique. D’une part, I'uranium et le plutonium
comportent des électrons 5f parmi leurs électrons de
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valence et ces derniers, du fait de leur
localisation proche des noyaux dans
de nombreux composés, sont forte-
ment corrélés. lls sont donc trés mal
décrits par la théorie standard de la
fonctionnelle de la densité et nécessi-
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Le dioxyde d’uranium est, en effet, un
isolant de Mott, sa densité d’états
électroniques présentant une bande
interdite (gap) qui sépare les bandes
5f de l'uranium. Ce gap est directe-
ment lié aux fortes corrélations qui
existent entre les électrons 5f des atomes d’uranium et qui
conduisent a leur localisation spatiale. La méthode DFT+U
(correction de Hubbard) permet un meilleur traitement de
ces corrélations par I'ajout d’un terme d’interaction coulom-
bien U qui augmente les corrélations électroniques et la loca-
lisation des électrons corrélés autour des noyaux. Dans le
cadre de la DFT standard, les occupations des orbitales
électroniques sont figées et réparties sur toutes les orbitales
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Fig. 117. Comparaison des densités d’états du dioxyde d’uranium obtenues par calcul

ab initio dans I'ordre AFM (DFT standard : bleu, DFT+U : orange et gris, DFT+DMFT : vert)
avec les spectres obtenus expérimentalement (température ambiante,

ordre paramagnétique) (bleu foncé) [36] et par fonctionnelle hybride (rouge).

f de l'uranium, ce qui conduit a un état métallique comme
nous pouvons le constater sur la densité d’états électro-
niques de la figure 117. Lorsque nous appliquons la correc-
tion de Hubbard, en revanche, une occupation entiére des
orbitales est favorisée et un gap apparait entre les orbitales
5f occupées et vides. Par conséquent, I'état fondamental de
I'UO, est alors bien isolant avec un gap de l'ordre de 2 eV
trés proche de la valeur expérimentale de 2,1 eV.
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La méthode DFT+U qui est une méthode de champ moyen
statique n’est pas bien adaptée au traitement du parama-
gnétisme, état magnétique de 'UO, au-dessus de la tempé-
rature de Néel (32,4 K). Pour cela, il est nécessaire d’avoir
recours a une méthode de champ moyen dynamique telle
que la DMFT (Dynamical Mean Field Theory). Cette derniére
permet de modéliser le caractére paramagnétique des maté-
riaux en incluant les fluctuations dynamiques de spin propres
au magnétisme de CURIE. Bien qu’elle constitue la méthode
la plus précise actuellement pour traiter les systemes a élec-
trons fortement corrélés, son utilisation reste encore limitée,
du fait des ressources numériques qu’elle exige. Nous
I'avons tout de méme appliquée récemment & I'UO,, afin de
démontrer que la DFT+U offre un compromis acceptable
entre description physique et colt numérique [10]. Pour cela,
nous nous sommes notamment focalisés sur les propriétés
électroniques en comparant les densités d’états obtenues
avec la DFT, la DFT+U, les fonctionnelles hybrides et la
DFT+DMFT (voir la figure 117) dans I'approximation
Hubbard 1. Pour cette comparaison, nous avons fait le choix
de ne considérer que I'ordre antiferromagnétique quelle que
soit la méthode de calcul utilisée. Dans ce cas, nous voyons
clairement sur la figure 117 que les méthodes DFT+U et
DFT+DMFT conduisent a des densités d’états tres voisines.
Méme si le gap obtenu en DFT+DMFT, 1,66 eV, est plus fai-
ble que celui obtenu en DFT+U, la structure de bandes est
similaire.

Cette intercomparaison valide le choix que nous avons fait
depuis une dizaine d’années de rechercher les propriétés de
I'UO,, et notamment des défauts d’irradiations, avec la
méthode DFT+U. Signalons qu’en paralléle nous avons éga-
lement profité de '’émergence des fonctionnelles d’échange-
corrélation non locales permettant de décrire les interactions
de Van der Waals (VdW-DF) pour améliorer le traitement des
produits de fission tels que les gaz rares dans I'UO,.

Si la méthode DFT+U est bien adaptée a la description des
matériaux combustibles, son utilisation requiert toutefois
beaucoup de soin pour en garantir les résultats. La méthode
DFT+U permet de rendre compte du caractere isolant des
oxydes d’actinides en levant la dégénérescence des orbi-
tales 5f. Cette levée de dégénérescence a pour consé-
quence directe d’autoriser plusieurs fagons de remplir ces
orbitales selon le degré d’oxydation de I'actinide. Par exem-
ple dans le composé UO,, I'uranium est trés majoritairement
présent sous forme d’uranium 4+, de structure électronique
[Rn]5f2. Il y a 21 possibilités de remplissage des sept orbi-
tales 5f avec deux électrons (sans compter les dégénéres-
cences liées a la symétrie du cristal), donc 21 états possibles
et des barrieres significatives entre les différents états. La
résolution du probleme électronique en DFT+U ne permet
pas toujours, de ce fait, de converger vers I'état fondamental,
c’est-a-dire celui de plus basse énergie. Pour contourner ce
probléme, nous avons mis au point une procédure baptisée
OMC (Occupation Matrix Control) qui consiste a conditionner
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les simulations de maniere a s’assurer qu’elles convergent
vers I'état fondamental. Sans cette procédure, des erreurs
de plusieurs électron-volts sont couramment obtenues sur
les énergies de formation des défauts ponctuels [11].

L’application de la DFT+U combinée a la méthode OMC per-
met d’obtenir des propriétés fiables pour I’'ensemble des
défauts ponctuels de composés tels que I'UO, [12] ou les
MOX (oxydes mixtes d’'uranium et de plutonium). Afin d’illus-
trer les succées de notre démarche, nous présentons ci-des-
sous les résultats d’une étude récente qui nous a permis, sur
la base d’'une comparaison entre résultats de calculs de
structure électronique et de spectroscopie d’annihilation de
positons, de déterminer la nature des défauts créés sous
irradiation dans 'UO, [13].

Des échantillons de dioxyde d’uranium préalablement irra-
diés par des particules a de 45 MeV a une fluence de
2x10'¢ cm2 afin de simuler 'endommagement sous irradia-
tion ont été caractérisés par spectroscopie d’annihilation de
positons. Le temps de vie des positons dans ces échan-
tillons a été mesuré en fonction de la température entre 15
et 300 K. Deux composantes de temps de vie ont pu étre
mises en évidence, quelle que soit la température de
mesure, T, = 1705 ps, trés proche du temps de vie des
positons dans le réseau, et t, = 310+5 ps. L’'observation de
ces deux composantes signifie que les positons s’annihilent
dans des défauts lacunaires et autour de défauts non lacu-
naires, qui sont de plus neutres ou chargés négativement
pour étre « vus » par les positons chargés positivement.
Nous avons utilisé un modele de piégeage de positon pour
simuler I'évolution des caractéristiques d’annihilation des
positons observée en fonction de la température (voir la
figure 118). Trois types de pieges doivent étre considérés
pour reproduire I'ensemble des caractéristiques observées :
majoritairement des défauts lacunaires neutres, mais égale-
ment des défauts lacunaires chargés négativement et des
défauts non lacunaires également chargés négativement.

Ces résultats expérimentaux ont été confrontés aux résultats
de calculs de structure électronique sur un ensemble de
défauts interstitiels et lacunaires dans UO, : des mono et di-
interstitiels d’oxygéne, des monolacunes (oxygene, uranium
et mixtes oxygene-uranium) jusqu’'a des amas de six
lacunes. La théorie de la fonctionnelle de la densité a deux
composantes (une pour les électrons et I'autre pour le posi-
ton) basée sur I'imbrication de deux schémas DFT comple-
tement auto-cohérents a été mise en ceuvre pour déterminer
les temps de vie de positon associés a chacun de ces
défauts. Chaque défaut a, de plus, été relaxé en prenant en
compte les forces dues a la présence du défaut et a celle du
positon localisé dans le défaut lacunaire. L'interprétation des
observations expérimentales sur la base des résultats de
nos simulations DFT+U et du modéle de piégeage de posi-
ton associé nous a permis de montrer que la trilacune neutre
composée d’une lacune uranium associée a deux lacunes
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Fig. 118. Evolution du temps de vie de positon moyen T, des

composantes courtes et longues (4 et 7,) et de l'intensité de la
composante longue |,, détectées dans des eéchantillons d’'UO,
irradiés avec des a de 45 MeV a une fluence de 2 x 106 cm-2,
en fonction de la température de mesure. Les lignes pleines
représentent les fits des données expérimentales obtenus

par un modeéle de piégeage de positon.

oxygene (V;+2V), encore appelée « défaut de Schottky »,
est le défaut prédominant détecté dans les échantillons irra-
diés aux a de 45 MeV. Dans ce défaut, le positon se piege
préférentiellement dans la lacune uranium comme nous pou-
vons le voir sur la figure 119. Les défauts lacunaires chargés
négativement sont probablement un mélange de bilacunes
V+Vg et tetralacunes 2V + 2V,. Les défauts non lacu-
naires sont supposés étre des mono-interstitiels et/ou des
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Conclusions et perspectives

Les exemples ci-dessus illustrent les capacités de la théorie
de la fonctionnelle de la densité a simuler principalement la
structure des matériaux. Celle-ci reste une théorie de I'état
fondamental, mais, depuis quelques années, les forma-
lismes basées sur la théorie de perturbation a N corps
notamment les méthodes GW et Bethe-Salpeter ont permis
d’aller au-dela de la DFT et décrivent les processus d’exci-
tations tels que la photoémission, directe ou inverse. Ainsi,
le code Fiesta, développé au CEA, a permis de simuler des
spectres d’absorption et d’émission des molécules orga-
niques utilisées dans les diodes électro-luminescentes orga-
niques (OLED) en utilisant des fonctions gaussiennes. Ces
théories continuent a étre développées pour permettre de
simuler des molécules dans un solvant, par exemple. Grace
a la puissance des ordinateurs, il devient possible de prédire
la structure et la propriété des matériaux. Ces méthodes

Résolution de I'équation de Schrédinger pour les molécules et les matériaux :
méthodes ab initio fondées sur la fonctionnelle de la densité



seront de plus en plus utilisées a I'avenir pour définir des
classes de matériaux possédant une propriété spécifique,
en vue de leur sélection pour une application donnée. C’est
parce que ces méthodes se fondent sur I'équation de
Schrédinger qu’elles sont trés transférables d’un matériau a
un autre et sont de plus en plus utilisées dans le milieu aca-
démique, mais aussi au sein des entreprises. L’expertise
accumulée au sein du CEA permet d’aborder les nombreux
défis matériaux, que ce soit dans le domaine de I’énergie,
de I'électronique mais aussi de la santé.
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Introduction

L'utilisation de I'informatique pour calculer les phénoménes
macroscopiques a partir d’'une description au niveau ato-
mique est trés ancienne. Dés les premiéres études numé-
riques, dans les années 50 [1], on a cherché a représenter
la matiere en simulant les atomes la constituant grace aux
premiers ordinateurs disponibles dans le but de dégager des
lois générales macroscopiques. Dans un premier temps, les
modéles étaient, bien sir, tres grossiers. Les premiers tra-
vaux modélisaient, par exemple, les atomes comme des
palets de formes circulaire s’entrechoquant sans rotations
sur une surface, mais assez rapidement il est apparu que la
puissance des machines pourrait a terme espérer déduire
les propriétés et les lois macroscopiques directement a partir
d’une représentation numérique de la matiere atomique.
C’est cette tentative, au moins en partie réussie, que nous
allons décrire ici en présentant des exemples souvent tirés
de la modélisation des solutions, en particulier d’éléments f*,
particulierement importants pour 'amont et I'aval du cycle
électronucléaire.

Le principe des simulations
moléculaires

La difficulté des représentations atomiques

Sans les ordinateurs, le lien entre le monde microscopique
et les lois macroscopiques (a I'’échelle humaine) est, en effet,
trés délicat a réaliser. C’est le but d’'une discipline appelée
« thermodynamique statistique ». Longtemps, celle-ci en a
été réduite a s’intéresser a des modeles idéalisés de la
matiere, qui permettent une réelle compréhension physique
des phénomeénes mis en jeu, mais rarement une description
quantitative précise, sans parametres ajustables, validée par
des comparaisons extensives avec des mesures expérimen-
tales. La thermodynamique statistique nécessite, en effet,
de faire le calcul de moyennes sur de nombreuses variables
microscopiques (position et quantités de mouvements de
chaque atome pour les modeles classiques, par exemple) et
ce calcul n’est pas possible exactement pour les systemes
réels. Sans outil numérique performant, la modélisation est
donc amenée a faire deux types d’approximations :

» D’une part, des approximations de type physique simplifiant
la description atomistique de la matiére. Ne sont pas prises
en compte les forces entre atomes microscopiques de
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Dynamique moléculaire : principes
et applications aux éléments f en solution

facon précise, comme il serait possible de le faire a partir de
la mécanique quantique. Le systéme est plutt défini par une
représentation phénoménologique beaucoup plus simple.
Cela peut étre, par exemple, une représentation de spheres
dures. Celle-ci ne peut alors prétendre a une description
quantitative. Cette premiére approximation physique
consiste ainsi, en pratique, a définir un modele atomistique
du systéme ;

« d’autre part, des approximations de type mathématique
incontournables pour calculer les propriétés macrosco-
piques de la matiére. Sont par exemple résolues les équa-
tions dans le cas des basses densités ou des faibles
concentrations, ou nous faisons une approximation de
champ moyen dans laquelle chaque atome voit un effet
moyen de ses atomes environnants.

Ces deux types d’approximations, physique et mathéma-
tique, limitent ainsi, sans I'utilisation de I'ordinateur, I'utilisa-
tion des modéles microscopiques a des descriptions semi-
qualitatives valides dans des cas restreints. Par exemple,
dans le domaine des solutions d’électrolytes, Debye, Hiickel,
Falkenhagen et Onsager avaient pu dans les années 1920-
1930 (voir, par exemple, la référence [2]) prédire les lois de
I’équilibre (coefficients d’activités) et du transport (conducti-
vité, diffusion et viscosité), mais seulement dans le cas des
solutions trés diluées (10" mol.L* dans le meilleur des cas),
ce qui est d’un intérét évident pour la chimie analytique, mais
peu pertinent pour la description de dispositifs industriels ou
les concentrations sont plusieurs fois molaires.

Les simulations moléculaires développées ces cinquante
dernieres années ont totalement révolutionné cela, en per-
mettant de s’affranchir de I'une, puis méme parfois de 'autre
de ces deux types d’approximations.

L’intérét des simulations moléculaires

Grace a l'ordinateur, il est en effet possible de résoudre
numériquement les équations fondamentales de la phy-
sique. Pour la mécanique classique, il s’agit de la loi de
Newton F = m.a prédisant les trajectoires des atomes. La
méthode de simulation moléculaire la plus utilisée est ainsi
la dynamique moléculaire* qui résout cela pour un ensem-
ble représentatif d’atomes (typiguement quelques milliers,
mais des simulations de plusieurs centaines de milliards
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d’atomes peuvent étre réalisées). Cette résolution se fait par
des approximations numériques pour lesquelles la trajectoire
continue de chaque particule est représentée par une suc-
cession de positions discretes séparées par de faibles inter-
valles de temps.

Les approximations mathématiques sont ainsi remplacées
par des approximations purement numériques. Celles-ci pou-
vant étre plus facilement contrélées, il est possible de prédire
I’évolution des atomes en résolvant le modéle considéré de
facon pratiquement exacte, aux erreurs numériques prés. La
dynamique moléculaire présente ainsi plusieurs intéréts
majeurs pour prédire les comportements de la matiere :

« |l s’agit tout d’abord d’effectuer de véritables expériences
moléculaires en déterminant par une simulation numérique
comment un systéme évolue. Nous pouvons ainsi com-
prendre les phénomeénes atomiques intervenant dans un
processus ou méme en prédire de nouveaux en les décri-
vant précisément par un modeéle atomique. La compréhen-
sion des changements de phases a, par exemple, été révo-
lutionnée par I'outil numérique, puisque des transitions de
phase « en direct », avec tout le détail moléculaire connu
ont pu étre simulées. Ces expériences numériques sont
aussi particulierement intéressantes lorsque les expé-
riences « réelles » sont délicates ou impossibles. La
matiere sous tres forte pression, supérieure au GPa, pré-
sente au coeur des étoiles ou des planétes peut se simuler
par dynamique moléculaire. Dans le domaine nucléaire, la
simulation de solutions concentrées d’actinides est possi-
ble, alors que I'expérimentation est parfois rendue en pra-
tique impossible en raison de la radioactivité ;

la dynamique moléculaire peut aussi aider la modélisation
en validant ou infirmant les théories. Une théorie mélange
le plus souvent, comme indiqué précédemment, des
approximations physiques (définissant le modele utilisé) et
des approximations mathématiques. Il est ainsi parfois dif-
ficile de distinguer leur importance dans le résultat final.
Par comparaison avec des simulations moléculaires nous
sommes ainsi a méme de valider les approximations
mathématiques, et ensuite, la comparaison avec les expé-
riences permet de valider le modéle lui-méme. Si une théo-
rie est en accord a la fois avec les simulations et les expé-
riences, il est ainsi probable qu’elle soit valide a la fois sur
le plan physique et sur le plan mathématique. Loin de
concurrencer les théories, la simulation permet d’en préci-
ser la validité. A I'inverse, si une théorie est infirmée, il est
possible de connaitre plus précisément I’élément qu’il
convient de modifier ;

enfin, comme cette solution est numérique, il est possible,
en pratique, de considérer des modéles moléculaires réa-
listes et donc de réaliser des réelles prédictions molécu-
laires. Il devient alors possible de s’attendre a un accord
quantitatif avec les expériences. La dynamique moléculaire
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est utilisée pour calculer les parameétres ou les lois macro-
scopiques du systeme. Est ainsi atteinte une véritable des-
cription multiéchelle de la matiere dans laquelle les lois
macroscopiques ne sont plus postulées mais directement
déduites des descriptions microscopiques.

Cette troisieme catégorie de simulations moléculaire est tout
particulierement mise en ceuvre dans les simulations ab ini-
tio*. Dans ce cas, le modele atomique donnant les forces
entre atomes est calculé a chaque pas de temps par la
mécanique quantique en résolvant I'équation de
Schrddinger*. Ces simulations sont, en quelque sorte, le
saint Graal des simulations moléculaires, puisque nous nous
affranchissons a la fois des approximations mathématiques
mais aussi des approximations physiques, le modéle simulé
étant non pas prédéfini mais calculé a partir des principes
premiers de la physique. Néanmoins, cela n’est en pratique
pas le cas, car la résolution de I'’équation de Schrédinger ne
peut étre qu’approximative, ce qui revient a réintroduire des
approximations. Un autre probléme est aussi que le calcul
des simulations ab initio est trés long, ce qui limite la
méthode aux systemes de petite taille (nanométrique) sur
des temps trés courts.

Les simulations de type Monte-Carlo
et la dynamique moléculaire

D’une fagon générale, les simulations moléculaires se répar-
tissent en deux catégories. En plus de la dynamique molé-
culaire précédemment décrites, il y a les méthodes de
Monte-Carlo* ou I'on ne calcule pas une « vraie » trajectoire
du systeme, mais une succession de position des atomes
formant une chaine de Markov*. Celle-ci n’est pas représen-
tative du mouvement des particules, mais elle est représen-
tative du systéme si on fait des moyennes. Cette chaine de
Markov est calculée en produisant au hasard des déplace-
ments de particules (d’ou le nom de Monte-Carlo). Parmi
ceux-ci, seuls certains sont retenus afin de vérifier les proba-
bilités d’ensemble (canonique, ou grand-canonique) de la
thermodynamique statistique, grace a un algorithme initiale-
ment proposé par Metropolis.

Dans le cas ou les simulations sont longues et bien therma-
lisées (systéemes ergodiques), méthode de Monte-Carlo et
dynamique moléculaire donnent les mémes résultats (en
moyenne pour les grandeurs thermodynamiques).
Néanmoins, comme le temps n’apparait pas dans les simu-
lations de Monte-Carlo, elles ne donnent aucune information
sur la dynamique du systéeme. Leur intérét vient du fait que
ces méthodes permettent de simuler des états difficilement
atteignables par dynamique moléculaire. Il est possible, par
exemple, de réaliser des simulations a potentiel chimique
constant, ce qui est particulierement intéressant pour la chi-
mie ou cette grandeur est souvent contrélée. En outre, ces
simulations de Monte-Carlo sont souvent efficaces pour
échantillonner les configurations et équilibrer les systemes.

Dynamique moléculaire : principes et applications
aux éléments fen solution



La mise en ccuvre des simulations
de dynamique moléculaire

Toute simulation moléculaire se déroule en trois étapes.
Dans la premiére, est défini le systéme qui va étre décrit en
calculant un état initial et en définissant les forces d’interac-
tion. Il est question de boite de simulation. Dans la
deuxiéme, les trajectoires et les configurations des particules
proprement dites sont réalisées. Enfin, le traitement final per-
met d’en déduire a partir de la trajectoire les grandeurs phy-
siques d'’intérét.

Avant la simulation : création du systéme simule,
boite de simulation initiale et potentiel
d’interaction

La premiére étape consiste a définir une boite de simulation
du systéme suffisamment grande pour qu’elle soit représen-
tative des phénomenes étudiés et suffisamment petite pour
que les calculs ne soient pas trop longs. Généralement, elles
ont une forme parallépipédique comme représenté sur la
figure 120. Sont couramment utilisées des conditions aux
limites périodiques. Dans ce cas, nous supposons que la
boite est reproduite dans toutes les directions de I'espace,
ce qui sort d’'un c6té de la boite rentrant, en fait, par le coté
opposé. L’intérét des conditions aux limites périodiques, qui
introduisent une périodicité non physique dans le systeme,
est de supprimer les effets de bords. En effet, a trois dimen-
sions, le nombre d’atomes sur les bords est important : si
nous considérons un ensemble de N = 1000 atomes situés
dans une matrice de 10x10x10 atomes, il y a en tout 6x10
x1012x103x8 = 456 atomes, soit presque la moitié, qui sont
sur les bords. Pour un réseau de 10° atomes, c’est encore
presque 6 % qui sont dans ce cas. Les conditions aux limites
permettent de s’en affranchir.

Le nombre d’atomes N que I'on peut simuler a beaucoup
augmenté grace au développement de la puissance infor-
matique, mais les tailles caractéristiques que I'on peut simu-
ler n’ont en pratique gagné qu’un ou deux ordres de gran-
deurs. En effet, les temps de calcul de forces entre atomes
sont typiquement proportionnels a N2. Cela est di au fait que
les forces se décomposent sur les couples de particules et
ceux-ci sont en nombre N2. Par des méthodes d’optimisa-
tion, il est possible de les rendre proportionnels a NinN ou
méme a N, mais comme la taille d’'un systéme a trois dimen-
sions est proportionnelle a N'#, celle-ci augmente beaucoup
plus lentement que la puissance disponible. Si nous consi-
dérons une loi de Moore ou la puissance de calcul est mul-
tipliée par deux tous les deux ans, elle ne double ainsi que
tous les six ans au mieux. En outre, les simulations de
grands systémes nécessitent des trajectoires plus longues
pour étre thermalisées et le gain en taille est plus long a
obtenir. Les plus gros systémes au niveau atomique simulés
a trois dimensions ont actuellement une taille de I'ordre de
quelgues centaines de nanometres. Nous comprenons ainsi
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Fig. 120. Exemple de boite de simulation. Il s’agit d’une solution
aqueuse de chlorure d’uranyle. Les molécules d’eau sont les
batonnets blancs et rouges. Les ions chlorure CI- sont les boules
bleues. Les ions uranyle UO, 2+ sont composés des atomes
d’oxygéne (boules rouges) et d’'uranium (boule verte). La molalité
est de 1 mol. kg™'. La boite comporte 27 ions uranyle, 54 ions
chlorure et 1400 molécules d’eau. (Image : N. Nguyen)

que la simulation moléculaire est trés colteuse en temps de
calcul, surtout si I'on cherche a décrire des systemes réels
en lien avec des applications qui sont souvent de grande
taille. Sa mise en ceuvre nécessite de recourir au calcul
haute performance.

Cette limitation en taille confine la simulation moléculaire a
la description non seulement de petits systémes, mais aussi
de phénomeénes ayant lieu aux petites échelles.
Typiquement, il faut que la taille de la boite soit supérieure
a la grandeur caractéristique de ce que I'on cherche a étu-
dier. Une interface eau/huile est, par exemple, modélisable
car I'épaisseur d’une telle interface est nanométrique, et il
est possible d’y décrire de nombreux phénoménes, mais pas
directement par exemple des ondes capillaires dont la lon-
gueur d’onde serait supérieure a la taille de la boite. Dans le
méme ordre d’idée, la rugosité des interfaces est modélisa-
ble mais limitée a I'’échelle nanométrique. Pour I'étude des
transitions de phase, il n’est pas possible de simuler un point
critique car des corrélations a toutes les échelles apparais-
sent, ce qui n’est pas modélisable par une méthode utilisant
des boites de simulation de taille finie.

Le choix des champs de force, traduisant les potentiels
d’interaction entre les particules, est fondamental.
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Historiguement, des potentiels de paires entre les atomes,
comme le potentiel de Lennard-Jones 12-6

rior=ul(2)7(2)]

ont été utilisés. Celui-ci représente I'énergie potentielle entre
deux atomes a une distance r (la force étant la dérivée par
rapport a r). Les contributions de chaque paire d’atomes
s’additionnent. Il comporte un terme répulsif en 1/r'2 repré-
sentant la taille des atomes (due au principe de Pauli) et un
terme en 1/r° représentant I'attraction de Van der Waals. La
puissance 12 n’est retenue que pour accélérer le calcul
numeérique (puisque 12 = 2x6, le premier terme n’est que le
carré du second). Ces potentiels de premiere génération
peuvent se généraliser aux molécules en rajoutant des
termes harmoniques ou des contraintes pour les forces
internes. Pour les milieux polaires et ioniques, un terme cou-
lombien est également ajouté. Les parametres du modeéle,
comme ici o ou ¢ sont tabulés a partir de mesures expéri-
mentales et de calculs quantiques. Ceux-ci peuvent, en pra-
tique, reproduire avec un accord acceptable les propriétés
du systéme, mais leur utilisation est fondamentalement limi-
tée parce que les potentiels ne sont pas de paires, les orbi-
tales de deux atomes en interactions étant modifiées par la
présence d’un troisiéme. lls sont donc valables sur une
plage limitée de température et de densité et ces effets a N
corps sont traités de facgon effective.

Plus récemment, sont apparus des potentiels plus com-
plexes a N corps ou, pour un temps de calcul plus long, cer-
tains effets de couplage, comme la polarisation, sont repré-
sentés. L'intérét de ceux-ci est qu’ils représentent mieux les
forces puisque I'effet de I'environnement est présent. lls peu-
vent donc étre plus facilement calibrés a partir de simulations
quantiques. L’étude des champs de force moléculaires est
une activité importante de la chimie théorique. Dans le cas
des actinides*, le calcul est particulierement ardu en raison
des effets relativistes affectant le mouvement des électrons
de cceur. Si le paramétrage ab initio des champs de forces
a fait de réels progrés ces derniéres années, le recours a
des données expérimentales reste néanmoins trés souvent
nécessaire.

Enfin, les champs de forces ab initio directement calculés a
chaque pas de temps a partir de la chimie quantique peuvent
étre utilisés, mais les calculs sont bien plus longs. lIs utilisent
généralement la théorie de la fonctionnelle de la densité
électronique (voir supra, p. 149). lls dépendent ainsi de la
fonctionnelle utilisée. La longueur des calculs oblige a res-
treindre les applications a des systémes bien plus petits. Ces
méthodes ab initio ont un intérét particulier, car elles peuvent
traiter la rupture des liaisons chimiques et ainsi modéliser
I’acidité ou I'oxydo-réduction, ce que ne permettent pas de
faire les champs de forces classiques.
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Pendant la simulation : le calcul de la trajectoire

Lors de la simulation, les mouvements des atomes i sont cal-
culés en résolvant I'’équation de Newton m.a; = f;, avec m,
a;, et f; respectivement la masse I'accélération et la force
(créée par les autres particules) sur i. De nombreux algo-
rithmes d’intégration existent, mais depuis qu’il a été pro-
posé en 1967 [3], I'algorithme de Loup Verlet est trés large-
ment majoritaire. Pour I'établir, on introduit un développement
de Taylor au troisieme ordre sur les positions r;(t) :

rit+h)=7(t) + h X 7(t) + };— 7i(t) + %’ﬁ(t) + 0(h*)

avec h le pas de temps. En additionnant cette égalité avec
sa symétrique donnant r;(t - h) et en utilisant la loi de
Newton 7;(t) = f;/m, nous arrivons finalement a I'algorithme
de Verlet

2

rit+h)=2r)-r(t-h) + f—nfi(t) + 0(h*)

qui permet de calculer la position a l'instant suivant t + h
connaissant les positions des particules aux deux instants
précédents t et t - h. Par construction cet algorithme est pré-
cis jusqu’a l'ordre 4, ce qui est bon sans étre exceptionnel
pour un algorithme. Il a en effet d’autres avantages. Il est
exactement réversible, en accord avec la loi de Newton.
Cela implique que la trajectoire numériquement calculée est
exactement la trajectoire qui serait produite par un champ
de force (on parle, en pratique d’« Hamiltonien ») qui ne dif-
férerait du vrai champ de force que par un terme petit en h2.
La conservation de I’énergie pour cet algorithme est donc
exactement assurée (aux erreurs numeriques pres) pour ce
champ de force corrigé. En pratique, cela signifie que la
conservation de I'énergie, propriété fondamentale pour la
modélisation moléculaire car elle assure la stabilité ther-
mique du systéme, est remarquablement conservée, méme
aux temps longs par l'algorithme de Verlet. Il n’y a pas de
dérive, ce qui justifie sa trés large utilisation.

La simulation a lieu pour une température donnée. Pour
imposer cette température, la méthode la plus simple
consiste a renormaliser directement les vitesses des atomes
v; pour imposer I'équipartition de I'énergie v? = 3kzT/m, en
moyenne en début de simulation pendant I'équilibrage, mais
cette méthode est peu utilisée car il est délicat d'imposer
ainsi une température précise. L'utilisation de la méthode
des thermostats est préférable (comme ceux proposés par
Berendsen ou Nosé). Ceux-ci modifient Iégérement et conti-
ndment les trajectoires des particules pour assurer la bonne
température. Pour assurer une pression particuliere, sont uti-
lisés de méme des barostats qui modifient continiment la
taille de la boite de simulation pour assurer la pression dési-
rée.

Dynamique moléculaire : principes et applications
aux éléments fen solution



Apreés la simulation : calcul des grandeurs
recherchées

La trajectoire du systéme étant calculée, les grandeurs
macroscopiques sont obtenues par des procédures diverses.
Les plus faciles a obtenir sont les grandeurs qui sont direc-
tement des moyennes sur la trajectoire. Si T estimposé, nous
calculons I'énergie interne E a partir du champ de force. Si,
au contraire, E est imposé, nous calculons la température a
partir des vitesses quadratiques moyennes des particules
v? = 3ksT/m. La pression se calcule par le théoréme du
Viriel. Il est ainsi trés facile d’obtenir les équations d’état*
et les grandeurs calorimétriques par simulation moléculaire.
Il est méme possible d’en déduire de la méme fagon certains
équilibres chimiques s'il est possible de les dénombrer dans
la simulation comme présenté sur la figure 121.

La structure du systéme est aussi directement obtenue par
les simulations. Cela permet de prédire les espéces chi-
miques présentes et I'organisation du milieu en lien avec les
expériences. Dans ce cadre, la grandeur calculée est la
fonction de corrélation spatiale traduisant la probabilité de
trouver deux atomes a une distance donnée. Elle peut se
mesurer par diffusion de rayonnement (rayons X ou neu-
trons). Comme représenté sur I'exemple de la figure 122, il
est ainsi possible de prédire cette structure de fagon assez
détaillée en accord avec les expériences. L'intérét est ici soit
de valider les simulations, soit de mieux comprendre et
exploiter les expériences afin de préciser la structure qu’elles
mesurent. Des méthodes inverses (reverse Monte-Carlo, par
exemple) permettent a partir d’'un spectre expérimental de
retrouver au mieux la structure et la localisation des atomes
par inversion et ajustement numérique. Dans ce cadre, la
simulation enrichit les expériences en permettant d’en
déduire des grandeurs qu’elles ne peuvent donner directe-
ment.
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Fig. 122. Fonctions de corrélation spatiale d’'une surface de verre.
En haut, le résultat des simulations est comparé aux expériences
de diffusion de neutron pour la fonction totale comprenant tous les
types d’atomes. En bas, les facteurs partiels obtenus par simulation
sont tracés. Cela permet de comprendre a quels types d’atomes
sont dus les pics expérimentaux et de proposer une structure

du verre. Image d’aprés B. Siboulet.

Le probléme principal des simulations d’équilibre est le cal-
cul des grandeurs thermodynamiques faisant intervenir I’en-
tropie, comme I'énergie libre ou le potentiel chimique. Celles-
ci sont beaucoup plus difficilement calculables, car une seule
simulation ne peut suffire. L’entropie n’est pas une moyenne
simple de grandeurs microscopiques, mais au contraire un
décompte d’états. Il faut alors, pour la calculer, utiliser une
intégration thermodynamique : sont réalisées plusieurs simu-
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Fig. 121. Simulation de dynamique moléculaire d’'une surface de verre (silice SiO,) en fonction de la température. Est calculé le nombre
de défauts (oxygénes en simple liaison) en fonction de la température T en simulant un recuit (trés lente diminution de la température).
Nous constatons que le nombre de défauts diminue avec la température avec une enthalpie de réaction que nous pouvons ainsi calculer.

D’apres la référence [4]. Image réalisée grace au concours de B. SIBOULET.
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lations et I'utilisation d’'une formule d’intégration permet
ensuite d’en déduire la grandeur recherchée. Il est, par
exemple, possible d’utiliser la relation de Gibbs-Helmholtz

OF/T\  E
ar ), T

pour en déduire I'énergie libre F en fonction de la tempéra-
ture en intégrant I'’énergie interne E calculée pour plusieurs
températures différentes. Le résultat est obtenu a une
constante (dépendant du volume) pres. De trés nombreux
schémas d’intégration ont été proposés. Souvent l'intégra-
tion conduit a simuler des systémes imaginaires. Il est ainsi
possible de calculer des différences d’enthalpie libre entre
espéces chimiques en transformant progressivement une
espece en une autre.

Dans ce cadre, les méthodes d’« umbrella sampling »
(« échantillonnage par parapluies ») sont particulierement
intéressantes, comme représentées sur la figure 123. Nous
ajoutons une force de contrainte harmonique forcant la dis-
tance entre deux atomes a osciller autour d’'une certaine
valeur. Les distributions de probabilité de distance prennent
ainsi la forme d’un petit parapluie. En faisant ce calcul pour
plusieurs distances d’équilibre, si les parapluies se recou-
vrent, nous pouvons montrer qu’il est alors possible d’en
déduire la force moyenne entre les particules. Le potentiel de
force moyenne obtenu prend en compte les effets moyens
des autres atomes. Il est particulierement intéressant pour la
chimie, car s'il est calculé a dilution importante, il permet d’en
déduire les constantes d’équilibre. Par exemple, lors de la
réaction d’association entre deux solutés (ponctuels) A et B

A+B-C

la constante d’équilibre K° est une intégrale simple du poten-
tiel de force moyenne V(r) entre AetB :

K°= f: exp[-pV(r)] 4rridr

avec B = 1/kgT et d une distance définissant la paire C. Le
potentiel de force moyenne donne également la cinétique
chimique s'il est tracé en fonction d’une bonne coordonnée
de réaction, ainsi que les coefficients d’activité [5].

Comme représenté sur la figure 124 dans I'exemple du
nitrate d’uranyle, le potentiel d’interaction moyen peut étre
complexe si le paysage énergétique I'est également. La chi-
mie consiste a passer de minimum en minimum, chacun
pouvant étre assimilé a une espece difféerente. Ces calculs
permettent également de préciser le réle du solvant, les
oscillations traduisant, en fait, le caractére moléculaire de
celui-ci.
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Fig. 123. Principe de la méthode d’umbrella sampling pour le calcul
des interactions entre les ions uranyles UO,?* et chlorures Cl-. Est
rajoutée une force de biais harmonique qui force la distance entre
I"atome d’uranium et celui du chlore a rester autour d’'une distance
donnée r,. Est ainsi obtenue une succession d’histogrammes en
fonction de la distance qui se recouvrent, ce qui permet d’en déduire
les forces entre ces deux ions et donc leur association.

Image réalisée grace au concours de N. Nguyen.

Enfin, la dynamique moléculaire permet la simulation et la
prédiction des propriétés dynamiques et du transport. Deux
types de méthodes sont mises en ceuvre. Dans les
méthodes d’équilibre, sont calculés les différents coefficients
de transport a partir de la théorie de la réponse linéaire de
Kubo. Dans ce cadre, chaque grandeur dynamique (coeffi-
cients de diffusions, conductivité électrique, thermique, vis-
cosité, etc.) peut, en effet, s’écrire comme une intégrale de
fonction d’autocorrélation calculable a partir de la trajectoire
simulée. |l est ainsi possible, en principe, de calculer n’im-
porte quel coefficient de transport. Malheureusement, les
calculs sont souvent extrémement longs en raison du bruit
numérique. Des simulations hors équilibre sont alors préfé-
rables. Dans ces simulations NEMD (Non-Equilibrium
Molecular Dynamics), il est ajouté une force extérieure
(comme un champ électrique) pour forcer le transport, ce qui
permet ensuite directement d’obtenir par identification aux
lois macroscopiques les grandeurs dynamiques. La figure
125 représente le cas de verres poreux (type Vycor®). Sont
ainsi compréhensibles les phénoménes électrocinétiques
aux interfaces pilotant la dynamique des milieux poreux
chargés.
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Fig. 124. Interactions entre les ions nitrates et les ions uranyles en solution [6]. Haut : potentiel de force moyenne calculé par umbrella sampling
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différentes concentrations. Images : d’aprés N. Nguyen.

Fig. 125. Simulation en Dynamique
Moléculaire Hors d’Equilibre (NEMD)

de la migration d’une solution aqueuse
dans un pore de verre sous champ
électrique. Le verre de silice est en haut

et en bas de I'image (batonnets rouges

et jaunes). La solution aqueuse constituée
d’eau (batonnets rouges et blancs), de
cations césium (boules vertes), et d’anions
chlorures (boules bleues) est au milieu.
Nous appliquons un champ électrique vers
la droite, ce qui permet d’en déduire les
profils de vitesses des différentes espéces
(courbes représentées) en fonction du
champ électrique. La comparaison de ces
profils permet de tester la validité des lois
macroscopiques (lois de Fick ou de Navier-
Stokes, par exemple) et de déterminer les
coefficients de transport.

Image : B. Siboulet
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La modélisation multiéchelle

La simulation moléculaire au service
des sciences de I'ingénieur

La simulation moléculaire, classique ou ab initio, est ainsi un
moyen pertinent pour décrire la matiére de facon microsco-
pique, et elle compléte et précise les approches théoriques
situées, comme représenté sur la figure 126, a d’autres
échelles de description :

» Au niveau le plus fondamental, la mécanique quantique,
ou les électrons (et parfois les noyaux) sont modélisés par
des fonctions d’ondes est la représentation la plus précise,
mais son codt en temps de calcul la limite a des systemes
de petite taille. Elle est, en particulier, étudiée pour déter-
miner la complexation moléculaire, les liaisons covalentes,
ainsi que les propriétés d’acidité ou d’électro-réduction qui
nécessitent un traitement quantique ;

a une échelle un peu plus grande (atomique) se situe
ensuite la simulation moléculaire ou tous les atomes sont
considérés comme des particules ponctuelles interagissant
par des forces. Pour des raisons de temps de calcul, elle
est limitée a des échelles de temps et de tailles inférieures
au micrometre et a la microseconde ;

a I'extréme opposé, il y a les modélisations macrosco-
piques utilisées par exemple dans le génie chimique ou les
sciences de 'ingénieur. Dans ce cas, la description repose
sur des lois macroscopiques continues (comme, par exem-
ple, les lois de Fourier, Fick, ou Navier-Stokes) appliquées
aux conditions macroscopiques imposées.

Ces modeles macroscopiques nécessitent de nombreux
coefficients numériques dépendant du systéeme étudié (coef-
ficients de diffusion, viscosité, conductivités, constantes
d’équilibre, coefficients d’activité, etc.) qui doivent souvent
étre mesurés expérimentalement. L’'un des apports les plus
importants de la simulation moléculaire est de pouvoir les
calculer, ce qui peut étre d’'un grand intérét quand les
mesures expérimentales ne sont pas possibles. Dans cer-
tains cas, la simulation moléculaire peut donner non seule-
ment ces coefficients mais également modifier les lois
macroscopiques, si nécessaire. En chimie, par exemple, on
peut étre conduit a considérer de nouvelles espéces. Dans
le domaine des interfaces, les conditions aux limites (glisse-
ment ou non-glissement en hydrodynamique, etc.) peuvent
également étre déterminées grace aux simulations. Il s’agit
ainsi de réaliser de véritables modélisations multiéchelles ou
le passage d’échelle est explicitement réalisé.
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Les dynamiques browniennes

Malheureusement, de nombreux processus naturels ou
industriels sont pilotés par des phénomenes aux échelles
intermédiaires (échelle mésoscopique) et ils ne peuvent pas
étre modélisés directement par des simulations molécu-
laires. D’autres méthodes valables aux échelles intermé-
diaires sont alors mises en ceuvre. Il s’agit, dans ce cas, de
ne modéliser précisément qu’une partie du systeme. Par
exemple, il sera possible de ne considérer que les solutés
et de s’affranchir du solvant, ou alors ne seront considérées
dans le cas de solutions colloidales que les plus grosses
particules présentes. Si les molécules sont trop grandes, il
est possible de réaliser des simulations a gros grain (coarse-
grained) qui regroupent les atomes par paquets appelés
« blob ». Ces procédures sont, en principe, valides pour les
grandeurs d’équilibre, car on peut toujours calculer les
moyennes thermodynamiques en plusieurs étapes. En
revanche, pour les grandeurs dynamiques, elles sont valides
si les particules décrites sont lentes par rapport a celles qui
ne sont pas décrites. Dans ce cas, en effet, il est possible
de traiter indépendamment ces particules qui suivent une loi
dynamique généralisant les lois du mouvement brownien.
Pour cette raison, les simulations réalisées par ces modeéles
mésoscopiques sont souvent regroupées par les termes
génériques de « dynamique brownienne », comme dans la
figure 126.

A titre d’exemple, nous pouvons prendre le cas de la modé-
lisation des solutions. Si le mouvement du solvant est rapide
par rapport a celui des ions, nous pouvons décrire la dyna-
mique des solutés par la dynamique brownienne, comme
représenté sur la figure 127.

Le mouvement des ions i est ainsi donné par I’équation de
Langevin qui s’écrit ici :

dvi
i—— =F-qui + fi(0).
mi- v + fu(t)

Cette équation est semblable a la relation de Newton mais
la force sur les ions s’écrit désormais comme la somme de
trois termes traduisant I'effet moyen du solvant. Le premier
représente les forces entre les solutés (interaction élec-
trostatique, etc.) moyennées sur le solvant. Le deuxieme
représente le frottement hydrodynamique de celui-ci (I'écri-
ture proposée ici est valide seulement pour une solution
diluée). Le troisiéme terme compense I'effet dissipatif du
deuxiéme (qui finirait par arréter les ions) en modélisant une
force fluctuante de chocs aléatoires du solvant sur l'ion. Ce
terme est nul en moyenne et son expression est reliée au
deuxiéme terme dissipatif. Il est remplacable par un terme
stochastique judicieusement choisi. Comme le solvant n’ap-
parait plus explicitement, les calculs sont bien plus rapides
et on peut simuler de plus grands systémes sur de plus
longs temps. Cela est particulierement intéressant pour les
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Fig. 126. Quelques échelles de modélisation. Image réalisée grace au concours de M. Duvail.
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Fig. 127. Principe des simulations
browniennes comparées aux simulations
moléculaires dans le cas des solutions
aqueuses d’électrolytes. En dynamique
moléculaire, sont représentés explicitement
les ions et le solvant. Positions r et quantités
de mouvement p de toutes les especes sont
donc connues. Dans le cas des simulations
browniennes, seuls les ions sont simulés, le
solvant étant considéré comme un continuum
diélectrique et visqueux. Les équations

de Newton (pour les trajectoires des atomes)
et de Liouville (dans I'espace des phases)
sont remplacées par les équations de
Langevin et de Fokker-Planck. Cela n’est
possible que si les ions sont beaucoup plus
lents que les molécules de solvant. Dans le
cas ou, en outre, les vitesses des ions
relaxent rapidement, il est possible de réaliser
des simulations browniennes encore plus
simples ou seules les positions (mais pas
les quantités de mouvement) des ions sont
décrites. L’évolution du systéeme est alors
donnée par I'’équation de Smoluchowski.

électrolytes car la force électrique, présente aux grandes dis-
tances, nécessite des trés grandes boites si la solution est
diluée. Bien sdr, nous perdons le détail moléculaire du sol-
vant, mais pas son r6le sur les ions. Rigoureusement, une
telle équation est valable si la masse de I'ion m; est trés
supérieure a celle du solvant, ce qui est rarement le cas,
sauf pour des ions trés lourds comme les actinides, mais
nous sommes en pratique aidés par le phénoméne de solva-

érique et le calcul haute performance

tation qui lie rigidement chaque ion aux molécules de solvant
I’entourant, ce qui augmente, en quelque sorte, sa masse
effective.

Si la relaxation des vitesses est rapide, il est méme possible
de simplifier encore cette équation en ne considérant plus
que les positions des ions. Dans ce cas, le systéme évolue
suivant I'’équation de Smoluchowski et les simulations peu-
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vent atteindre des temps encore plus longs. Ces simulations
browniennes sont particulierement utilisées pour représenter
les suspensions colloidales. Leur difficulté numérique princi-
pale est la prise en compte des interactions hydrodyna-
miques entre les solutés.

Les simulations browniennes, stochastiques sont particulié-
rement intéressantes car elles sont en fait applicables [7] a
n’importe quelle variable du systéme (et pas seulement aux
positions et vitesses des solutés). Il faut simplement que
cette variable soit lente devant les autres variables micro-
scopiques. On montre en effet d’une fagon trés générale que
tout ensemble de variables lentes a aux temps longs une
évolution qui suit une loi de type Langevin formellement
équivalente a I’équation précédente. Cet ensemble de varia-
bles lentes peut donc étre simulé par dynamique brow-
nienne. La cinétique de la réaction chimique peut ainsi se
décrire par la théorie de I'état de transition (transition state
theory, TST) qui exprime I’évolution des coordonnées de
réaction. Dans le domaine des polyméres, les méthodes de
dynamique dissipative de particules (dissipative particle
dynamics, DPD) peuvent atteindre des dimensions micro-
métriques et des échelles de temps de plusieurs microse-
condes.

La variété des méthodes a cette échelle intermédiaire est
ainsi trés large car elles dépendent des systéemes étudiés.
Les méthodes de Monte-Carlo cinétique (KMC) simulent les
transitions entre états discrets du systeme. Elles sont ainsi,
en quelque sorte, le pendant discontinu des simulations
browniennes.

Des simulations moléculaires grossiéres peuvent
mener a des modélisations hydrodynamiques
précises

Les simulations de dynamique moléculaire permettent de
retrouver les lois macroscopiques continues elles-mémes
(comme, par exemple, les lois de Fourier, Fick, ou de Navier-
Stokes) utilisées dans les sciences de I'ingénieur. Ces lois
existent car elles modélisent I’évolution de variables lentes,
comme nous pouvons le comprendre aisément sur I'exem-
ple de la diffusion. La loi de Fick décrit I’évolution de la
concentration d’un soluté qui s’écrit microscopiquement

c(r,t)= Z S[r-ry(t)]

avec r;(t) la position de la molécule de soluté i au temps t
et §(r) la distribution de Dirac. A priori, en raison de I'agita-
tion moléculaire des trajectoires atomiques, cette fonction
évolue trés rapidement. Néanmoins, si nous calculons sa
transformée de Fourier

ik, t) = Y 8[r-ri)er dr =Y ekr©
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nous comprenons que dans la limite ou nous nous intéres-
sons aux phénomenes a grandes distances (limite hydrodyna-
mique k—0) la concentration devient une variable lente,
puisque c (k, t) tend vers la valeur constante N (nombre total
de solutés). Il est donc possible de traiter indépendamment
I’évolution des concentrations pour les grandes distances
afin d’accéder aux grands temps. Est ainsi obtenue une loi
de Langevin qui finalement peut s’écrire, si on néglige le
terme stochastique — nul en moyenne —comme la loi de Fick
sur la diffusion. C’est donc la conservation des particules qui
implique la loi de Fick. De la méme fagon, nous pouvons
montrer que la conservation de la quantité de mouvement
implique I'’équation de Navier-Stokes et que la conservation
de I'énergie implique I’équation de la chaleur (loi de Fourier)
pour les phénomenes se déroulant sur de grandes distances
car quantité de mouvement et énergie deviennent des varia-
bles lentes dans cette limite.

Ces concepts issus de la simulation moléculaire et de la
thermodynamique statistique sont mis en ceuvre dans des
techniques hybrides dont le but est de résoudre ces lois
macroscopiques utilisées par I'ingénieur. Dans la MPC
(Multi-Particle Collision dynamics) ou la SRD (Stochastic
Rotation Dynamics), est simulé un pseudo-fluide moléculaire
trés grossier, pas du tout représentatif de « vraies » molé-
cules, mais qui a 'avantage d’étre assez rapidement calcu-
lable. Son équation d’évolution n’est pas pertinente pour les
trajectoires atomiques, mais comme elle conserve les
bonnes grandeurs physiques (nombre de particules, éner-
gie, et quantité de mouvement) dans la limite des grandes
distances, nous savons que le pseudo-fluide satisfera les
bonnes équations macroscopiques. Il est ainsi possible de
réaliser des solveurs moléculaires pour ces lois macrosco-
piques qui sont mathématiquement des équations aux déri-
vées partielles souvent trés délicates a résoudre. Les appli-
cations sont, en particulier, trés importantes pour les
systemes de grande taille trés couplés, comme les milieux
poreux (stockage géologique des radioélements, par exem-
ple) ou la dynamique des colloides. Ces méthodes tres per-
formantes souffrent néanmoins d’étre difficilement paramé-
trables : il n’est pas facile de trouver un jeu de paramétres du
pseudo-fluide qui redonne les paramétres du modéle macro-
scopique (coefficient de diffusion, viscosité, etc.) que I'on
cherche a simuler.

Une alternative similaire est de réaliser des simulations d’au-
tomate cellulaires, par exemple de type Lattice-Boltzmann
ou Lattice-Fokker-Planck. Ici, ce sont des fonctions de distri-
butions définies sur des cellules qui vont étre résolues.
Comme elles évoluent par des lois qui, comme I'’équation de
Boltzmann pour les gaz, vérifient les bonnes relations de
conservation, elles redonnent pour les grandes distances les
lois macroscopiques.

Dynamique moléculaire : principes et applications
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Les modélisations a gros grain
et le passage d’échelle

Dans les meilleurs cas, nous cherchons a réaliser une véri-
table photographie a toutes les échelles des phénomenes,
chaque niveau de modélisation étant obtenu rigoureusement
a partir du niveau immédiatement plus microscopique.
Malheureusement, ce passage d’échelle rigoureux
(« coarse-graining » ou modélisation a gros grain), n’est pas
toujours faisable, car il peut conduire a des modéles méso-
scopiques trop complexes pour étre simulés numérique-
ment. Dans le domaine des suspensions, il est souvent réa-
lisable si les macroparticules sont a géométrie simple
(sphérique) et nous pouvons ainsi prédire des effets com-
plexes collectifs entre constituants, comme les phénoménes
de dépression ou des séparation de phase.

En pratique, nous sommes amenés a simplifier les modéles
a gros grain pour pouvoir ensuite les résoudre. Un exemple
de telles modélisations multiéchelles est représenté sur la
figure 128 dans le cas de solutions aqueuses. Les solutés
peuvent rigoureusement étre traités indépendamment du
solvant pour I’équilibre. Dans ce cas, le modele a solvant
continu obtenu donne la méme structure (rigoureusement)
que les simulations moléculaires d’ou il est issu. Le probléeme
est que ce modele mésoscopique est complexe et difficile-
ment implémentable pour traiter des grandes échelles. Il faut
donc le simplifier pour ne garder que les parties pertinentes
et nous obtenons un modéle mésoscopique qui n’est pas
capable de décrire toute la structure moléculaire oscillante
due au solvant mais qui garde les effets moléculaires quand
ils sont réellement importants, c’est-a-dire quand ils ont une
énergie supérieure a kgT.

Les simulations moléculaires, et plus généralement les tech-
niques de modélisation multiéchelles sont ainsi capables, en
principe, de décrire précisément la matiére a partir d’une
description microscopique. Cela dit, la limitation des puis-
sances de calcul ne permet pas d’utiliser cette stratégie dans
tous les cas, en particulier pour les systéemes complexes
mettant en jeu de nombreuses échelles. Les phénoménes
chimiques nécessitent une attention particuliére, car ils peu-
vent avoir lieu a toutes les échelles de temps.
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Fig. 128. Structure (fonctions de corrélations de paires) des
solutions aqueuses de bromure de potassium. Les simulations
de dynamique moléculaires ou tous les atomes sont considérés
explicitement sont en points verts. Le modele mésoscopique
est en bleu.

En conclusion, la diversité des approches en modélisation
est tres féconde, car elle permet une compréhension pro-
fonde des phénomenes mis en jeu. Cela est particulierement
important dans le domaine de la slreté nucléaire qui est
d’autant plus assurée que les dispositifs expérimentaux sont
compris. Il serait ainsi bien malheureux de s’en passer et de
ne rester qu’a une échelle moléculaire. Comme nous le trou-
vons écrit parfois, quand on ne dispose que d’'un marteau
dans sa boite a outils, tous les problemes ressemblent a des
clous...

Jean-Francois DUFRECHE,
Institut de chimie séparative de Marcoule
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

e présent chapitre traite principalement de dynamique
moléculaire appliquée aux protéines. Ces grosses molécules
qui participent a la structure et au fonctionnement des étres
vivants ont des propriétés et une activité chimique qui dépen-
dent de la fagon dont elles sont repliées. L’ambition est ici d’uti-
liser les techniques de la modélisation moléculaire pour calcu-
ler ces conformations. Le probléme est rendu difficile par la
grande taille de la molécule, et par le fait qu’il faut tenir compte
de son environnement, en particulier 'eau dans laquelle la pro-
téine se trouve en solution. Les méthodes classiques de dyna-
mique moléculaire sont fondées sur des approches ou les
interactions microscopiques ne sont pas hiérarchisées. Toutes
ces interactions sont ainsi traitées au méme niveau de préci-
sion (méthodes dites « all-atom »), et elles sont modélisées
par des termes d’énergie potentielle (champ de force) de
nature additive. Or, les interactions microscopiques peuvent
étre marquées par un fort caractére non additif. Par ailleurs,
I'absence de hiérarchisation des approches « all-atom » peut
étre trés pénalisante en termes d’efficacité calculatoire pour
certaines applications. Par exemple, dans le cas de I'étude
d’une molécule en solution (le soluté*), I'essentiel de I'effort
d’une approche « all-atom » portera sur I'évaluation des inter-
actions entre molécules de solvant* et non sur le traitement
du soluté lui-méme. Dans ce chapitre, seront présentés des
exemples de méthodes qui permettent de pallier aux défauts
des champs de force classiques et a I'absence de hiérarchi-
sation des approches « all-atom ». Nous verrons, dans un
second temps, comment ces méthodes permettent d’aborder
la simulation de systemes protéiques. L’ensemble des simula-
tions discutées ici ont été réalisées a I'aide du code de dyna-
migque moléculaire POLARIS (MD) [http://biodev.cea.fr/polaris/]
développé au sein de notre laboratoire.

Les champs de force évolués

La prise en compte des phénomeénes
de polarisation

Dans les champs de force classiques de nature additive, les
propriétés électrostatiques d’'une molécule sont modélisées
a I'aide d’une distribution de charges électriques g; localisées
sur les différents centres atomiques. Ces charges ne varient
pas lors des simulations. Or, elles sont introduites pour
modéliser les propriétés du nuage électronique d’'une molé-
cule, nuage qui est trés sensible a I'influence du milieu exté-
rieur (phénomeénes de polarisation*). Les champs de force

Les du
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Champs de force évolués,
couplage multiéchelle et protéines

classiques peuvent donc étre considérés comme une
approximation de champ moyen. lls ne sont a priori adaptés
qu’a la description d’une molécule simple plongée dans un
milieu homogéne et isotrope.

Dés la fin des années 70, plusieurs approches « polarisa-
bles » ont été proposées afin de remédier a ce défaut des
champs de force classiques : principalement la méthode des
charges fluctuantes (CF), des oscillateurs de Drude (OD) et
des moments dipolaires induits (MDI) [1]. Les deux pre-
mieres ne considerent que des charges q; interagissant par
un terme Coulombien (pour CF, ces charges peuvent varier
alors que pour OD, un atome est décrit a I'aide d’un jeu de
charges statiques pouvant se déplacer autour de celui-ci).
Elles ne nécessitent donc que peu de modifications dans les
codes classiques de dynamique moléculaire. L’approche
MDI nécessite plus d’efforts de développement, car elle est
fondée sur l'introduction d’'un nouveau jeu de degrés de
liberté, les moments dipolaires* induits. Ces trois
approches nécessitent la résolution d’'un ensemble d’équa-
tions auto-cohérentes concernant les valeurs des charges g;
(CF), de leurs positions (OD) ou des moments dipolaires
(MDI). Du fait de la taille des systémes moléculaires consi-
dérés, ces équations sont résolues de maniére itérative, ce
qui induit un surcodt important en temps de calcul par rap-
port aux champs de force classiques. Cela explique le retard
pris dans le développement des approches polarisables et le
recours encore systématique a des champs de force clas-
siques pour simuler des macromolécules en phase aqueuse.

Aujourd’hui, 'approche CF est pratiquement abandonnée du
fait des faiblesses de son fondement théorique. La méthode
OD est sujette a des limitations importantes résultant des fai-
bles pas de temps d’intégration envisageables pour la réso-
lution des équations du mouvement lors d’'une simulation de
dynamique (au plus 0,5 femtosecondes). La méthode MDI
est considérée actuellement comme étant la plus robuste.
Elle permet des pas de temps allant jusqu’a 2 fs, voire I'em-
ploi d’algorithmes a pas de temps multiples [2]. La méthode
MDI est fondée sur 'introduction de moments dipolaires
induits z;, localisés sur des centres atomiques i (dont la posi-
tion est notée #;) et obéissant a la relation fondamentale :
fu=a. (E0+E) (1),
ou a; désigne le tenseur de polarisabilité du centre
atomique i (réduit & une simple grandeur scalaire). E? estle
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champ électrique « statique » produit par les charges q;
identiques en nature a celles des champs de force clas-
siques et entourant le centre atomique i :

1
4me

Ei= ().

q;j
Y Fi=7)
o [7: =74

=2 7 . 7 7 ya
E ! est le champ électrique généré par les autres moments
dipolaires induits f; :

> 1
i

3E-MIE-T) 1 iy 3
D = = (3).
[7i =74 [7: =74
La forme la plus courante de I’énergie de polarisation micro-
scopique U, associée a ces moments dipolaires est :

4me,

(4).

Le premier terme de I'’énergie de polarisation U,,, est inter-
prété comme I'énergie nécessaire a la création d’un dipdle
i; sous I'effet d’'un champ électrique extérieur. Le second
terme correspond a I’énergie d’interaction de ce dipdle avec
ce champ électrique extérieur. L’énergie de polarisation est
donc une fonction des positions atomiques 7; et des
moments dipolaires induits z;. Les forces de polarisation ato-
miques I?i associées a I'énergie U,,, doivent donc s’écrire
en fonction des gradients analytiques de cette énergie par
rapport a ces positions et & ces moments dipolaires :

O
6?1-
Si I’équation (1) est vérifiée, on montre alors que

0Upoi/ 0l = 0, ce qui permet d’écrire les forces F; sous une
forme simplifiée :

0Upor

0Upar
Ot

F_‘)izﬁiupolz_< (5)

(6).

. . (9E! 9E!
Fi=ViUpo = i +

a?‘i 6?,

De par la forme analytique des champs électriques E et E £
les équations (1) régissant les moments dipolaires induits
sont des équations auto-cohérentes qui peuvent étre réso-
lues itérativement. Pour des raisons d’efficacité calculatoire,
ce processus itératif n’est pas poussé jusqu’a obtenir des
moments dipolaires vérifiant les équations (1) a la précision
numérique d’un processeur. Généralement, ce processus
est poursuivi jusqu’a atteindre une différence de la norme
moyenne des moments dipolaires entre deux itérations infé-
rieure a 10 Debye*. Un tel critere permet généralement de
faire converger les moments dipolaires en moins de dix ité-
rations, mais il induit encore des erreurs numériques assez
fortes. Cela se traduit, par exemple, par la non-conservation
de I’énergie totale d’un systéme moléculaire lors d’'une simu-
lation de type dynamique moléculaire. Toutefois, avec un cri-
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tere de 10 Debye, la dérive de I'énergie totale le long d’une
trajectoire de dynamique moléculaire est raisonnable. Elle
représente au plus 0,1 % de cette énergie a I'’échelle de la
nanoseconde simulée avec un pas d’intégration de 1 femto-
seconde.

Si nous souhaitons réaliser une simulation de type dyna-
mique moléculaire, une alternative plus efficace a la
méthode itérative est fondée sur 'affectation d’'une masse
virtuelle m, aux moments j;. En tenant compte de I'énergie
cinétique ¥%m,g; [2] dans le Lagrangien du systéme, en est
déduite I’équation suivante d’évolution temporelle des
moments dipolaires induits :

).

A la différence de la méthode itérative, I'approche
Lagrangienne nécessite simplement la résolution de deux
jeux d’équations temporelles couplées régissant les posi-
tions atomiques et les moments dipolaires induits. Toutefois,
la grande difficulté ici est de définir de maniere empirique un
jeu de masses m,, garantissant la stabilité des simulations
de dynamique moléculaire. Cela explique qu’elle soit de
moins en moins employée aujourd’hui.

Les champs de force polarisables (OD ou MDI) sont recon-
nus pour leur capacité a bien reproduire les propriétés de
I’eau liquide sur des plages de température et de pression
bien plus étendues que dans le cas des champs de force
classiques (du point de fusion au point critique de I'eau par
exemple [3]). lls sont également mieux adaptés a I'’étude du
comportement d’espéces chargées aux interfaces ou a la
surface de protéines. Par exemple, seul ce type de champs
de force est capable de prédire la forte affinité d’ions forte-
ment polarisables pour l'interface vapeur/eau liquide [4]. lIs
sont donc bien adaptés a I'étude des comportements d’es-
peces ioniques en phase aqueuse dans des conditions
extrémes de température et de pression (par exemple, celles
prévalant dans les réacteurs nucléaires). Plus généralement,
ils sont considérés comme trés prometteurs pour aborder le
probléeme du repliement des protéines* [5] ou I'étude des
interactions microscopiques impliquant I’ADN [6]. Toutefois,
pour certaines applications, il convient encore d’aller plus
loin dans les développements des champs de force, en par-
ticulier pour prendre en compte les phénomeénes de transfert
de charge.

Au-dela de la polarisation : le transfert de charge

Les phénoménes de polarisation correspondent aux défor-
mations du nuage électronique d’'une molécule sous I'action
d’un milieu extérieur. Certaines interactions microscopiques
font intervenir des phénomenes de redistribution de la den-
sité électronique encore plus poussés entre deux entités chi-
miques. Par exemple, dans le cas de l'interaction d’un ion

Champs de force évolués, couplage multiéchelle et protéines



lourd, comme Cm(lll), avec une molécule d’eau, une partie
de la densité électronique des paires libres de la molécule
d’eau est transférée vers le centre ionique. Ce phénomene,
dit « de transfert de charge », est de nature non additive car
modulé par I'environnement du centre ionique. En effet, plus
les molécules d’eau qui interagissent avec ce centre sont
nombreuses, plus forte est la densité électronique qui peut
a prioriy étre transférée, ce qui en retour défavorise ce trans-
fert. Autrement dit, le phénoméne de transfert de charge au
niveau d’un ion monoatomique comme Cm(lll) est anti-coo-
pératif (plus il y a de molécules d’eau entourant cet ion, plus
le phénomene s’affaiblit). Il existe des phénoménes de trans-
fert de charge coopératifs, qui sont donc renforcés par la
présence de nombreuses molécules. Par exemple, les pro-
priétés du réseau de liaisons hydrogene entre molécules
d’eau peuvent étre interprétées comme résultant de phéno-
meénes de transfert de charge coopératifs entre les paires
libres de molécules d’eau et les orbitales anti-liantes des liai-
sons OH des molécules d’eau les entourant (cette interpré-
tation permet d’expliquer le fort déplacement vers le rouge
des fréquences associées au mode de vibration des liaisons
OH de I'eau en phase condensée). Une autre particularité
des phénomeénes de transfert de charge est leur faible por-
tée. Généralement, ils n‘apparaissent qu’entre des entités
chimiques séparées par moins de quelques dixiemes de nm.
Les phénoménes de transfert de charge peuvent étre décrits
de maniére simple a l'aide d’un terme d’énergie potentielle
de la forme :

Ure = ), ji Dfj e (8),
ou f3 est ici une constante et r;; la distance entre deux entités
chimiques i et j. En premiére approximation, il est possible
de considérer Df; comme une fonction linéaire de la densité
locale n;(j) de I'espéce de type j au voisinage de I'espéce i :
Dfj=1+{;xn(j) (le signe {; permet de garantir le caractéere
coopératif ou anti-coopératif du terme U,.). La densité locale
ny(j) au voisinage de I'espéce i peut étre estimée a I'aide
d’un filtre gaussien appliqué aux distances interatomiques
de la forme :

9).

r

n(Jj) = 2 1£j €Xp (‘ (—rﬂ _Th) )

Dans cette équation, les entités chimiques notées [ sont du
méme type que j mais sont individuellement toutes diffé-
rentes de j (et de i si i et j sont de méme type). Les deux
parametres r{; et y,- sont définis afin de ne faire un jouer un
réle notable dans la définition de n;(j) qu’aux entités chi-
miques [ situées a proximité de I'entité i (quelques dixieme
de nm au plus).

Les méthodes théoriques les plus précises permettant de
traiter des systemes chimiques a I’échelle moléculaire sont
fondées sur un formalisme quantique et consistent en la
résolution de I'’équation de Schrédinger (méthode dite « de
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chimie quantique ab initio »). Couplé a un terme de polari-
sation MDI et avec un jeu de parametres adéquat, ce terme
U.. permet, par exemple, de reproduire les énergies d’inter-
action entre un ion lourd et des molécules d’eau a moins de
0,1 % prés en moyenne [7, 8], par rapport a celles obtenues
a l'aide des méthodes de chimie quantique ab initio les plus
précises et ce, quel que soit le nombre de molécules d’eau
considérées. Sans ce terme U,., ces énergies ne peuvent
étre reproduites au mieux qu’a 10-15 % pres, ce qui repreé-
sente une erreur de l'ordre de 150 kBT a température
ambiante. En incluant une dépendance angulaire au terme
U.., nous avons pu montrer qu'il est possible d’améliorer tres
nettement la qualité des champs de force polarisables pour
décrire des réseaux de liaisons hydrogéne (comme ceux
présents dans I'eau liquide) ou encore les interactions entre
I’eau et des anions mono atomiques (F/CI/Br) [9] ou orga-
nigues comme les ions carboxylates [10]. En particulier, la
prise en compte d’un terme U,. permet méme de réduire le
nombre de centres polarisables a considérer pour un sys-
teme moléculaire (par exemple, en ne considérant que I'oxy-
géne comme centre polarisable pour I'eau) sans nuire a la
qualité du champ de force, ce qui améliore trés sensiblement
son efficacité calculatoire [3].

La faible portée des phénoménes de transfert de charge
implique que le terme U,. est un terme d’ordre O(N), ou N
est la taille atomique du systeme moléculaire considéré.
Cela s’explique par le fait que le nombre de proches voisins
d’un atome quelconque est une grandeur bornée. Cet aspect
local du terme U, le rend particulierement intéressant dans
le cas de calculs réalisés en paralléle sur un grand nombre
de processeurs. En effet, le facteur limitant de ce type de
calcul est la mise a jour des données contenues dans la
mémoire physique de ces processeurs (par exemple, les
positions atomiques). Le terme U,. ne nécessite donc que
de mettre a jour la mémoire physique qu’entre les proces-
seurs gérant les mémes groupes d’atomes et non pas les
mémoires de I'ensemble des processeurs.

La dynamique moléculaire
et les approches multiéchelles

Les approches classiques « all-atom » de dynamique molé-
culaire sont caractérisées par une absence de hiérarchisa-
tion des interactions microscopiques qui sont toutes traitées
au méme niveau de précision. Par exemple, si nous souhai-
tons étudier le comportement d’'une protéine en phase
aqueuse, celle-ci sera simulée plongée dans une boite
contenant un nombre suffisant de molécules de solvant pour
obtenir la densité souhaitée (cette boite sera alors répliquée
périodiquement pour modéliser une phase condensée).
Généralement, un tel systeme (la boite répliquée) contient
dix fois plus d’atomes de solvant que d’atomes de la protéine
(voir fig. 129). En conséquence, ce type d’approche conduit
a faire porter I'essentiel de I'effort sur le traitement des inter-
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Fig. 129. a) Une protéine (en vert) plongée dans une boite cubique de solvant eau (en rouge) dans une simulation « all-atom ».
Afin de garantir une bonne description de la solvatation de la protéine, il faut considérer de I'ordre de dix fois plus de molécules d’eau
que d’atomes de la protéine. b) Détail de la structure de la protéine solvatée au niveau atomique.

actions entre molécules de solvant et non sur les interactions
au sein de la protéine ou entre la protéine et un partenaire
(une autre protéine ou une molécule synthétique, comme
celles a vocation thérapeutique développées par l'industrie
pharmaceutique). Ce constat est a I'origine du développe-
ment d’approches multiéchelle ou la représentation de cer-
taines parties d’'un systéme microscopique est simplifiée. La
question qui se pose alors est d’évaluer jusqu’ou il est pos-
sible de pousser cette simplification sans nuire a la qualité
prédictive des simulations ainsi réalisées.

Les premiéres approches multiéchelles proposées pour trai-
ter efficacement un solvant consistent a le considérer
comme un milieu continu, discrétisé sous la forme d’une
grille réguliere aux noeuds de laquelle des équations macro-
scopiques de type Poisson-Boltzmann sont résolues. Parmi
celles-ci, certaines sont toujours trés populaires, en particu-
lier la méthode Generalized-Born/Surface Area (GB-SA) [11].
Ces approches, qui ne prennent pas en compte la nature
particulaire de la matiére a I'’échelle microscopique, ne per-
mettent pas de prendre en compte des phénomeénes de
réorganisation du solvant autour du soluté, phénomenes a
I'origine des effets hydrophobes dans le cas du solvant eau.
En conséquence, de nouvelles classes d’approche multié-
chelle ont été proposées dans lesquelles la nature particu-
laire du solvant est préservée comme dans la méthode sui-
vante développée au sein de notre laboratoire.

Un solvant peut étre considéré comme un milieu continu
polarisable. Dans ce cas, la composante « électrostatique »
F. de I’énergie libre de solvatation d’un soluté peut s’écrire

1f POAG)
=— | =22y

== e 7~ [[P' (). E s()] dF (10),
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ol £(7) et y(#) sont respectivement la constante diélectrique
et la susceptibilité du milieu dans un élément de volume dv
du solvant centré en 7, ﬁs(?) le champ électrique microsco-
pique produit par le soluté et P (7) la densité de polarisation
dans dv. Ici, les interactions entre les densités ﬁ(?) des dif-
férents éléments de volume du solvant sont négligées
(approximation « locale » [12]). L’équilibre thermodynamique
correspond a des valeurs de 13'(?) qui minimisent F, :

B = @ o
) =—-Es(®) (11).
x(@)

Si nous discrétisons un milieu continu polarisable a I'aide de
pseudo-particules polarisables (PPP) de volume 4v =1/p
(p étant la densité du milieu) et portant un moment dipolaire
induit vérifiant i = P (#)Av, nous pouvons alors définir une
énergie de polarisation soluté/solvant identique a celle des
champs de force polarisables MDI [12]. Techniquement, il est
donc possible de modéliser un milieu continu en considérant
des particules qui sont traitées de maniére identique a des
atomes polarisables dans un code de dynamique molécu-
laire. Le développement de ce type d’approches n’implique
donc qu’une réécriture tres limitée d’un tel code. Par contre,
il n’existe pas encore de théorie capable de définir la polari-
sabilité microscopique effective as de ces pseudo-particules.
A la suite de nombreux tests numériques [13], une relation
de type Clausius-Mossotti, reliant cette polarisabilité a des
grandeurs macroscopiques, apparait comme pertinente :

Es— 1
as= (12),
4'7T$Sp

avec ¢s la constante diélectrique du solvant pur. Il est a
remarquer que la polarisabilité des pseudo-particules as est
ici proportionnelle a leur volume. Il est donc a priori possible
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de moduler la taille des pseudo-particules afin qu’elles
modélisent des portions plus ou moins étendues d’un milieu.
Cette propriété permet de proposer une approche multié-
chelle particulierement efficace pour modéliser des milieux
tres étendus. Considérons I'approche hiérarchisée PPP"
présenté fig. 130, approche qui peut se traduire par plus on
s’éloigne d’un soluté, plus la taille des particules considérées
est grande. Avec un tel schéma, il est possible de réduire la
complexité calculatoire pour évaluer les interactions impli-
quant un soluté plongé dans un volume de solvant sphérique
de rayon R., de O(R2) a O(R.) [14]. Cette propriété est par-
ticulierement utile pour modéliser le comportement d’es-
péces chargées en solution, ce qui nécessite de considérer
les interactions entre ces espéces et des portions trés éten-
dues du solvant [15].

Un autre avantage de I'approche multiéchelle PPP" est de
préserver la nature particulaire d’un milieu a I’échelle micro-
scopique. Dans le cas du solvant eau, il est alors possible
de reproduire I'impact des effets hydrophobes sur un soluté
en considérant un potentiel ad hoc d’interaction entre ces
pseudo-particules qui reproduise certaines propriétés intrin-
seques du solvant (comme I’énergie de création d’une cavité
en son sein [16]). Pour des raisons d’efficacité, ce potentiel
est défini comme étant a courte portée (au plus 1 nm) d’ou
une complexité algorithmique en O(N). Enfin, ces pseudo-
particules peuvent également étre considérées pour évaluer
la densité locale d’un solvant autour de certains atomes, ce
qui est particulierement utile pour quantifier les effets coo-
pératifs lors de 'emploi d’un terme de transfert de charge de
type Ug.

Simuler efficacement une protéine
en phase aqueuse

Stabilité structurale d’une protéine et couplage
multiéchelle

L’emploi d’une approche hiérarchisée, comme I'approche
PPPr décrite précédemment, permet de réduire considéra-
blement les temps de calcul nécessaires pour traiter un sol-
vant et, par conséquent, pour simuler une macromolécule
plongée dans un milieu continu, comme une protéine en
phase aqueuse. Cette propriété des approches hiérarchi-
sées est particulierement intéressante lorsque I'on souhaite
simuler une macromolécule ou un ensemble de macromo-
lécules plongé dans un milieu continu a I'aide d’un champ
de force évolué, comme un champ de force polarisable, a
priori plus précis mais également plus colteux en temps de
calcul gu’un champ de force standard de type additif.

Prenons le cas d’'un champ de force polarisable de type MDI
comme celui que nous développons. Son emploi induit un
surco(t important (au minimum un facteur deux) par rapport
a I'emploi d’'un champ de force classique du fait de I'intro-
duction d’un nouveau jeu de degrés de liberté, les moments
dipolaires induits f1;, qui sont associés a de nouveaux termes
d’énergie potentielle dont la complexité algorithmique est
identique a celle des termes usuellement employés dans un
champ de force classique non polarisable, [2], [3] et [4].
Simuler avec ce champ de force MDI une protéine d’environ
1000 atomes a I'’échelle de 10 ns et plongée dans une boite
de 6 000 pseudo-particules polarisables de type PPP" ne
nécessite qu’une douzaine d’heures en n’employant qu’un

Une molécule d’eau

Une particule polarisable
= une molécule d’eau

> @

Une particule polarisable
= élément de volume
de I’eau liquide

@

Une particule = Une molécule
une molécule d’eau Une particule = 8 molécules d’eau = 64 molécules d’eau etc.
Soluté // )
. . ’ V{4
Niveau 1 Niveau 2 Niveau 3
R; = 1nm R, ® 5nm

Fig. 130. Approche multiéchelle PPP" pour modéliser un soluté dans un solvant étendu. Une molécule d’eau est modélisée par une pseudo-
particule de méme volume si cette molécule interagit a faible distance du soluté (typiquement moins de 1 nm), puis un groupe de molécules
d’eau est modélisé par une pseudo-particule de volume plus large, etc. Pour chaque type de pseudo-particule, les interactions avec le soluté
ne sont prises en compte qu’entre deux distances R, < R, (aux bornes de ce domaine, ces interactions sont progressivement annulées a I'aide
d’une fonction de type B-spline). A la différence des approches classiques « all-atom », des conditions périodiques ne sont considérées

dans ce schéma que pour traiter les interactions entre pseudo-particules (afin de maintenir la densité du solvant) et non pour traiter le soluté.
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seul processeur x86 octo coeurs. A titre de comparaison,
simuler cette protéine avec une approche « all-atom », a
I’aide d’'un champ de force classique, de conditions pério-
diques et d’'une méthode numérique efficace comme la
méthode « Particle Mesh Ewald » nécessite autant d’heures
de calcul mais plus de ressources informatiques (entre 16 et
32 cceurs suivant le code utilisé [17]). En notant N la taille
atomique de la protéine, il convient de remarquer ici que la
complexité algorithmique de I'approche « Particle Mesh
Ewald » varie en O(NlogN), alors que toutes les interactions
en sein de la protéine sont explicitement évaluées avec le
champ de force MDI, d’ou une complexité algorithmique
variant en 0(N?) pour I'approche multiéchelle polarisable.

Si les approches multiéchelles se révelent trés efficaces,
elles sont fondées sur une simplification de la description
des interactions au niveau microscopique. Leur légitimité
repose donc a minima sur leur capacité a bien décrire les
grandeurs physiques moyennes d’un systéme microsco-
pique (autrement dit, a bien décrire les propriétés a I’équili-
bre d’un tel systeme). La figure 131 permet d’évaluer la per-
tinence de I'approche PPP" couplée a un champ de force
MDI pour modéliser le comportement d’une protéine en
milieu aqueux. Cette figure présente les fluctuations tempo-
relles sur 10 ns de la structure d’'une protéine (connue pour
étre expérimentalement trés stable en phase aqueuse) lors
de simulations réalisées avec I'approche couplée PPP"/MDI.
Comme nous pouvons l'observer, le solvant gros grains,
malgré sa simplicité, permet bien de reproduire la grande
stabilité structurale de cette protéine sur des temps longs.
Certes, il peut y avoir des compensations d’erreur impor-

tantes entre la description du solvant et des interactions
soluté/solvant (approche PPP"), et la description des interac-
tions internes au soluté (champ de force MDI). Toutefois, une
des particularités de notre champ de force MDI est de repo-
ser sur des parametres définis pour reproduire les propriétés
des interactions en phase gaz entre de petites molécules
modéles (et correspondant a I'ensemble des groupements
chimiques présents au sein d’une protéine). Cela garantit
donc que I'approche PPP" modélise de maniére réaliste les
interactions impliquant le solvant.

Le repliement d’un peptide
a l'aide de simulations couplées

Les phénoménes de repliement* de protéine (ou de pep-
tide*) sont des phénoménes de transition structurale dont
les temps caractéristiques varient de la us a la ms. Les tech-
niques de dynamique moléculaire sont fondées sur la réso-
lution d’équation du mouvement dont les pas de temps d’in-
tégration sont de l'ordre de la fs. A priori, méme en
employant des champs de force classiques, nous ne pou-
vons simuler avec des temps de restitution raisonnables (au
plus quelques semaines) une protéine en phase aqueuse
par des approches « all-atom » qu’a I'échelle de la us au
mieux en employant des processeurs courant de type x86
ou GPU. Seuls des processeurs dédiés, comme la machine
ANTON [18], permettent d’accéder a des temps de simula-
tion a I'échelle de la ms. Toutefois, la disponibilité de ce type
de processeurs est encore trés réduite et ceux-ci ne permet-
tent pas d’employer des champs de force évolués, comme
les champs de force polarisables.

RMSD des Ca (A)

I
1 2 8 4 5 6 7 8 9 10
Temps (ns)

Fig. 131. Evolution de I'écart type des positions des carbones a définissant le squelette de la protéine ubiquitine 1UBQ le long de dix
simulations de dynamique moléculaire a I'’échelle de 10 ns par rapport aux positions dans la structure expérimentale cristallographique. Ces dix
simulations correspondent a différentes conditions initiales pour les vitesses atomiques. A droite, une représentation en 3D de la superposition
des squelettes de 1TUBQ entre la structure expérimentale (en bleu clair) et une structure obtenue aprés 10 ns de simulation (en violet).

182

Champs de force évolués, couplage multiéchelle et protéines



Récemment, de nouvelles approches fondées sur des tech-
niques usuelles de dynamique moléculaire ont été propo-
sées pour aborder le probléme du repliement de protéines a
I’aide de simulation a I’échelle de quelques centaines de ns.
Parmi les plus prometteuses, nous pouvons citer les
approches « replica exchange » (RE) [19]. Celles-ci sont fon-
dées sur des simulations réalisées en parallele d’'un méme
systeme moléculaire a des températures de plus en plus éle-
vées et/ou avec un champ de force de plus en plus atténué
(ce qui amene, dans les deux cas, a favoriser le passage de
barrieres d’énergie potentielle auxquelles ce systeme molé-
culaire peut étre confronté). Par exemple, en regroupant
dans un seul terme U, tous les termes d’un champ de force
qui décrivent les interactions entre atomes non liés chimi-
quement, chaque simulation (replica de rang p = 1) consi-
dérera ce terme sous la forme
U= (7,p) = Un(@)/p + Wp (13),
ou U2, est le terme non altéré du champ de force de réfé-
rence et Wp est une grandeur scalaire. L’objectif est de per-
mettre au replica de rang p le plus élevé de sonder le plus
exhaustivement possible la surface d’énergie potentielle du
systéeme moléculaire considéré a I’échelle de quelques
dizaines de ns. A des intervalles réguliers At (quelques ps)
le long des différentes simulations, la possibilité d’échanger
de structures est évaluée en considérant un critere de type
Metropolis. Considérons deux replica de rang p et q. La pro-
babilité d’échange est évaluée suivant la relation

sid(p,q) <0

, (14),
exp[-A(p, @) /ksT]sid(p,q) >0

Péchange(plq) =

avec A(p, q) = Un(Pq, p) + Uni(@p @) = Uni(Pg, @) = Uni(Fps P)
(15).

Ici, 7, est le jeu de coordonnées atomiques du systéme
moléculaire pour le replica de rang p. SiI’échange est validé,
alors les coordonnées des replica de rang p et g sont échan-
gées. Un taux d’échange moyen de l'ordre de 40 % a
chaque intervalle At garantit I'efficacité de ce type d’ap-
proche. Cela n’est possible que si les distributions des éner-
gies Uu(7p, p) le long des simulations se recouvrent notable-
ment, ce qui implique de considérer a priori un nombre de
replica qui croit avec la taille du systeme considéré.
Toutefois, les énergies potentielles U,,(7, p) étant définies a
une grandeur scalaire pres Wp, il suffit alors de moduler
celle-ci de maniere dynamique le long des simulations pour
garantir un bon taux d’échange, méme avec un faible nom-
bre de replica [20].

Pour évaluer l'intérét des approches RE, considérons le
déca peptide « chignoline ». En partant de sa structure
linéaire plongée dans une boite de pseudo-particules de
type PPP", il nous a été possible d’atteindre sa forme
« repliée » a l'aide de six replica simulés a I’échelle de
100 ns (voir fig. 132). Ces simulations, fondées sur un
champ de force polarisable de type MDI, n’ont nécessité que
trois jours de calcul en employant six processeurs x86 octo
cceurs. Ce repliement peut étre aussi observé le long d’une
unique simulation standard de dynamique moléculaire de
100 ns, mais avec une probabilité si faible qu’il faudrait répé-
ter des centaines de fois une telle simulation pour pouvoir
I’observer au moins une fois [21]. Si les simulations de type
RE sont également sujettes aux effets chaotiques inhérents
aux approches de dynamique moléculaire (qui ne sont
qu’une forme particuliere du probléme a N-corps), la repro-
ductibilité d’'un phénoméne de repliement sur des temps
courts par une technique apparentée a RE a pu étre montrée
[22].

Y

Temps (ns)

X-ray T

Modele

Fig. 132. Application de I'approche « replica exchange » au cas du repliement du déca peptide « chignoline ». RMSD : écart type des positions
des carbones « définissant le squelette du peptide le long de la simulation de référence a celles de la structure expérimentale RMN.
A droite, structure repliée du peptide obtenue aprés 60 ns de simulation et comparaison & la structure expérimentale (en bleu foncé).
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Les systémes de grande taille et le parallélisme

L’absence de hiérarchisation des interactions dans les
approches « all-atom » et 'emploi de conditions périodiques
pour simuler un systéme a I’état condensé expliquent la
popularité des méthodes sommes d’Ewald de type « lat-
tice », comme la méthode « Particle Mesh Ewald » déja citée
(PME) ou « Particle-Particle-Particle-Mesh » (P3M) [23]. La
complexité algorithmique de ces méthodes varie en
O(NlogN), mais elles sont a priori mal adaptées aux archi-
tectures de calcul massivement paralléles car fondées sur
un emploi massif de transformées de Fourier. Malgré ce
défaut, elles ont été employées pour réaliser les plus
grandes simulations reportées a ce jour dans le domaine des
protéines, a I’échelle de 10 a 100 millions d’atomes, concer-
nant par exemple des capsides de virus (une structure pro-
téique enfermant le code génétique d’un virus) en phase
aqueuse, comme la capside du virus HIV-1 [24].

La hiérarchisation des interactions dans I'approche multié-
chelle décrite précédemment n'implique pas d’avoir a pren-
dre en compte les interactions entre les images périodiques
d’un soluté pour le simuler en phase condensée. Il est donc
possible d’évaluer les interactions en son sein a I'aide d’une
méthode numérique efficace sur des architectures de calcul
massivement paralléles et trés en vogue en astrophysique,
a savoir I'approche « Fast Multipole Method » (FMM) dont la
complexité algorithmique de ses implémentations les plus
récentes varie en O(N). L’approche FMM est fondée sur une
décomposition spatiale ou les particules contenues dans un
sous-domaine sont traitées sous la forme d’un développe-

ment multipolaire de la grandeur physique les caractérisant
(masse ou charge électrostatique, par exemple). Toutefois,
a la différence des calculs astrophysiques de dynamique
d’un grand nombre d’astres en interaction gravitationnelle
(ou ne sont considérés que des objets avec une masse tou-
jours positive), en modélisation moléculaire, nous considé-
rons des atomes avec une charge électrostatique dont la
somme peut étre nulle. Pour des raisons de précision nhumeé-
rique, il convient donc de pousser plus avant les développe-
ments multipolaires en modélisation moléculaire qu’en astro-
physique (respectivement a l'ordre 7 et 5).

L’adaptation d’'une méthode FMM au cas des champs de force
polarisable de type MDI est relativement aisée si nous consi-
dérons les moments induits ji; réécrits sous la forme [25] :
o= qu(8T7 + 817) (16).
Autrement dit, uniquement pour les calculs inhérents a la
méthode FMM impliquant un centre polarisable i, nous intro-
duisons deux nouvelles charges g, positionnées en Sl =
- 81 de ce centre atomique, ce qui rappelle I'approche des

oscillateurs de Drude (OD) pour traiter les phénoménes de
polarisation.

Les données représentées sur la figure 133 permettent de
vérifier le caractére O(N) de cette approche FMM pour traiter
des protéines, ainsi que sa bonne efficacité sur des archi-
tectures de calcul paralléle actuelles. En particulier, si I'em-
ploi de développements multipolaires a I'ordre 7 induit un
surco(t notable par rapport a des développements a l'or-

'_c} 6] Z 10} - Ordre 7
é Ear Ordre 5
ks 61
St 41
41l / 2]
3l / 11
81
61
2T 4l
1+ 2]
0 0,11
0 20 40 60 80 100 120 4 8 16 32 64 128
Nombre d’atomes x 10° Nombre de nceuds de calcul

Fig. 1383. Efficacité de la méthode « Fast Multiple Method » (FMM) pour traiter des systemes atomiques polarisables de taille variable

(a gauche, ces systemes sont ici considérés isolés en phase gaz), et pour traiter un systeme protéique de 0,5 M d’atomes plongé dans une
boite de 2 M de pseudo-particules de solvant PPP en fonction du nombre de processeurs (a droite). a) Le temps Tcpu correspond temps de
calcul normalisé (le temps unitaire de référence correspond a un systeme de 2.10* atomes). b) le temps correspond au calcul de I'énergie
potentiel totale du systéme en considérant des développements multipolaires a I'ordre 5 et 7 (un nceud de calcul est constitué de 2 processeurs

x86 a 12 cceurs, donc 128 nceuds correspondent a 3 072 cceurs).
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dre 5, ce surco(t est progressivement absorbé en utilisant
un tres grand nombre de cceurs de calcul. Lorsqu’un grand
nombre de processeurs en parallele est employé, le facteur
limitant est la mise a jour des mémoires de ces processeurs
(temps de communication). Plus les calculs réalisés sur
chaque processeur sont lourds, moins les temps de commu-
nication sont pénalisants, d’ou la meilleure efficacité en
parallele des développements multipolaires a I'ordre 7 sur
un grand nombre de cceurs de calcul.

Si la méthode FMM discutée ici est d’ordre O(N), cela ne
signifie pas qu’elle soit plus efficace que I'approche clas-
sique en O(N?) consistant & traiter explicitement toutes les
interactions entre paires d’atomes dans un systeme molé-
culaire quelle que soit la taille de ce dernier. En général, les
approches de type FMM, mais aussi PME ou P3M, sont
moins efficaces pour des systemes de petite taille (quelques
centaines d’atomes). Sur la figure 134, le temps de calcul en
mode séquentiel (c’est-a-dire en mode non paralléle) pour
des systemes moléculaires de taille variable correspondant
a la méthode FMM avec des développements multipolaires
a I'ordre 7 sont comparés a I'approche classique en 0(N?).
Dans ce cas particulier, 'approche FFM devient plus efficace
pour des systemes dont la taille atomique est supérieure a
5 000 atomes. Si nous considérons une approche FMM
moins précise (développements multipolaires a I'ordre 5),
celle-ci devient alors plus efficace dés 2 000 atomes. Ces

-o- Ordre 7

1000= -o- Ordre 5
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Fig. 134. Efficacité de la méthode FMM (avec des développements
multipolaires a 'ordre 7) pour traiter des systemes atomiques
polarisables de taille variable par rapport a I'approche standard

ou toutes les interactions entre paires d’atomes sont traitées
explicitement [approche O(N?)] en fonction du nombre d’atomes du
systeme moléculaire considéré. Les temps correspondent au calcul
de I'énergie potentielle totale d’un systéeme moléculaire sur un seul
cceur de calcul de type x86. Le comportement non idéal observé
ici pour la méthode FMM a pour origine la nature géométrique des
systemes moléculaires considérés. En fonction de leur structure
tridimensionnelle, les décompositions en sous-domaine

de I'approche FFM peuvent étre plus ou moins optimales.
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tailles sont a comparer a la taille atomique moyenne des pro-
téines dont la structure tridimensionnelle a été résolue expé-
rimentalement par des équipes académiques, environ 6 500
atomes [26].

L’approche de type FMM présentée ici est donc tres efficace
pour traiter des systémes moléculaires de trés grande taille
sur les architectures modernes de calcul parallele. Couplée
avec une approche gros grains comme I'approche PPP" pré-
sentée plus haut, elle se révele trés prometteuse pour traiter
des systémes moléculaires de trés grande taille en phase
aqueuse. Par exemple, si nous considérons la capside du
virus MOSAIC PANICUM (contenant 0,5 M d’atomes et trai-
tée par une approche FMM) plongée dans une boite de sol-
vant contenant 2 M de pseudo-particules de type PPP (voir
fig. 135), le surco(t induit par le solvant est négligeable (il
représente moins de 1 % du temps de calcul), alors que ces
pseudo-particules représentent I’équivalent de 6 M
d’atomes. Par ailleurs, 'approche FMM permet d’envisager
des approches gros grains efficaces et précises pour traiter
également certains fragments d’un soluté en considérant le
développement multipolaire propre a un sous-domaine FMM
comme constant le long de segments d’une trajectoire de
dynamique moléculaire et non pas comme une grandeur
dynamique a réévaluer a chaque pas d’une telle trajectoire.
Cette idée est a la base d’approche trés en vogue actuelle-
ment, comme le champ du champ de force MARTINI.
Toutefois, dans ce type d’approche, les développements
multipolaires considérés modélisent de petits fragments d’un
systéme moléculaire (contenant au plus une trentaine
d’atomes) et ils sont considérés comme figés le long d’une
simulation. Les approches FMM permettent d’envisager une
méthode favorisant la modélisation de portions trés larges
d’un soluté a I'aide d’un simple développement multipolaire.
Toutefois, la difficulté sera de mettre au point un algorithme

Fig. 135. Capside du virus MOSAIC PANICUM (0,475 millions
d’atomes) plongé dans une boite de solvant de 1,95 millions
de pseudo-particules de type PPP (représentées en bleu).
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« on the fly » permettant de choisir s’il faut traiter de maniére
explicite ou sous la forme de développements multipolaires
ces différentes portions du soluté en fonction du probleme
que I'on souhaite étudier (probleme local comme l'interaction
d’une protéine avec une petite molécule, ou probleme de
réorganisation structurale au niveau global d’'une protéine en
fonction des conditions physico-chimiques imposés par son
environnement, par exemple).

Michel MASELLA
Direction de la recherche fondamentale
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Introduction

La neutronique étudie le cheminement des neutrons* dans
la matiere. Du fait des réactions nucléaires qu'ils induisent,
ces derniers modifient la composition isotopique du milieu
traversé. La population neutronique dans un cceur* de réac-
teur nucléaire est gouvernée par les équations suivantes
(voir 'encadré « Les équations de la neutronique », p. 188),
formant un systéme couplé :

« L’équation de Boltzmann (ou équation du transport) qui
régit la propagation des particules (ici neutrons, et gamma*
le cas échéant) dans la matiere ; sa résolution fournit le flux
des neutrons qui regne dans le cceur du réacteur ;

Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Neutronique et calcul intensif

- les équations généralisées de Bateman (ou équations
d’évolution) qui gouvernent la transmutation* des
nucléides constituant le milieu irradié (combustible
nucléaire, en particulier) par les neutrons ; sa résolution
fournit les concentrations isotopiques du combustible
nucléaire en fonction du temps (voir I'encadré Les équa-
tions bilan de la neutronique, p. 188).

En résolvant ces équations on détermine la réactivité* du
ceeur, caractérisant le comportement de la réaction en
chaine, la puissance (ou le flux neutronique) délivrée par les
réactions nucléaires de fission pour étre convertie in fine en
puissance électrique (voir fig. 136), la composition du com-

Fission nucléaire

Rayonnement y Produit

de fission
Noyau
fissile
Neutron Neutron
libre e _F_______,__.y o libéré
> —»

\R Produit de fission

Rayonnement y

Réaction en chaine

Centrale nucléaire

t\

e —
e R R
dome

Couvercle
de la cuve
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Entrée
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Cuve
du réacteur
R Sm———
Fig. 136. De la fission élémentaire induite par neutron a la production d’énergie électrique dans une centrale nucléaire.
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bustible nucléaire, en tout point du coeur du réacteur et a tout Nous savons depuis le milieu du siecle dernier « calculer un

instant, en toute situation de fonctionnement, normal, inci- réacteur nucléaire » de sorte que I'on peut s’interroger sur
dentel et accidentel. les motivations qui poussent a se tourner vers le calcul
intensif — ou High Performance Computing (HPC) - pour
En pratique, ces grandeurs physiques d’intérét sont obte- continuer a étudier le cheminement des neutrons dans le
nues en exécutant un calcul de neutronique dénommé « cal- coeur d’un réacteur et pour en prédire le comportement.
cul de cceur ». Leur connaissance permet alors d’accéder
aux parametres clés de sireté, a savoir les facteurs de En se référant aux échelles physiques couvertes (voir I'en-
point chaud* correspondant aux pics de puissance dans le cadré Echelles physiques impliquées en neutronique, p. 189)
ceeur, les coefficients de réactivité qui traduisent la sensibilité par les études neutroniques des systémes nucléaires en
de la réaction en chaine a la variation de paramétres phy- général — réacteurs a fission, réacteurs a fusion, systémes
siques tels que la température du combustible et celle du hybrides... — nous comprenons que pour parfaire le carac-
modérateur, et la marge d’antiréactivité* qui indique I'am- tere prédictif de la simulation numérique et appréhender tou-
plitude de la réduction de la réactivité du coeur (ou niveau jours plus finement les phénoménes physiques a I'ceuvre,
de sous-criticité) du cceur lors d’un arrét automatique* du un tel recours soit utile, voire nécessaire.
réacteur.

La R&D en neutronique est aussi étroitement associée a
I’enjeu de la sdreté des installations nucléaires pour laquelle

Les équations bilan de la neutronique (pour plus de détails, voir [1], p. 45 a 49)

L’équation de Boltzmann (linéaire) a laquelle satisfait le flux angulaire, 1, des neutrons, s’établit, dans sa forme intégro-différentielle,
en effectuant, au temps t, un bilan de la population de neutrons dans un volume élémentaire d7. dE. da de I’espace de phases autour
du point 7, de I'énergie E et de la direction 2, en considérant, d’une part leur production (sources, réactions de diffusion) et, d’autre
part, leur disparition (collisions et fuites hors de la cellule élémentaire) :
1 W@EEDD - . - . SR
— I ATYG E LD +ZNi(r, Dou(EYp( E, 3, )
i
=Z1v,-(?, t) f dE’ f da Zasi,-(?, E'-EQ ->D)yYFE, Q' t)+SFE 4,1t
n 0 4 7
ou Ny(7, t) est la concentration de nucléides de type i dans le Notations et unités :
milieu de propagation de neutrons considéré, v représente la  Flux angulaire ou flux en phase de neutrons : 3 (7, E, 2, t) neu-
vitesse des neutrons, o.;(E) leur section efficace* microscopique trons.cm™. Mev™'. st 57"
totale relative au nucléide de type i, o;(7, E' = E, a - ﬁ) « Flux scalaire de neutrons obtenu par intégration sur 2 du flux
leur section efficace différentielle microscopique de diffusion angulaire : ¢(#, E, t) = ¢ neutrons.cm™% Mev™ %, s7*
(scattering) relative a une réaction de diffusion de type j sur le « Source de neutrons : S(7, E, a, t) neutrons.cm™>. Mev ™. sr%.
nucléide de type i, et S(7, E, a, t) le terme de source incluant st
les neutrons produits par une source externe et par fission. +» Concentration des nucléides ou concentration isotopique :
N(7, t) noyaux atomiques.cm™>
La grandeur 2(7, E, t) = N;(7, t)o(E) est par définition la sec- + Section efficace microscopique (scalaire) : a(E) cm?
tion efficace macroscopique totale des neutrons d’énergie E. + Section efficace microscopique de diffusion différentielle :
o7 E' > E, a - ﬁ) cm? Mev L. srt

Les équations généralisées de Bateman ou « équations + Section efficace macroscopique : Z(7, E, t) = N(7, t) o(E) cm™
d’évolution » auxquelles obéissent les concentrations des « Taux de réaction, nombre de réactions nucléaires par unité de
radionucléides, N(#, t), s’écrivent de maniére compacte volume et par unité de temps : (7, t) = fN(?. t) o(E) (7, E, t)
comme : dE = [2(#, E, t) ¢(#, E, t) dE : réactions nucléaires.cm ™, s™*

+ Le taux de réaction (fission, capture, etc.) est une grandeur
dN (7, t) . . physique tres importante en neutronique : c’est celle que doi-
5 At )N, 1) vent s’efforcer de préserver les modélisations.
ou A(7, t) est 'opérateur matriciel représentant la production
des radionucléides par réactions nucléaires et par désintégra-
tions radioactives, en un point # de I'espace et a l'instant t.
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Echelles physiques impliquées en neutronique

- Espace : 10'®* m : distance d’interaction neutron-noyau ;
10°a 10" m : libre parcours moyen des neutrons avant inter-
action ; 10" a 1 m : libre parcours moyen des neutrons avant
absorption ; 1 a plusieurs dizaines de métres : dimension
d’un réacteur nucléaire.

- Temps : 10 — 10'* s : Interaction neutron-noyau ; 10 a
10 s : temps de vie des neutrons dans les réacteurs ;
102 s : transitoire dans un accident de criticité ; 10 s : retard
a I'émission des neutrons retardés ; 100 s : transitoire dans
une mise a I'équilibre thermique ; 1 jour : transitoire di au
xénon 135 ; 1 a 4 ans : irradiation d’'un combustible
nucléaire ; 50 ans : ordre de grandeur de la durée de vie
d’'une centrale nucléaire : 300 ans : « extinction radioactive »
des produits de fission (quelques exceptions) ; 10% a 10°
ans : nucléides a vie longue.

- Energie : 20 MeV — 10 eV (voire qq 107 eV pour les neu-
trons ultra-froids). Pour les systémes a spallation* :
quelques GeV a 10 eV.

les exigences sont toujours plus fortes en termes de capa-
cité prédictive des outils de calcul et corrélativement de
quantification des incertitudes associées aux grandeurs phy-
siques d’intérét. De plus, a I'instar d’autres domaines, la
simulation numérique doit permettre d’explorer des situa-
tions extrémes et inaccessibles par I'expérience.

Cette R&D neutronique est également pleinement concer-
née par un enjeu économique, notamment dans le cadre
industriel. Pour les outils de simulation numérique, il s’agit
d’améliorer la qualité des résultats de maniére a réduire des
marges inutilement pénalisantes. Par ailleurs, les études de
« routine » se doivent d’étre réalisées en une durée limitée.
Le couple {précision, temps de calcul} est donc soumis a des
contraintes industrielles séveres : par exemple, 'optimisation
d’un plan de chargement des assemblages combustibles
dans le cceur d’'un réacteur nécessite I'exécution de plu-
sieurs milliers de calculs en quelques heures ou dizaines
d’heures, impliquant qu’un calcul de coeur doit pouvoir étre
effectué en quelques secondes.

Dans la suite, sont successivement abordées les approches
modélisatrices et calculatoires adoptées en neutronique et
la mise en ceuvre du parallélisme dans les solveurs déter-
ministes et probabilistes de I’équation de Boltzmann, en
exploitant le calcul intensif. La derniére section présente
quelques-unes des premiéeres utilisations du calcul intensif
pour étudier les coeurs des réacteurs nucléaires.
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Modélisation,
approches calculatoires

La neutronique considere au départ deux échelles :

- L’échelle microscopique a laquelle se situent les interac-
tions neutron-matiere, décrites par des grandeurs appelées
sections efficaces microscopiques ; celles-ci caractérisent
I'occurrence des réactions nucléaires et interviennent expli-
citement dans les équations de Boltzmann et/ou de
Bateman précitées. Ces sections efficaces, pour un noyau
atomique cible donné varient en fonction de I’énergie du
neutron et de la température du milieu comme l'indique I'en-
cadré Sections efficaces et effet Doppler, ci-apres (fig. 137) ;

- ’échelle macroscopique a laquelle on décrit les composi-
tions des différentes structures du cceur du réacteur
nucléaire et de son environnement. Ces compositions sont
prises en compte dans les équations de Boltzmann et/ou
de Bateman par l'intermédiaire des sections efficaces
macroscopiques (voir 'encadré Les équations bilan de la
neutronique, p. 188). C’est aussi I'’échelle a laquelle, in fine,
sont déterminées les grandeurs physiques d’intérét men-
tionnées dans l'introduction.

Sections efficaces et effet Doppler*
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Energie du neutron incident (eV)

Fig. 137. Représentation de la section efficace de capture

de I'U 238 (évaluation JEFF-3.1.1) et des flux de neutrons
représentatifs d’'un Réacteur a Neutrons Rapides (RNR) refroidi
au sodium (courbe rouge) ou d'un Réacteur a Eau sous
Pression (REP) [courbe bleue]. Les trois grands domaines

en énergie (résonances résolues, résonances non résolues et
continuum) sont également représentés. Les résonances sont
des variations significatives de la section efficace sur des
intervalles d’énergie étroits [1].

J effet Doppler en neutronique correspond a une modifica-
tion de la largeur (en énergie) des résonances de sec-
tions efficaces neutroniques « vue » par les neutrons sous I'ef-
fet d’'un changement de la température du milieu de
propagation qui impacte I'agitation thermique des noyaux ato-
miques-cibles. C’est ce qu'illustre la figure 138 qui représente,
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Sections efficaces et effet Doppler

pour différentes température du milieu de propagation des
neutrons, I'« élargissement Doppler » d’une des résonances
de l'uranium 238 dont le pic est situé a 6,67 eV :

5
£ n+U238 0K —
< 300 K —
800 K —
20 000 1500 K
15 000
10 000 |
5000
. - f k "
63 64 65 66 67 68 69 7 7,1
E (eV)

Fig. 138. Section efficace ponctuelle totale de 'uranium 238
a différentes températures.

La section efficace a la température T, dite « section efficace
élargie », est obtenue par la convolution suivante :

v6 (v, T) = [d¥'|-¥| o(|B - ¥'|) P(¥, T)

ou P(¥, T) est la distribution des vitesses v’ du noyau-cible, a
la température T et v la vitesse du neutron incident. Au-dela
d’une énergie de 1 Mev du neutron, cet effet devient négligea-
ble.

L’effet Doppler, fait partie de la famille des contre-réactions
neutroniques™*. |l favorise la stabilité du coeur d’un réacteur
nucléaire, en diminuant sa réactivité lors d’une élévation de sa
température, car il augmente la probabilité pour un neutron
d’étre capturé avant d’atteindre le domaine des énergies ther-
miques (< 1eV) dans lequel se produisent la majeure partie
des réactions de fission.

Dans la suite nous nous focalisons principalement sur
I’équation de Boltzmann, car c’est elle qui « dimensionne »
véritablement, par son traitement, la difficulté du probleme a
résoudre.

Deux voies de calcul sont usuellement empruntées pour
résoudre I’équation de Boltzmann.
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La voie déterministe

Elle repose sur une discrétisation de I’espace des phases —
espace, direction, énergie — en volumes de tailles plus ou
moins petites, conduisant ainsi a un systeme d’équations
linéaires dont les inconnues sont les flux de neutrons dans
chacun de ces volumes. Son emploi trouve sa justification
dans le compromis acceptable qu’elle permet d’établir entre
précision du calcul et temps de calcul, vis-a-vis des besoins
industriels d’exploitation des réacteurs nucléaires ou ceux
des études de conception. Pour que soit possible un calcul
de coeur complet a 3D, répondant a I'impératif industriel
d’une durée de quelques secondes indiqué plus haut pour
une précision de 'ordre de 1 % sur le pic de puissance, on
introduit différentes échelles de modélisation spatiale et
énergétique. C’est ainsi qu’en espace on distingue I'’échelle
du millimétre avec la cellule combustible, I'’échelle centimé-
trique avec I'assemblage combustible et enfin I'’échelle du
metre avec le cceur (voir fig. 139). En effet, une résolution
numérique avec une discrétisation fine de I'’espace des
phases exigerait de traiter de I'ordre de plusieurs centaines
de millions de milliards d’inconnues [10° (10% x 103 x 103
mailles spatiales & 3D x 102 directions angulaires x 10°%
sous-domaines d’énergie = 10'7 mailles de I’espace des
phases], ce qui est hors de portée des machines actuelles.

S’agissant de la dimension temporelle, nous traitons sépa-
rément les différentes échelles de temps sur lesquelles les
phénomenes physiques se déroulent au sein du coeur du
réacteur.

Les variations lentes du flux des neutrons au cours de I'évo-
lution temporelle de la composition isotopique du combusti-
ble (résultant de l'irradiation de ce dernier en coeur) sur des
périodes de I'ordre de quelques jours ou dizaines de jours
avec un comportement quasi stable, permettent de faire I'hy-
pothese d’un réacteur en état stationnaire sur des plages
temporelles judicieusement choisies. Les variations lentes
des conditions de fonctionnement (puissance, température)
sont alors prises en compte via le couplage avec un calcul
thermohydraulique souvent simplifié et intégré dans le code
de neutronique lui-méme.

Les situations caractérisées par une variation rapide de la
puissance, sur une durée allant de la fraction de seconde a
plusieurs minutes, doivent étre décrites avec I’équation de
transport instationnaire impliquant la prise en compte d’'une
population spécifique de neutrons, les neutrons retardés*
émis par les produits de fission* formés dans le coeur du
réacteur au cours de l'irradiation. C’est en particulier le cas
de I'étude des situations accidentelles qui exige d’introduire
ici aussi différentes échelles temporelles de modélisation.
Par exemple, il faut étre en mesure de déterminer la varia-
tion spatiale et temporelle de la puissance dans le coeur du
réacteur suite a une insertion subite de réactivité provoquée
par I’éjection accidentelle d’'une barre de contréle*. Dans de
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Fig. 139. Géométrie et échelles spatiales, du crayon combustible au coeur dans un réacteur & eau sous pression.

telles situations aussi, un couplage avec le calcul thermohy-
draulique, et éventuellement avec le calcul thermoméca-
nique, est nécessaire.

La résolution numérique des équations d’évolution* ou de la
cinétique* concernées induit des discrétisations temporelles
se déclinant en plusieurs dizaines ou milliers de pas de temps.

Dans ces deux cas de figure, la dépendance du flux en
espace, angle et énergie reste toujours assez complexe et
le calcul du flux requiert toute une série d’approximations.

L’encadré Exemple de discrétisation de I'équation de
Boltzmann en régime stationnaire fournit une illustration de la
discrétisation opérée de I'’équation de Boltzmann qui régit le
flux neutronique recherché. La discrétisation de la variable
énergétique est effectuée a I'aide du formalisme multi-
groupe : le domaine en énergie est subdivisé en sous-
domaines appelés « groupes d’énergie » ou tout simple-
ment « groupes », les sections efficaces sont moyennées
sur ces différentes plages d’énergie justifiant leur appellation
de « sections efficaces multigroupes ». Dans le domaine
des résonances ou les sections efficaces présentent de trés
fortes variations (voir I'encadré Sections efficaces et effet
Doppler, p. 189), il faut modéliser de maniére anticipée la
variation forte corrélative du flux des neutrons au droit de
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ces résonances — phénomene physique dit d’« autoprotec-
tion* » des résonances - afin que la section efficace*
moyennée la prenne en compte. Le qualificatif additionnel
« autoprotégées » est alors affecté a ces sections efficaces
multigroupes (voir référence [1, pp. 65-72]. Les équations
issues de I'application du formalisme multigroupe sont
dénommées « équations multigroupes ».

Les ordres de grandeur précédemment évoqués conduisent
a une taille jusqu’ici prohibitive du systéme algébrique formé
par les équations multigroupes étendues a I’ensemble du
cceur du réacteur.

Afin de réduire drastiquement le nombre d’inconnues du pro-
bléme a traiter, les méthodes usuelles reposent sur une
approche multiéchelle qui s’efforce de préserver au mieux la
« physique », c’est-a-dire ici, les taux de réaction (voir I'en-
cadré Les équations bilan de la neutronique, p. 188). Cette
réduction du volume des données est obtenue grace a la
mise au point et a I'emploi de techniques dites « d’homogé-
néisation » qui substituent a la configuration réelle hétéro-
géne (en termes de géométrie et de matériaux) une configu-
ration faite d’'une « pate » homogéne équivalente vis-a-vis de
grandeurs neutroniques a préserver [2]. Nous opérons de
maniére similaire sur la variable énergie comme l'indique la
figure 140 (partie gauche).
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Exemple de discrétisation de équation de Boltzmann en régime stationnaire

Avec les mémes notations que celles de I'encadré Les équations bilan de la neutronique, p. 188, 'équation du transport sous sa forme
intégro-différentielle en régime stationnaire (indépendant du temps) s’écrit :

A7y E D) +ZNk(F)ot,k(E)1/J(?, E,0) =ZNi @ f dE’ f ' o, (E' — E, &' > @) Y7, E, 3" + SG, E, 3)
k k 0 47

Discrétisation en énergie, équations multigroupes :
Le domaine en énergie est subdivisé en NG groupes repérés par lindice g : g = 1, NG. En intégrant 'équation précédente sur le groupe
g défini par les bornes E et E4,, nous avons :

A7 ¢, ) +ZNk(?)at,k,g(?)¢g(?, 7)) =2Nk (?)Z f 43" 6,4(g > g, 8" = B) §,(F B + 5,7, )
k k

g 4
ol nous avons pose :

Egn > P =
¢g(7‘,ﬁ)=+ Y E,0) dE Sg(?,ﬂ)=.’. Y E, Q) dE
Eg Eq

Pour un groupe g donné nous réécrivons I'’équation du transport comme :
89,63+ N@0wg @y =) Ne ) [ 319’ 9,8 B) 65,3 + 55, D)
k k 4

en ayant regroupé dans un méme terme S;ff @, ﬁ) les neutrons qui naissent dans le groupe g et ceux qui proviennent des autres
groupes d’énergie :

SPGB = 5,6 + ) Ne @)Y f A oyg' > 9.2 > D) g G, 1)
k

g#g 4w
Nous procédons a présent a la discrétisation angulaire et spatiale de cette équation monogroupe.

Discrétisation et quadrature angulaires (méthode aux ordonnées discretes dite « Sy*») :

{ﬁm; Wm}m=1 yWm= f dﬁm
A0
BT g(F, ) + ) NiP)esgP)bgF Tn) =) Nie @) f A" 09~ 9. 3" > B) by 3 + S G )
k k 4

=Y N @) Wn 349 = . T = T) b7, B2) + 557G, )
k

n=1,M
Discrétisation spatiale (écriture simplifiée) :

T BsG Bmdls s 1+ ) NiGITa Db Tn) =) Ne G w0549 = 8, T = T) by Bo) + 57 G B i= 1,1
k k

n=1,M

Nous obtenons un systéme d’équations linéaires en ¢ (7, a2 m) de laforme : Ap = Co + S

ou A et € désignent respectivement les opérateurs « disparition » et « diffusion » des neutrons.
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En adjoignant les conditions aux limites appropriées ainsi qu’une relation reliant le flux au centre d’'une maille spatiale et les flux aux
extrémités de celle-ci, nous résolvons ce systeme algébrique. En raison de sa grande taille, NG x M X I, cette résolution est effectuée
par itération a partir d’une distribution de source initiale arbitraire :

PP =AY (CPHUD 4 S).

Les approximations introduites dans cette résolution portent sur :

- La représentation des sections efficaces multigroupes o, €t o5.(g' = g, a o aQ m) : approximation multigroupe qui doit prendre
en compte le phénomene d’autoprotection* des résonances ;

- la représentation de la dépendance en angle de la section efficace différentielle de diffusion o (£ = E, Q-0 ) : par exemple, elle
peut étre décomposée en série (tronquée) sur les harmoniques sphériques ;

- la quadrature angulaire.
Ces approximations renvoient a différentes méthodes numériques présentées sur la figure 142.

Le code APOLLOS3® développé au CEA abrite plusieurs solveurs déterministes de I’équation du transport dont des solveurs
de type Sy [1, p. 138].

Evaluation des données nucléaires

~ 200 000 points

Bibliotheque de sections efficaces « ponctuelles »

Voie déterministe Voie probabiliste

10 000 a 100 groupes d’énergie

Bibliotheque de sections efficaces microscopiques
multigroupes autoprotégées

Calcul « fin » en transport

exact (MOC...), quelques Calcul d’assemblage a 2D
minutes a quelques heures

2 a = 300 groupes d’énergie
Calcul en transport 3D « exact » :

Bibliotheque de sections efficaces macroscopiques quelques heures a quelques jours,
homogénéisées paramétrées (températures...) voire semaines
Calcul en transport simplifié l Y

(SPy...), diffusion, transport
a peu de groupes, de quelques
secondes a quelques heures

Calcul de coeur 3D Calcul de coeur Monte-Carlo 3D

Fig. 140. Voies de calcul probabiliste et déterministe d’un réacteur nucléaire. Une évaluation de données nucléaires rassemble les
données nucléaires (sections efficaces, spectres d’émission de particules secondaires...) relatives aux interactions des neutrons avec différents
types de nucléides, recommandées par des spécialistes (les évaluateurs). Différentes institutions dans le monde distribuent des évaluations :

a titre d’exemple, I'évaluation de données nucléaires élaborée en Europe, JEFF-3, est diffusée par I'agence de I'énergie nucléaire de 'OCDE.
Le qualificatif « ponctuelle » renvoie a des valeurs de données nucléaires déterminées a des valeurs ponctuelles (discretes) des variables
énergie et angle.
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Le calcul de cceur est donc réalisé en deux principales
étapes, la premiere qui prépare les « sections efficaces
homogénéisées », et la seconde qui résout I'équation de pro-
pagation des neutrons a I'échelle du coeur du réacteur en
utilisant ces sections efficaces homogénéisées. Le calcul de
cceur en deux étapes est exposé pages 196, 197 et illustré
par la figure 140.

La voie probabiliste Monte-Carlo

Dans son principe, cette voie de calcul est censée reproduire
sur ordinateur la réalité, car elle consiste a simuler telle
quelle la propagation des neutrons dans la matiere. De cette
maniére, elle « résout » I’équation de Boltzmann sans
approximation (presque) : prise en considération de la géo-
meétrie 3D réelle ainsi que des caractéristiques (sections effi-
caces, lois de renvoi énergétique et angulaire) exactes des
interactions neutron-noyau atomique-cible (voir figure 140,
partie droite).

Les événements auxquels donne lieu un neutron au cours
de son histoire - diffusion, capture, fission, sortie du systeme
physique considéré, etc. — sont aléatoirement choisis a 'aide
de densités de probabilité ou de probabilités discréetes
construites a partir des sections efficaces d’interaction du
neutron avec le noyau atomique-cible.

Chaqgue événement simulé fournit un « quantum d’informa-
tion » sur le systéme étudié dont le traitement statistique
étendu a toutes les histoires des neutrons simulées permet
de reconstituer les grandeurs physiques macroscopiques

d’intérét comme le flux des neutrons, la puissance produite
par les fissions, etc. (voir encadré Transport des neutrons
dans la matiere par la méthode de Monte-Carlo, ci-contre).

Autrement dit, I'intérét de la méthode de Monte-Carlo est ici
d’offrir le moyen de produire un calcul de propagation des
neutrons de référence auquel se compare, pour étre validé,
le calcul déterministe.

Le talon d’Achille de cette méthode de Monte-Carlo est
qu’elle est tres consommatrice en temps de calcul, typique-
ment de plusieurs heures a plusieurs semaines, voire mois,
requis pour un seul calcul. A titre illustratif, 'obtention de la
puissance par assemblage d’'un REP, en situation station-
naire, a 1 % d'’incertitude a nécessité la simulation de plus
d’1 milliard d’histoires de neutrons pendant 24 heures sur 20
processeurs de 3 GHz, en paralléle. Plusieurs dizaines d’an-
nées de simulation dans les mémes conditions seraient
nécessaires pour obtenir la méme précision a I'échelle fine
d’'une maille axiale de quelques centimetres de hauteur du
crayon combustible (d’environ quatre métres), pour la qua-
rantaine de milliers de crayons présents dans le cceur du
réacteur.

La figure 142 donne une vue d’ensemble des méthodes
numériques mises en ceuvre en neutronique pour résoudre
I’équation de Boltzmann. S’agissant des méthodes détermi-
nistes le choix de la technique numérique dépend, entre
autres, de I’échelle de modélisation concernée, comme cela
sera précisé supra, p. 190.

l

Différences finies
1D, 2D, 3D

Méthodes numériques de résolution de I'équation du transport

Y

Stochastiques Déterministes : discrétisation
Energie : multigroupe
Monte-Carlo un a quelques milliers
‘ Forme intégro-différentielle
Forme intégrale * Forme intégrale
’ ’ Formalisme
Energie et transfert Energie et transfert Angle de la diffusion
angle / énergie angle / énergie ‘ |—*
continus multigroupes Angle / espace Espace
3D 3D Py, SPy

Nodal 1D, 2D, 3D

1 { {
‘ \ Caractéristiques Probabilité de
1D, 2D, 3D collision 1D, 2D

Eléments finis
1D, 2D, 3D

Fig. 142. Synoptique des différentes méthodes numériques de résolution de I'’équation du transport des neutrons ([1], p. 63).
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Transport des neutrons dans la matiére par la méthode de Monte-Carlo [1], p. 89]

La figure 141 indique que dans I'approche Monte-Carlo du
traitement de I'’équation de Boltzmann, la grandeur recher-
chée dans la « zone de résultat » se construit par sommation
de I'information portée par chaque neutron pénétrant dans
cette zone, aprés avoir subi un certain nombre de collisions.
Cette approche calculatoire peut étre formalisée mathémati-
quement de la maniére suivante (en faisant abstraction de la
variable temps) :

Désignons par {(P) = N(#, t)a.(E) Y (7, E, 0, t) la densité des
neutrons entrant en collision en un point P de I'espace des
phases (7, E, 2) (voir 'encadré 1 pour les notations). En consi-
dérant la forme intégrale de I'’équation de Boltzmann, nous
montrons que {(P) est donnée par I'expression suivante,
appelée décomposition en série de Neumann (fig. 141) :

(P = i & (P)

ou:

- n représente la longueur d’une chaine d’événements subis
par les neutrons, c’est-a-dire le nombre d’événements subis
(diffusion élastique, diffusion inélastique...) avant de disparai-
tre soit par capture stérile* soit par sortie du domaine phy-
sique étudié.

- {» (P) représente la contribution a la densité de collision
totale {(P), de I'ensemble des neutrons dont I'histoire a pour
longueur n.

Cette densité partielle {;, (P) s’écrit comme l'intégrale multidi-

mensionnelle :
n-1
[ [xee= P
k=1

ou S(Py) est la source de neutrons émis dans le domaine spa-
tial DS, T(Po — P4) est l'opérateur de déplacement d’'un neu-
tron d’un point Py a un point P; et K(Py — Py.1) 'opérateur de

n(P) =f fS(PO)T(PO - P,)

DS D

Région source
¢ (2)

Fig. 141. lllustration de la décomposition en série de Neumann.
P désigne un point de la zone de résultat.

transport combinant a la fois le déplacement des neutrons
et leur collision, les amenant d’un point P, a un point Py, de
I’espace des phases. Ces deux opérateurs contiennent les
sections efficaces d’interaction des neutrons avec un noyau
atomique-cible. lls sont utilisés pour construire les densités
de probabilité et probabilités discretes requises pour la simu-
lation Monte-Carlo de la propagation des neutrons. Cette
simulation fournit une estimation statistique des contributions
{n (P). Compte tenu de la définition de la densité de collision,
en est déduit aisément le flux des neutrons au point P ou
moyenné dans des zones de calcul définies.

K(P, = P)dPodP; ...dP, n>1

Le code TRIPOLI-4® développé au CEA et dédié aux études
de neutronique et de radioprotection est fondé sur la
méthode Monte-Carlo [20].

L’ambition multiphysique
pour la simulation des cceurs
de réacteurs

L’'un des objectifs majeurs de la simulation numérique dans
le domaine de la neutronique est de s’acheminer vers la réa-
lisation d'un « cceur/réacteur numérique » selon une
approche multiphysique couplant a minima la neutronique, la
thermohydraulique et la thermomécanique (voir figure 143) et
avec des incertitudes de calcul maitrisées, utilisables dans le
cadre des démonstrations de sareté. L’élaboration de la pla-
teforme logicielle CORPUS [3] s’inscrit dans cette dynamique.

Les sci du érique et le calcul haute performance

Un tel objectif ne peut étre envisagé qu’avec le recours au
calcul intensif en raison de la complexité et de I'imbrication
des phénomeénes physiques a traiter, de la taille de I'objet
physique considéré, de la finesse et de la précision des
résultats recherchée. Dans cette perspective, deux défis
neutroniques relatifs a la faisabilité d’un calcul de coeur tridi-
mensionnel doivent étre relevés, 'un concernant le transport
déterministe, l'autre le transport probabiliste Monte-Carlo.

e Le défi du calcul de transport neutronique déterministe

« en 1 étape ». Le schéma de calcul couramment utilisé
aujourd’hui par l'industriel, et qui repose sur les échelles
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> Température
Puissance Densité du Evolution du combustible Puissance
modérateur temporelle Fraction modérateur / Flux / DPA

Calcul neutronique

Température du combustible
Conductivité pastille-gaine

A

combustible

Calcul thermomécanique

Température de la paroi de la gaine
Débit aiguille

Fig. 143. Schéma de principe du couplage multiphysique dans le domaine de la physique des réacteurs nucléaires, d’apres [4], p. 14).

de modélisation évoquées plus haut, n’est pas exempt de
biais de modélisation, induits :

- par la non prise en compte de toutes les hétérogénéités
présentes au sein des assemblages combustibles et dans
son environnement dans le coeur du réacteur ;

- par 'emploi d’une forme dégradée/simplifiée de I’équation
de Boltzmann.

Le probleme consiste ici a lever ces deux verrous en exploi-
tant le calcul intensif, ce qui permettrait de disposer d’un outil
de calcul déterministe 3D « de référence » susceptible
méme d’étre une alternative a l'outil de calcul Monte-Carlo
non toujours utilisable dans toutes les situations, méme avec
le recours au calcul intensif.

« Le défi de la simulation numérique probabiliste de réfé-
rence en neutronique. Si le caractere référence d’un code
de transport des neutrons par la méthode Monte-Carlo peut
étre considéré comme acquis dans le cas d’une situation
stationnaire, la faisabilité d’un tel calcul n’est plus assurée
dans le cadre d’une approche multiphysique ou la dimen-
sion temporelle des phénoménes physiques intervient,
avec une variation associée de paramétres physiques tels
que la température, les compositions isotopiques, la dimen-
sion des matériaux comme précédemment évoqué. Le pro-
bléme consiste donc a trouver les algorithmes qui permet-
tent au calcul de Monte-Carlo de prendre en compte ce
caractére dynamique (« Dynamic Monte-Carlo ») que rend
envisageable le calcul intensif.

Ajoutons que la quantification des incertitudes associées aux
grandeurs physiques calculées dans le cadre multiphysique
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est un objectif partagé par les deux challenges de calcul de
coeur exposeés ci-dessus, et qui fait tout autant appel au cal-
cul intensif.

Calcul intensif
et transport déterministe

Pour appréhender I'apport du calcul intensif a la résolution
du transport déterministe, il est utile d’exposer plus en détail
quelques-uns des grands principes de la démarche numé-
rique usuelle adoptée pour aboutir & la détermination de ce
flux de neutrons.

Une vue d’ensemble de la méthodologie des calculs de
coeur 3D de grande taille est présentée dans la référence
(5]

Le schéma de calcul en deux étapes

Le procédé usuel, qui est a la base de tous les schémas de
calcul de réacteurs dans le monde, est le calcul dit « en deux
étapes » tel qu'il est représenté sur les figures 140, 144 et
145.

Une premiére étape, appelée communément « calcul
réseau », consiste a calculer séparément des sous
domaines représentatifs du coeur, comme les assemblages
de type différents (combustible, éléments de contrble), élé-
ments du réflecteur, etc. Ces motifs sont calculés en résol-
vant I'’équation du transport en approximation multigroupe,
en 2D, couplée avec les équations de Bateman et un modele
de fuites neutroniques approprié, en supposant que le motif
traité est étendu a l'infini.
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Au cours de cette étape, un grand nombre de calculs sont
effectués pour différentes conditions de fonctionnement du
réacteur (on fait varier les températures, la densité du calo-
porteur etc.) en situation normale ou accidentelle. Chacun
de ces calculs utilise des sections efficaces microscopiques
multigroupes dites « autoprotégées* » pré-calculées et
résout de maniére précise en angle et espace I'’équation du
transport. Les flux neutroniques issus de cette premiere
étape sont exploités pour construire le jeu des sections effi-
caces macroscopiques requises pour la modélisation du
cceur a 3D, constituée de mailles homogenes larges comme
le schématise la figure 144.

ml m2
le; Z_ml,g sz: fmz,g
qsml,g ‘57712,9 M
m3 m4 Vins G Zia
Vm3; 2_m3,g Vm4' Z_m4,g
(Em3,g §5m4,g

Fig. 144. Exemple d’homogénisation : réduction du nombre

de zones physiques de 4 mailles de volume respectifs V(i = 1,4)
a une seule maille homogéne M « neutroniquement équivalente »
de volume V. Les grandeurs Z‘,,,,-“q(i =14)et Z‘M,G sont les sections
efficaces macroscopiques des différents milieux considérés,
relatives respectivement au groupe d’énergie fin g et au groupe
large (ou macrogroupe d’énergie) G. Les grandeurs ¢ ,(i = 1,4)

et ¢u,c sont les flux neutroniques, relatifs respectivement au groupe
d’énergie fin g et au groupe large G. Les flux neutroniques fins
(E,,,,‘,‘q(i = 1,4) sont calculés en résolvant les équations multigroupes
a groupes fins a 2D, utilisant les sections efficaces microscopiques
multigroupes autoprotégées calculées en amont (voir la figure 140).

L’algorithme d’obtention de ces sections efficaces homogé-
néisées est illustré par la figure 145.

Dans la pratique, les sections efficaces homogénéisées se
présentent sous la forme de tables d’interpolation parame-
trées en fonction de parametres physiques déja cités : la
température du combustible, la température du modérateur,
le taux de combustion*, etc.) ; elles sont stockées selon un
format informatique prédéfini au sein de ce qu’il est convenu
d’appeler une « bibliotheque paramétrée ».

La deuxiéme étape est communément appelée « calcul
ceeur ». Elle est réalisée sur le cceur entier 3D, homogé-
néisé par zones, en exploitant les sections efficaces macro-
scopiques des bibliotheques paramétrées. Le calcul de coeur
qui inclut le couplage au calcul de thermohydraulique permet
d’obtenir les grandeurs physiques d’intérét importantes pour
le fonctionnement et la sreté du réacteur: la distribution de
puissance dégagée dans le coeur du réacteur, les coeffi-
cients de réactivité, etc. (voir introduction).

En fait, pour atteindre I'objectif d’'une exécution d’un calcul
de cceur complet d’un réacteur nucléaire en quelques
secondes, il ne suffit pas de réduire significativement le nom-
bre d’inconnues du probléeme mathématique a résoudre. Il
faut conjointement simplifier I’équation de Boltzmann a
résoudre et faire appel a des techniques d’accélération du
processus itératif de résolution du systéme d’équations dis-
créetisées établi. Ce sont ces aspects dont il est question
dans le paragraphe suivant. Sont exposées ensuite les
diverses techniques de parallélisation développées et mises
en ceuvre pour accroitre les performances du calcul de coeur
d’un réacteur nucléaire.

A " - N
Probleme simplifié CaIc_uI de refergnce 2D, transport‘ heterggene,
h PP plusieurs centaines de groupes d’énergie,
omogeneise : réseau infini avec modele de fuite
calcul homogene i
des taux de réaction ¢’m,g
a2b *
O Préservation des taux de réaction
A - _ = _
Tme=Vu2ue Puc= Z va 2mg Pmg
gEG MeEM
Equivalence +
T D 2u Calcul 2D en diffusion ou transport simplifié
ransport 3 ——>» homogéne, quelques groupes d’énergie,
avec regions réseau infini, modeéle de fuite
homogénéisées
— Y
" . . 7 ez
~ = N Se’ct|on efficace homogqneysee
4 = préservant les taux de réaction
Probleme réel 3D hétérogéne Probléme simplifié de référence : _*
calcul hétérogéne des taux de réaction a 2D X M,G

Fig. 145. Etape d’homogénéisation : les sections efficaces macroscopiques homogénéisées, £, ; sont obtenues par un procédé itératif
d’équivalence entre configuration hétérogéne et configuration homogéne préservant les taux de réaction c’est-a-dire le nombre de réactions
nucléaires ayant lieu dans une zone donnée du coeur du réacteur, par unité de volume (cm=) et par unité de temps (s).
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Retour sur la résolution numérique
de I’équation du transport multigroupe

La discrétisation de la variable angulaire peut s’effectuer de
différentes fagons :

« A raide de projections sur les harmoniques sphériques :
méthode Py*ou SPy* pour le transport simplifié ;

« par la méthode de collocation, dite « aux ordonnées dis-
crétes » ou Sy* (voir I'encadré, p. 192) ;

* ou tres simplement par I'approximation du transport par la
théorie de la diffusion.

Pour les variables en espace, on utilise de préférence la
« méthode des caractéristiques » (MOC*) a I’échelle d’'un
assemblage car elle permet de traiter des géométries non
structurées, sans approximation, et la méthode des élé-
ments finis ou la méthode nodale a I'échelle du cceur. La
méthode des différences finies peut étre utilisée dans les
deux cas.

Dans le code APOLLO3® [6], développé au CEA, nous dis-
posons d’une large panoplie de solveurs permettant de faire
des calculs a I'échelle coeur : un solveur Py, utilisant une dis-
crétisation spatiale nodale, un solveur basé sur les équations
SP), et utilisant les éléments finis de Raviart-Thomas sur un
maillage structuré cartésien ou hexagonal, un solveur Sy,
utilisant les éléments finis de Galerkin discontinus sur mail-
lage déstructuré et un autre reposant sur les « caractéris-
tiques courtes* » avec un maillage cartésien représentant
un réseau régulier des crayons.

Selon leurs spécificités, les solveurs ont des usages diffé-
rents. Ainsi, un solveur SPy, est trés rapide, il évalue correc-
tement le flux scalaire (voir encadré p. 188), et est bien
adapté aux calculs de plan de rechargement dans les cen-
trales nucléaires. Un solveur S, caeur, beaucoup plus précis,
mais plus colteux en temps de calcul, sera utilisé pour des
études exploratoires ou de référence.

En rappelant que le calcul du flux s’effectue de maniére ité-
rative, une premiére fagon d’accélérer ce calcul est d’optimi-
ser les algorithmes séquentiels (qui s’exécutent sur un seul
cceur CPU*). Des méthodes employées sont de type synthé-
tique, éliminant des modes avec un opérateur dégradé. Pour
des problemes ou la diffusion est I'interaction dominante
(comme dans les réacteurs a eau), 'accélération synthétique
de diffusion (DSA*) permet de réduire considérablement le
nombre d’itérations. L’efficacité de la DSA est telle que,
lorsque le calcul est bien parallélisé selon les directions
angulaires (voir infra, p. 201), la majorité du temps de calcul
passe dans sa résolution ! Cela signifie que les méthodes
de calcul de haute performance doivent non seulement s’ap-
pliquer a I'equation originelle du transport, mais aussi a I'en-
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semble de I'algorithme itératif, y compris la méthode d’acce-
|ération.

Lorsque les calculs séquentiels sont trop volumineux en
taille mémoire ou trop colteux en temps CPU, il devient
alors nécessaire de pouvoir utiliser plusieurs processeurs :
les algorithmes sont alors congus pour fonctionner en paral-
lele, les coeurs CPU s’échangeant les informations perti-
nentes.

Le calcul intensif en approche déterministe traitant les
domaines de grande taille emprunte plusieurs voies de
développement.

Tout d’abord, différentes techniques d’accélération (CMFD*,
DSA, DP,*[7], BPA*...), qui tirent parti des nouvelles archi-
tectures informatiques ont été développées utilisant des
méthodes de parallélisme sur I'espace des phases en
mémoire partagée ou distribuée. Ensuite, afin d’optimiser les
calculs séquentiels, les algorithmes sont pré-conditionnés et
des méthodes efficaces d'initialisation et de couplage entre
solveurs différents sont implémentées : initialisation d’un cal-
cul Sy par un calcul SPy, par exemple.

Les principaux enjeux pour I'utilisation du calcul intensif en
transport déterministe résident, d’'une part dans I'organisa-
tion des différents niveaux de parallélisme et, d’autre part,
dans I'augmentation de la précision des méthodes numé-
riqgues en gagnant en performances de calcul. Les diffé-
rentes réalisations et les travaux en cours sont brievement
présentés ci-aprées.

La méthode de décomposition de domaine

Les calculs de grande précision nécessitent de définir plu-
sieurs centaines, voire un millier de régions hétérogénes de
calcul du flux par assemblage. Pour surmonter cette difficulté
de modélisation, deux voies coexistent :

+ D’une part, la décomposition du probléme en espace et/ou
en énergie pour étendre le calcul a la taille du réacteur
entier en distribuant les calculs et les données ;

- et, d’autre part, ’homogénéisation itérative dynamique :
I’'assemblage ou le groupe d’assemblages est calculé en
utilisant les conditions aux limites issues du calcul du cceur.

Pour ces deux approches, la méthode de décomposition
de domaine spatiale (DDM*) contribue significativement a
I’'amélioration des performances du calcul.

Le principe en est illustré sur la figure 146. Chaque sous-
domaine peut utiliser un solveur différent, selon les pro-
blemes physiques locaux. L’échange entre les domaines
peut s’effectuer sans perte d’information ou par des
échanges simplifiés. Dans ce dernier cas, la solution par
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-
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Sous-domaine 1 & | Sous-domaine 2
y Solveur 1 E Solveur 2
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-

Initialiser les conditions limites

Pour chaque sous-
domaine, résoudre
I’équation locale avec
des conditions limites.

Stop, si le critére
d’arrét est atteint

I

Nous observons que la DDM spatiale
ne dégrade pas la convergence de
I’algorithme des puissances inverses,
dont le nombre d’itérations varie peu
en fonction du nombre de processus.
L’efficacité de la méthode est excel-
lente dans cette configuration : les

* communications ne pénalisent pas le
Echanger les
conditions limites

temps d’exécution.

L’efficacité de cette technique a été
éprouvée sur des applications repré-
sentatives d’autres types de réacteurs
tels que le réacteur Jules Horowitz
(RJH) et des réacteurs a plaques rec-
tilignes [10].

Fig. 146. La méthode de décomposition de domaine spatial.

DDM est une approximation de la solution directe. De plus,
le taux de convergence global peut étre dégradé, car on
remplace un calcul direct par un calcul itératif.

Dans APOLLOS®, la DDM spatiale est opérationnelle sur des
solveurs destinés a des calculs de cceur en approximation
de la diffusion et SPy[8], [9].

Ci-dessous, nous présentons les résultats d’un calcul cri-
tiqgue de coeur 3D de type réacteur a eau sous pression,
effectué avec I'approximation de la diffusion a deux groupes
d’énergie (fig. 147). Les sections efficaces sont homogénéi-
sées par cellule, et I'on atteint 40 millions d’inconnues.

Le calcul est parallélisé a I'aide de la DDM spatiale. Les
résultats ont été obtenus sur le calculateur Titane du
CCRT* : N est le nombre de processus, Ny, indique le nom-
bre de sous-domaines dans chaque direction (grille de
découpe), N;r est le nombre d’itérations de I'algorithme des
puissances inverses, CPU indique le temps de calcul et Eg
est l'efficacité.

Tableau 15.
Calcul d’'un coeur REP en diffusion a 2 groupes

d’énergie avec décomposition de domaine (DDM)

N¢ Nop (%9, 2) Nir CPU (s) Ey (%)
(1,1,1) 380 284 100
@1,1) 380 166 85
22,1) 379 105 67
222) 377 53 67
16 (4,4,1) 377 25 71
32 (4,4,2) 385 10 88
64 (8,8,1) 393 5 88
128 (8,8.2) 393 2,6 85

Les sci du
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Fig. 147. Coupe axiale de la puissance produite dans un coeur
de réacteur. Calcul réalisé avec le code APOLLO3®.

Des expériences numériques de calculs hybrides CPU/GPU
en approximation de la diffusion et SP, ont été menées [9],
démontrant 'intérét de I'utilisation des cartes graphiques
pour des calculs sur maillage cartésien.

Ci-dessous, nous comparons les temps de calcul du test
précédent pour différentes approximations angulaires, sans
GPU, puis avec GPU.

La méthode de DDM spatiale a été expérimentée sur un sol-

veur Sy a maillage structuré [11] et est en cours d’extension
sur un solveur Sy a maillage non structuré [12].
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Tableau 16.

Calculs d’'un cceur REP a deux groupes d’énergie,
comparaison des temps de calculs CPU

et hybrides CPU/GPU

Temps de calcul

Approximation CPU CPU/GPU
Diffusion 284 59
SP1 580 107
SP3 1244 301

Par ailleurs, pour les calculs cartésiens, il est intéressant
d’adapter la DDM a des maillages de calcul non coincidants
entre les sous-domaines. En effet, cela permet de pouvoir
adapter localement le maillage de calcul (voir figure 148), et
aussi de traiter des géométries dont le maillage physique est
non conforme (voir figures 149 et 150), comme celle de
cceurs de réacteur a plaques (voir figures 151, RJH et 163,

ORPHEE), sans trop augmenter le nombre de mailles. Fig. 149. Exemple de géomeétrie cartésienne physique
non conforme, typique des réacteurs a plaques rectilignes.

On pourra ainsi effectuer un raffinement de maillage localisé
afin d’atteindre des grandeurs fines sans détériorer le temps
de calcul [12]. Un exemple en est donné par le cas-test ci-
apres : on résout I'’équation de la diffusion sur maillage car- Tableau 17.

tésien avec un coefficient « en damier ». Le maillage est raf- Résultats de calcul avec raffinement du maillage

finé au centre afin de capturer les fortes variations du flux, sans dégradation significative du temps de calcul
sans trop augmenter le nombre total d’inconnues. Dans le et avec amélioration significative de la précision

tableau, on constate une réduction significative de I'erreur
sur le facteur de multiplication des neutrons dans le coeur

obtenue sur le facteur de multiplication
des neutrons dans le cceur, k4

) N o R Taux Nombre Erreur sur kg
(noté k.ry) par rapport & un calcul de référence extrémement i e d’inconnues (10°) (102 pcm®)
raffiné, lorsqu .on raffine le mriullage du sous-do'mfcur.\e central. Non raffiné 31 m
Le nombre d’inconnues croit peu, de fagon linéaire et non

. , . 2 41 13
quadratique. On s’assure enfin de la robustesse de la
méthode numérique employée [27, 29, 30]. 4 81 6
]
)
Raffinement non local, Raffinement local, Décomposition de domaine
maillage conforme 104 mailles maillage non conforme 54 mailles avec maillages locaux conformes
et interfaces non conformes

Fig. 148. La décomposition de domaine avec interfaces non conformes permet de réduire le nombre de mailles de calcul sans dégrader
la précision autour d’une zone d'intérét localisée.
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Fig. 150. Exemple de calcul sur maillage cartésien non conforme.

Le parallélisme des « ordonnées discrétes* »

Par ailleurs, un autre niveau de parallélisme est disponible
dans les solveurs utilisant une discrétisation angulaire Sy,
puisque dans l'algorithme itératif sur les directions angulaires
des neutrons (vecteur vitesse des neutrons), chacune peut
étre distribuée sur un processeur différent. La figure 152 ci-
dessous illustre l'intérét de ce parallélisme sur un cas test
d’école de résolution de I’équation de Boltzmann par la
méthode aux ordonnées discretes Sy,

Un exemple de mise en ceuvre de ce type de parallélisme

\\“‘ '.'—":."'\“1 \
W\

e “
N e
E—%“% 2y | NN\ :_ se retrouve dans le solveur MOC* d’APOLLO3® (fig. 153 et

S,

—
—=

154) capable de traiter les motifs du coeur en 3D [13].

La méthode des caractéristiques (MOC) consiste a détermi-
ner le flux angulaire en résolvant par intégration directe
Fig. 151. Un maillage représentatif du plan horizontal du I'équation de propagation des neutrons en partant du point

combustible a plaques circulaires du réacteur expérimental Jules d’émission de la source (fission, diffusion aprés le choc)
Horowitz (RJH).

— S2

o -S4
= 70000 L &
3 — 516
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Nombre de processus MPI X
Fig. 152. Calcul Sy a 3D d’un coeur de réacteur & neutrons rapides, sur maillage déstructure, Fig. 153. Les motifs du coeur en 3D [19].

machine Tera 100 du CCRT : évolution du temps d’exécution du calcul en fonction du nombre
de processus MPI pour différentes discrétisations angulaires, S, a S5 ([1], p.153).
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effet, pour chaque direction discrete
des vitesses des neutrons, ﬁd, le flux
angulaire est calculé localement par
maille. Comme nous résolvons une
équation différentielle de premier
ordre, le calcul se fait maille aprés
maille, et le changement de maille suit
la direction courante ﬁd. Pour une
maille donnée, le flux angulaire sur les
faces entrantes est imposé par le flux
sortant des mailles en amont. Il est
alors possible, direction par direction,
d’identifier les mailles ou le flux peut
se calculer indépendamment des

Fig. 154. Tragage dans un réseau de crayons avec les hétérogénéités axiales (a), plan XY (b)

en 3D.

jusqu’au point d’observation (utilisation de la forme intégrale
de I’équation du transport) le long de chacune des trajec-
toires associée a une direction discrete (dite « caractéris-
tique ») et en balayant I'espace 3D du domaine de calcul par
cet ensemble de trajectoires paralléles ayant un espacement
suffisamment fin pour obtenir la précision souhaitée
(fig. 148).

Cette partie du calcul est la plus consommatrice des res-
sources machine, surtout en 3D ou un grand nombre de tra-
jectoires est requis, d’ou l'intérét du calcul paralléle.
L’exploitation de la périodicité de la géométrie d’'un assem-
blage du réacteur permet cependant de minimiser le
stockage mémoire de I'ensemble de ces trajectoires en clas-
sifiant les cordes traversant les régions du calcul (mailles
3D) selon la longueur et le type d’intersection.

Une autre propriété, largement exploitée [14], est relative
aux méthodes Sy, sur maillage de type éléments finis. En

autres. Ces mailles sont paralleles
dans la direction courante 4 et nous
appelons le frontla rangée de mailles
qui se propage a travers le maillage
dans la direction 2. Sur la figure 155 [14], nous avons colo-
rié, dans le cas d’'un maillage 2D non structuré, les mailles
d’'un méme front, et cela pour deux différentes directions a d
(qui sont représentées par des fleches). Il est alors judicieux
de paralléliser les calculs pour les mailles d’'un méme
« front ». Ce type de parallélisation locale peut étre utilisé
conjointement avec une méthode de décomposition de
domaine en espace [12,15] ou en temps [16-19].

La décomposition de domaine et parallélisme
hybride pour les calculs de motifs de grande
taille

Un algorithme numérique développé récemment pour
APOLLO3® est capable de traiter les domaines de la taille
d’un REP avec une description spatiale détaillée jusqu’a
I'échelle des crayons combustible [11]. Cet algorithme utilisant
le solveur des « caractéristiques courtes* » exploite une
technique de DDM combinée a une accélération dite « de type
“Diffusion Synthetic Accelerator” ».

Contrairement aux implémentations
usuelles de la DDM, appliquées au
traitement d’un groupe d’énergie, cet
algorithme résout le probléme multi-
groupe par sous-domaine avant de
communiquer les flux d’interfaces aux
sous-domaines voisins, minimisant
ainsi la communication. Pour chaque
itération externe*, une seule commu-
nication est effectuée et les calculs
multigroupe par sous-domaines res-
tent indépendants. Le taux de conver-
gence des itérations externes
(dégradé par rapport a un calcul

Fig. 155. Front des mailles traitées simultanément dans un maillage non structuré en 2D. Les
fleches représentent la direction des vitesses des neutrons courante. Les mailles de la méme

couleur sont calculées en paralléle.
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direct) est accéléré par une technique
de diffusion non linéaire sur des
mailles larges (CMFD*), ou le pro-
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bléme multigroupe est résolu au niveau du domaine complet
et, optionnellement, avec un nombre réduit de groupes
d’énergie. Cet algorithme est aussi capable d’accueillir une
méthode d’homogénéisation itérative dynamique.

La cinétique : prise en compte de la dimension
temporelle

Les calculs cinétiques donnent accés au comportement de
la population neutronique en fonction du temps. Ils sont
impliqués dans les études multiphysique, en situation insta-
tionnaire, telle qu’un transitoire de puissance ou une situa-
tion accidentelle.

Ces calculs peuvent étre accélérés par un pré-calcul sur
maillage grossier en énergie et en espace (méthode multi-
échelle). Classiquement, nous utilisons une méthode quasi
statique (le flux est factorisé en une amplitude dépendant du
temps et un flux de forme stationnaire) prenant en compte
les effets d’échelle pour les équations de la cinétique.

La méthode pararéelle, étudiée dans la référence [16], est
une méthode de décomposition de domaine en temps qui
permet d’accélérer les calculs cinétiques. Le principe en est
le suivant : a partir d’un calcul avec un pas de temps gros-
sier, qui fournit des conditions initiales locales, nous effec-
tuons des calculs fins en paralléle sur des espaces de temps
courts. Ces calculs permettent de corriger le calcul grossier,

et de mettre a jour les conditions initiales locales. Nous
recommencons alors a faire des calculs fins en paralléle sur
des espaces de temps courts. Le calcul se poursuit jusqu’a
convergence entre les segments de calcul paralléle, ainsi
que l'illustre la figure 156 ci-dessous.

Aprés avoir été testée efficacement sur 'opérateur de diffu-
sion [17], cette méthode a été développée pour I'opérateur
de transport [18]. Afin de limiter 'empreinte mémoire, il est
envisagé d’utiliser une méthode de type base réduite pour
stocker les flux angulaires & chaque pas d’itération (voir [19]
pour 'opérateur de diffusion). Par ailleurs, il serait intéres-
sant de coupler les méthodes de décomposition de domaine
spatial et temporel, comme cela est fait dans d’autres disci-
plines (diffusion en milieux poreux).

Multidomaine / multiméthode

Pour les cceurs de réacteurs a eau sous pression les calculs
les plus précis nécessitent la prise en compte du cceur et du
réflecteur. Or, d’une part il est trés colteux de faire un calcul
de transport complet, et, d’autre part, dans la partie cceur,
un calcul de diffusion (éventuellement SPy*) convient. Il est
alors judicieux de coupler un solveur de diffusion coté coeur
et un solveur de transport cété réflecteur (voir la figure 157) :
des techniques de projections sont utilisées pour échanger
les informations entre les solveurs autorisant ainsi la paral-
Iélisation du calcul de cceur.

Itération k=0

Calcul fin a atteindre
== Calcul grossier

Calcul fin paralléle
1 processeur par calcul entre T, et Tp4q

==» Correction du calcul grossier

1 T T
Ty T, T, Ta Ty

Décomposition temporelle

Itération k =1

Calcul fin a atteindre
==p Nouveau calcul grossier
Calcul grossier corrigé

Nouveau calcul fin paralléle
1 processeur par calcul entre T, et Ty

I I
To T, T, Ts Ty

Décomposition temporelle

Fig. 156. La méthode de décomposition de domaine temporel : la méthode pararéelle.

Les sci du érique et le calcul haute performance

203



Cceur homogénéisé, calcul de diffusion?
Nombre de groupes d’énergie réduit.
Parallélisme avec la décomposition du domaine.

Réflecteur, calcul de transport.
281 groupes d’énergie,
Parallélisme distribué

sur les directions angulaires

Le calcul intensif
et le transport
probabiliste

des neutrons
dans la matiére

Rappelons que dans la pratique sur
ordinateur, pour construire aléatoire-
ment les histoires de neutrons se pro-
pageant dans la matiére nous avons
recours a un générateur de nombres
aléatoires (en réalité « pseudo-aléa-
toires ») qui est I'outil technique per-

mettant de choisir au hasard et confor-

Fig. 157. Approche multidomaine / multisolveur. Calcul couplé cceur-réflecteur. Il est possible

de faire du calcul paralléle de chaque cbté.

Cette approche ouvre la voie vers ’'homogénéisation itéra-
tive. Pour un résultat de précision, la solution de ce probleme
nécessite une ré-homogénéisation des assemblages traités
par la diffusion, surtout pour ceux qui sont au voisinage du
réflecteur ou I’hypothése de motif étendu a l'infini n’est plus
vraiment valide.

Par ailleurs, comme les solveurs sont itératifs, une bonne ini-
tialisation permet de limiter sensiblement le nombre d'’itéra-
tions pour converger. Il est ainsi judicieux d’initialiser un cal-
cul par la solution issue d’un calcul utilisant un opérateur
degradé : un calcul de diffusion peut initialiser un calcul SP,
un calcul SPy, peut initialiser un calcul transport, le calcul
d’initialisation devant étre effectué par un solveur rapide.

En conclusion, les méthodes de parallélisation développées
ont pour objectif commun d’atteindre le « calcul en une
étape ». Il s’agit de s’affranchir partiellement ou totalement
des étapes d’homogénéisation, qui induisent des biais de
modélisation et de calcul. Cela repré-
sente un véritable défi compte tenu du

mément aux lois de probabilités

déduites des sections efficaces d'inter-

action neutron-noyau atomique-cible
(voir encadré supra, p. 195 et référence [1] (pp. 89-106), les
caractéristiques d’émission d’un neutron (position, énergie,
direction), la longueur de son parcours entre deux collisions
successives, la réaction nucléaire a laquelle il donne lieu, et
enfin, s’il s’agit par exemple d’une diffusion, I'’énergie et la
direction de ce neutron aprés choc.

La simulation paralléle

Les histoires de neutrons peuvent donc étre vues comme
des séquences d’événements indépendantes susceptibles
des lors d’étre « naturellement » simulées en parallele.

Dés sa conception, au début des années 90, le code de
transport de particules par la méthode de Monte-Carlo, TRI-
POLI-4® [20] a été congu comme un code parallele, initiale-
ment pour fonctionner sur des réseaux de machines hétéro-
genes, puis sur les ordinateurs « paralléles » utilisant un
générateur de nombre pseudo-aléatoires approprié, le

nombre de variables a traiter, et de la
quantité de données a stocker en
mémoire. Pour atteindre ce but, nous
devons utiliser a la fois des stratégies
d’accélération numérique (DDM non
conforme, initialisation Sy-SP), accé-
lération DSA, couplage de solveurs) et
informatique que permet le calcul
intensif (calcul distribué sur les direc-
tions S,, DDM spatiale et en
temps...), tout en étant attentif a ne
pas introduire de nouveaux biais.

Gestion des taches |—»

Scoreur Simulateurs
Initialisation
du collecteur
— Initialisation

du simulateur

Résultats Exécution d’un batch
de particules

Calcul des moyennnes
des lots ou batchs

Calcul des moyennnes
des baichs

Résultats  Exgcution d’un batch
de particules

Edition des résultats

Fig. 158. Principe de mise en ceuvre du parallélisme dans une simulation Monte-Carlo
de propagation de particules dans le code TRIPOLI-4® [1, p. 150].
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GSFR*. La fonctionnalité de parallélisme originelle du code
repose sur une librairie de parallélisme propre (IPC*) [21].

Ici, la philosophie du parallélisme est simple mais efficace :
sur n processeurs disponibles, n — 1 effectuent des simula-
tions indépendantes alors que le dernier se charge de collec-
ter tous les résultats et de les agréger (voir fig. 158).

Grace a cette fonctionnalité, les utilisateurs ont toujours pu
bénéficier de la puissance de calcul mise a leur disposition
par les grands centres de calcul tels que le Tres Grand
Centre de Calcul (TGCC*) ; il s’est agi d’abord d’exécutions
du code sur quelques dizaines de processeurs, puis sur
quelques centaines, aux efficacités presque parfaites. Cela
a permis de réaliser des simulations qui ont toujours été a la
frontiére de I'état de I'art : calculs statiques de la puissance
crayon par crayon du cceur d’un réacteur, (figure 159 —
« palier N4 » du parc de réacteurs nucléaires EDF), calculs
de la fluence neutronique sur la cuve du réacteur, calculs
d’évolution temporelle fine des petits coeurs expérimentaux
(exemple d’'ORPHEE, voir infra, p. 208), calculs de débit de
dose en champ lointain (exemple des dispositifs a fusion
ITER* et Laser MegadJoule*).

La simulation paralléle a plus
de 1000 processeurs : vers un nouveau
paradigme algorithmique

Le passage récent de la librairie de parallélisme originelle
(IPC*) a la « librairie » standard MPI a permis de franchir le
seuil de 1000 processeurs et des calculs ont pu étre réalisés
sur 64 000 processeurs de la machine CURIE (exercice de
validation du transport d’électrons), ce qui correspond a une
utilisation presque totale (80 %) de la puissance machine.
L’introduction d’un générateur de nombres aléatoires de type
Mersenne Twister a encore accru la fiabilité des séquences
aléatoires [20].

Pourtant, nous arrivons aujourd’hui a un point charniere pour
les simulations de transport Monte-Carlo. Les utilisateurs
exigent des simulations de plus en plus détaillées sollicitant
un nombre de nucléides, de températures, et de « scores »
(ou résultats de calcul) toujours plus élevé. En effet, I'objectif
cible en physique des réacteurs est le calcul de la distribu-
tion fine de puissance, crayon par crayon axialement discré-
tisé, du cceur d’un réacteur « en évolution* », ce qui repré-
sente de I'ordre de 200 millions de valeurs a calculer et a
stocker.

Par ailleurs, les ordinateurs accroissent leur puissance selon
deux voies, I'une en augmentant le nombre de « cceurs de
calcul* » par processeur, 'autre en intégrant des unités vec-
torielles de taille croissante.

La premiere voie conduit a une mémoire par unité de calcul
qui pour la premiere fois est en décroissance, ce qui va a

1cul haut
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Fig. 159. Géométrie ROOT d’un réacteur a eau de puissance
destinée au code de transport Monte-Carlo TRIPOLI-4®.

I’encontre des besoins de la simulation Monte-Carlo. La
deuxiéme voie est difficlement exploitable dans les codes
Monte-Carlo qui ne sont pas fondés sur des opérations d’al-
gébre linéaire mais sur I'échantillonnage séquentiel d’évé-
nements aléatoires.

Cela constitue un véritable défi pour les codes de transport
Monte-Carlo, qui doivent se remettre en cause en profon-
deur non seulement pour exploiter pleinement les nouvelles
opportunités matérielles, mais aussi pour conserver les per-
formances actuelles sur les nouvelles machines.

La diminution de la mémoire par thread* de calcul a deux
conséquences. La premiere est que le modéle de parallé-
lisme hybride, qui allie mémoire distribuée avec MPI* et
mémoire partagée avec par exemple OpenMP*, est devenu
incontournable. Un code ne disposant pas de cette architec-
ture ne pourra pas espérer tirer profit de ces nouvelles archi-
tectures.

La seconde est que le temps de calcul est majoritairement
passé dans I'évaluation des sections efficaces par recherche
dichotomique dans les tables de sections efficaces pré-
calculées en fonction de I'énergie du neutron et de la tempé-
rature des milieux. En particulier, une analyse fine montre
que le facteur limitant est I'acces a la mémoire : en clair, les
unités flottantes sont sous-utilisées parce qu’elles doivent
attendre l'arrivée des données de la mémoire. Cela ouvre la
porte & de nouveaux choix d’algorithmes. L’équilibre entre
ce que l'on pré-calcule et stocke en mémoire et ce que l'on
calcule a la volée se trouve fortement bouleversé.
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Un exemple représentatif de cette problématique est I'« élar-
gissement Doppler* » (voir encadré, supra, p. 189) des sec-
tions efficaces en fonction de la température. Jusqu’a une
période récente, cette opération trés gourmande en temps
de calcul ne pouvait étre faite qu’en amont de la simulation,
et les sections efficaces pré-calculées aux quelques tempé-
ratures requises étaient chargées en mémoire [22]. Mais si
nous voulons accéder a des modélisations plus fines d’un
cceur de réacteur il faut pouvoir représenter des distributions
réalistes de température, nécessitant des centaines de tem-
pératures différentes, ce qui correspond a des centaines de
giga-octets de données pour un calcul en évolution.

L’alternative est de recalculer la section efficace élargie a
partir de cette méme section efficace a une température de
référence (souvent choisie a 0 K) chaque fois que nous en
avons besoin, c’est-a-dire a chaque collision d’un neutron
avec un nucléide cible. Cette voie est aujourd’hui envisagée
comme moyen d’effectuer des simulations plus précises,
tout en utilisant au mieux les flops* disponibles. En outre,
I’algorithme de calcul de I'intégrale de convolution Doppler
peut étre vectorisé. Ce qui, il y a encore quelques années,
aurait été un choix absurde (des calculs 50 fois plus longs
que d’ordinaire) est aujourd’hui considéré comme la
méthode qui, pour un codlt raisonnable, permet des simula-
tions autrement impossibles.

PATMOS : un Monte-Carlo pour le calcul intensif

La prise de conscience de la nécessité d’une refonte de I'ar-
chitecture et des choix algorithmiques du code de transport
Monte-Carlo TRIPOLI-4® a poussé le CEA a la création d’'un
prototype, dénommé « PATMOS », dont le but est justement
de tester des alternatives possibles pour rechercher I'opti-
mum sur les différentes architectures hardware disponibles
aujourd’hui que sont les CPU, GPU et MIC.

PATMOS est programmé en C++ (standard 2011/2014) et
son architecture objet au polymor-
phisme poussé permet la coexistence
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Fig. 160. Scalabilité forte de PATMOS sur un MIC Intel Xeon Phi
KNC (60 coeurs, 240 threads) et sur un noceud Sandy Bridge
a 16 cceurs (2 sockets de 8 cceurs).

sections efficaces qui sont gourmandes en mémoire. Les
algorithmes des sections pré-tabulées et de I'élargissement
Doppler au vol coexistent et peuvent étre choisis indépen-
damment pour chaque nucléide.

Les performances de scalabilité* de cette maquette sont
présentées ci-aprés. La figure 160 montre la performance
en scalabilité forte* (le volume de travail a effectuer est fixé
et on augmente le nombre de threads (processus)). On
obtient une efficacité de 80 % sur les 16 cceurs CPU, de
100 % sur 60 threads MIC* (sans hyper-threading*) et de
80 % sur 240 threads MIC*.

Les performances de scalabilité faible* (le travail a effectuer
est augmenté en méme temps que I'on augmente le nombre
de processus en maintenant constant le travail a effectuer
par processus : le travail a effectuer est doublé a chaque fois
que 'on double le nombre de cceurs) sont montrées sur la
figure 161. Une scalabilité faible idéale est caractérisée par

aisée d’algorithmes alternatifs qui sont

—o— CURIE (TGCC)
TITAN (ORNL)

choisis a I'exécution du programme.
Sa physique allégée, ou seules les % )
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élastique et inélastique discréte ont & 131
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particulierement important pour les
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Fig. 161. Tracé de scalabilité faible obtenu avec PATMOS sur la machine CURIE du TGCC*
(5 000 nceuds et ~ 80 000 cceurs) et sur la machine TITAN (16 nceuds et ~ 262 000 cceurs)
de Oak Ridge National Laboratory, Etats-Unis.
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une durée de calcul constante. On observe une efficacité de
I'ordre de 90 % a 262 144 cceurs sur la machine TITAN de
Oak Ridge National Laboratory (ORNL, Etats-Unis) et de
I'ordre de 92 % sur CURIE a 79 200 cceurs.

La prochaine étape sera le calcul d’'un nombre élevé de
scores (plusieurs milliards). Un calcul d’évolution fine d’'un
cceur de réacteur demandera plusieurs téraoctets de don-
nées qui ne pourront pas étre stockées sur un seul nceud de
calcul. Il faudra donc mettre en place un échange de don-
nées efficient entre nceuds de simulation qui ne pourront
stocker qu’une fraction des scores nécessaires. Cette stra-
tégie se rapprochera de la décomposition de domaine, tech-
nique déja trés utilisée dans les codes déterministes mais
qui n’avait pas encore trouvée sa place dans les calculs
Monte-Carlo. Elle deviendra alors essentielle.

Des problématiques connexes

Le recours du calcul intensif pour les simulations Monte-
Carlo souléevent des problémes spécifiques, dont deux sont
mentionnés brievement ci-apres.

Le premier concerne la reproductibilité des résultats d’un cal-
cul Monte-Carlo dans un contexte ou la simulation des par-
ticules est distribuée sur plusieurs processeurs et ou I'ordre
d’exécution des opérations n’est plus déterministe mais véri-
tablement aléatoire (il dépend du temps d’exécution de la
tache élémentaire qui dépend de la charge du processeur et
de la localisation en mémoire des données demandées).
Les différences d’ordre (par exemple, dans une somme
X1+ X2+ X3+ ... 0U les x; sont issus de calculs exécutés sur
des « threads* » différents) induisent des différences d’ar-
rondis numériques qui, dans un contexte Monte-Carlo pro-
duisent des divergences de suite pseudo-aléatoire, dés lors
que 'un des nombreux tests logiques (« if x < seuil ») passe
de la branche « vrai » a celle « faux » (ou vice-versa). Le
développement des codes mais aussi leur vérification et vali-
dation sont rendues plus délicates par cette « non-reproduc-
tibilité ».

Le second est relatif au générateur de nombres pseudo-
aléatoires et plus précisément a la maniére de I'exploiter.
Son utilisation en calcul paralléle doit préserver I'indépen-
dance des séquences d’événements traitées sur chacun des
processeurs mobilisés. A cette fin, en mode paralléle, I'algo-
rithme Monte-Carlo travaille avec des sous-suites de nom-
bres aléatoires. Des stratégies alternatives existent telles
que celle consistant a choisir aléatoirement, pour chacun
des processeurs, la graine du générateur de nombres aléa-
toires employé.

Pour conclure, il convient d’insister sur le fait que la puis-
sance calculatoire offerte par les ressources du calcul inten-
sif ne diminue en rien l'intérét de I'utilisation et du dévelop-
pement de techniques d’accélération de la convergence du
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calcul Monte-Carlo (ou techniques de réduction de la
variance), dont I'efficacité, pour certains types de problémes
comme la propagation en champ lointain, reste de plusieurs
ordres de grandeur supérieure a la mise en ceuvre du paral-
|élisme seul.

Calcul intensif et études
neutroniques

Une des premieres applications neutroniques faites au
SERMA du calcul intensif concerne un exercice d’optimisa-
tion multicritére du plan de chargement des assemblages
combustibles dans un Réacteur a Eau Légére (REL). Cette
analyse a été réalisée dans le cadre des études sur les
Réacteurs a Eau sous Pression (REP) et a Haut Facteur de
Conversion (REP-HFC).

L’objectif assigné a ce type d’analyses est a la fois la carac-
térisation des performances du cceur vis-a-vis de I'utilisation
de la matiére fissile (amélioration de I'utilisation du plutonium
dans les REL), mais également vis-a-vis du comportement
du coeur en fonctionnement normal par I'’évaluation des
points chauds et accidentel avec notamment I'optimisation
de I'effet en réactivité lié a la vidange* du caloporteur.

Dans cet exercice, 'optimisation multicritére du plan de char-
gement du réacteur est réalisée via un couplage entre le
code de neutronique APOLLOS3® [6] et I'algorithme génétique
VIZIR [23] de la plateforme URANIE [24]. La modélisation
mise en place vise a évaluer le plus grand nombre possible
d’« individus » — un « individu » correspondant ici a un plan
de chargement — afin de parcourir au mieux I'espace de
recherche.

Afin d’atteindre cet objectif, nous avons élaboré une modé-
lisation du coeur avec une physique approchée. En effet I'es-
sentiel est de pouvoir discriminer les individus les uns par
rapport aux autres du point de vue des criteres d’intérét. La
relation d’ordre que nous établissons entre individus dépend
donc étroitement de la modélisation adoptée pour calculer
les criteres d’intéréts.

Cette modélisation approchée se doit donc de rester conser-
vative par rapport a la relation d’ordre qui serait établie avec
une modélisation de type « best-estimate* ». De cette
maniére, la fonction d’évaluation de I'algorithme génétique
devient nettement moins colteuse, et il est envisageable
d’effectuer dans un temps imparti beaucoup plus de calculs
et donc se rapprocher de la configuration optimale.

Parmi les travaux réalisés dans ce cadre, nous retiendrons
dans ce qui suit une analyse d’optimisation tri-criteres : maxi-
misation du taux de combustion* moyen par cycle du cceur,
minimisation du coefficient de vidange* et du facteur de
point chaud*). Elle a conduit a I'évaluation de 34 350 calculs
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solutions optimales définit le front de
Pareto). Parmi ces solutions, trois
configurations présentant les meil-
leures performances pour les critéres
de I'optimisation ont été sélectionnées
et sont présentées sur cette méme
figure 162 en partie droite. La
méthode mise en ceuvre a produit des
résultats treés prometteurs, ayant per-
mis de dégager des configurations
coeur qui nont pas été envisagées
dans la phase préliminaire d’analyse
du concept.

La seconde mise en ceuvre du calcul

Fig. 162. Plan de chargement initial du combustible dans le coeur (a gauche) et illustration

de divers plans de chargement issus de I'optimisation (a droite).

de cceur (calcul complet du cceur a I'équilibre) par permuta-
tions des assemblages d’un plan de chargement initial.

La génération de nouveaux plans de chargement et de
rechargement a été réalisée sous contraintes, en particulier
pas d’assemblage neuf (plus réactif que des assemblages
déja irradiés) autorisé dans les coins saillants pres du réflec-
teur afin de ne pas trop irradier la cuve.

Le concept de référence — plan de chargement initial des
assemblages — est indiqué sur la figure 162 en partie
gauche. L’étude ainsi réalisée a permis de déterminer un
ensemble de solutions optimales présentant des améliora-
tions vis-a-vis du concept de référence (cet ensemble de

intensif porte sur le calcul en irradia-
tion (on dit aussi « en évolution »,
sous-entendu avec prise en compte
du changement au cours du temps de la composition isoto-
pique du cceur induit par les réactions nucléaires provo-
quées par les neutrons) du cceur du réacteur de recherche
ORPHEE (voir figure 163).

Installé sur le site du CEA de Saclay, ORPHEE [25] a pour
fonction de produire des faisceaux de neutrons pour I'expé-
rimentation en recherche fondamentale (neutronogra-
phie...).

C’est un réacteur de type piscine en eau lourde dont le coeur
est refroidi par de I'eau légére. Le coeur ’'ORPHEE est un
parallélépipede de 90 cm de hauteur et d’'une section de
27 x 27 cm? (en intégrant le caisson dans lequel il est placé).

Fig. 163. Schéma représentant 'ensemble des canaux d’instrumentation du coeur du réacteur ORPHEE (a gauche) et le caisson caeur

avec les éléments combustibles (a droite).
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Il est composé de 8 assemblages de combustible a plaques
paralleles dont la matiere fissile est un alliage d’aluminium et
d’uranium hautement enrichi en U 235.

Sur ces 8 assemblages, 4 sont des assemblages dits stan-
dard (a 24 plaques combustibles) et 4 sont des assemblages
dits « de contréle » (18 plaques combustibles) dans lesquels
sont insérées les barres de controle de la réactivité du coeur,
constituées de hafnium (absorbant de neutrons).

C’est la complexité géométrique du cceur qui a motivé I'exé-
cution du calcul d’irradiation en géométrie 3D réaliste du
ceceur a I'aide du code de transport probabiliste TRIPOLI-4®
[26], alternative a I'emploi d’outils de calculs déterministes
soulevant ici des difficultés de modélisation.

Le modele ainsi mis en ceuvre a permis d’effectuer un calcul
du ceceur en prenant en compte I’évolution de la composition
du combustible au cours de l'irradiation ainsi que I'évolution
de la position des barres de contréle au cours du temps (la
criticité du coeur étant obtenue par ajustement de la cote
d’insertion des barres de contrble). A cette fin, le code TRI-
POLI-4® a été couplé au code MENDEL dédié a la résolution
des équations différentielles couplées de Bateman, régissant
les concentrations isotopiques en fonction du temps, par un
algorithme Runge-Kutta d’ordre 4. Ce type de couplage
« transport-évolution » est souvent désigné par I'expression
« Monte-Carlo évoluant » (Monte-Carlo burnup code/calcu-
lation) [1], p. 136.

La représentativité physique du modéle neutronique mis en
ceuvre, sans prise en compte des contre-réactions* pour le
calcul des configurations en fonctionnement normal (hors
calcul des transitoires accidentels) est trés bonne compte
tenu des spécificités de ce type de cceur : faible contre-réac-
tion Doppler liée a un enrichissement élevé, effet de vide
quasi inexistant en fonctionnement normal et distribution de
température combustible uniforme (~ 60 °C).

Le calcul en évolution du coeur a été réalisé en se fondant
sur le principe des simulations indépendantes qui permet de
propager l'incertitude statistique associée au calcul des taux
de réactions sur I'ensemble du calcul d’irradiation. Ce sont
ainsi 100 simulations indépendantes qui ont été réalisées en
paralléle pour reconstruire I'irradiation compléete du coeur.

Pour chaque simulation et a chaque pas de temps, 5 millions
d’histoires de neutrons ont été simulées pour calculer les
taux de réaction dans le quadrillage prédéfini du combusti-
ble : 5 000 mailles ou « milieux » dont les compositions iso-
topiques évoluent au cours du temps sont utilisés pour
représenter la distribution de taux de combustion 3D dans
le coeur.

La durée de simulation associée a un calcul d’irradiation
(1 simulation indépendante) est de I'ordre de 102 heures
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Fig. 164. Distribution de flux thermique au centre du coeur
(en orange) et évolution de la cote critique d’insertion des barres
de contrdle en cours d’irradiation (en gris).

(~41,2 jours terrestres) soit un total de 105 heures en temps
CPU pour le calcul complet du coeur du réacteur.

La distribution de flux thermique au plan médian du cceur
ainsi que de I'évolution de la cote d’insertion critique des
barres de contréle sont représentées sur la figure 164.

Conclusion

Nous avons décrit dans les grandes lignes les approches
algorithmiques explorées pour faire bénéficier aux études
neutroniques relatives au cceur des réacteurs nucléaires de
la puissance calculatoire des superordinateurs. Rappelons
que le besoin calculatoire générique de ces études est dou-
ble :

» Diminuer les biais de calculs tout en diminuant la durée

d’obtention des résultats recherchés avec comme cible le
« calcul de coeur déterministe en 1 étape » ;
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- réaliser des calculs de référence de plus en plus fins
(obtention de résultats précis dans des volumes de petite
taille de I'espace des phases) avec, comme cible, la déter-
mination de la distribution fine de la puissance du coeur
d’un réacteur nucléaire a I'aide d’'une simulation Monte-
Carlo.

Le moyen d’atteindre ces objectifs est d’effectuer des calculs
paralléles grace aux ressources du calcul intensif. La paral-
|élisation des algorithmes de calcul est implémentée selon
différentes stratégies qui dépendent, en particulier, du choix
des méthodes numériques de résolution de I’équation de
Boltzmann et des ressources informatiques employées.
Elles vont du parallélisme naturel au parallélisme hybride
sous ses différentes formes : hybridation de techniques de
parallélisation, hybridation d’entités hardware de calcul (e.g.
CPU/GPU), etc.

Il convient de souligner que le recours au calcul intensif ne
dispense nullement de I'emploi des techniques tradition-
nelles ou nouvelles d’accélération de la convergence numeé-
rique des algorithmes implémentés dans les codes de calcul.
Celles-ci restent au contraire indispensables. C’est la conju-
gaison des deux qui permet de répondre efficacement au
besoin calculatoire générique rappelé plus haut.

Le grand intérét du calcul intensif pour les études d’optimi-
sation multicritere est également a retenir.

Au-dela des quelques exemples présentés, bien des calculs
relevant de la neutronique au sens large peuvent tirer profit
du calcul intensif. Nous pouvons citer ceux afférents a l'inter-
prétation des signaux des dispositifs de mesures qui instru-
mentent le coeur du réacteur et sa périphérie, incluant I'étude
du bruit neutronique et ceux relatifs a la propagation des
incertitudes.

Les travaux réalisés contribuent a I'atteinte progressive de
I'objectif de I’élaboration du « réacteur numérique ». Elle
nécessite d’étre en capacité de réaliser des études multiphy-
sique avec les outils de simulation s’appuyant sur les res-
sources du calcul intensif.

Au plan international, des projets de « réacteurs nucléaires
numeériques », exploitant le calcul intensif, ont également été
initiés et nous pouvons, en particulier, citer, aux Etats-Unis,
le projet transverse CASL (Consortium for Advanced
Simulation of Light Water Reactors) piloté par Oak Ridge
National Laboratory et soutenu par le Department Of Energy
(DOE, http://www.casl.gov/).

Les avancées réalisées auront des retombées sur 'architec-
ture logicielle du schéma de calcul de coeur industriel qui doit
continiment bénéficier des possibilités du calcul parallele
sur des machines multiprocesseurs, tout en préservant des
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compromis raisonnables entre finesse de modélisation, pré-
cision du calcul, temps de calcul, portabilité, maintenabilité
et évolutivité des logiciels de calcul concernés.

Emeric BRuN, Frédéric Damian, Cheikh Diop,
Fausto MaLvaai, Erell JAmMELOT, Igor ZMIJAREVIC
Direction des énergies

et Franck GABRIEL

Direction des applications militaires
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Les enjeux de la modélisation
thermohydraulique
dans les réacteurs nucléaires

Les études de conception et en support a I’évaluation de
slreté d’'un REP* (Réacteur a Eau sous Pression) consistent
a évaluer les comportements neutronique, thermohydrau-
lique* et mécanique du réacteur. Elles requierent une ana-
lyse complete du systéme incluant le coeur du réacteur avec
son circuit primaire ainsi que les échangeurs de chaleur et
les circuits annexes. Nous nous intéresserons ici a la partie
soumise au flux neutronique, typiquement les assemblages
combustibles situés dans le cceur* du réacteur, qui consti-
tuent un des éléments essentiels d’'un REP. Ces assem-
blages* (fig. 165) sont composés d’un certain nombre de
crayons qui contiennent le combustible nucléaire formé de
pastilles d’oxyde d’uranium ou de MOX* empilées dans un
tube de gainage. La réaction de fission qui produit I'’énergie
y a lieu. Ces crayons sont soumis a I'’écoulement majoritai-
rement axial d’un fluide. Ce fluide, de I’eau dans le cas d’un
REP, agit comme réfrigérant et comme modérateur de neu-

Dynamique des fluides : simulation
de PPécoulement a travers les grilles d’assemblage
de réacteurs a eau sous pression

trons (ralentissement de la vitesse des neutrons avec un
pouvoir d’absorption minimal pour permettre une réaction
nucléaire en chaine efficace).

La modélisation des phénomenes physiques qui se dévelop-
pent au sein du cceur du réacteur fait intervenir plusieurs dis-
ciplines, notamment la neutronique et la thermohydraulique.
La neutronique permet d’avoir accés aux dépdts de puis-
sance engendrés par les réactions de fission dans le crayon
combustible. La thermique régit la conversion de I'énergie
de fission en chaleur et sa dispersion dans le crayon, ainsi
que les transferts thermiques dans le fluide caloporteur qui
peuvent, de par leurs disparités, étre sources de courants
transverses. Le fluide assurant la double fonction de calo-
porteur* et de modérateur de neutrons, une bonne prédic-
tion de ses mouvements et de ses transferts thermiques
avec le combustible est indispensable pour assurer une
modélisation précise du fonctionnement du coeur.

Le coeur est également soumis a d’autres phénomeénes tels
que les interactions entre le fluide et la structure. Ces inter-

a). Structure d’'un
assemblage de MOX,
constitué de tubes (environ
4 métres de hauteur)
appelés « crayons »,

dans lesquels sont
empilées des pastilles

de combustible (Source
internet, médiatheque EDF).

b). Portion d’assemblage
combustible composé

de trongons de gaine
combustible avec bouchons
et d’'une portion de grille
d’espacement des crayons
[crayons d’environ 8 mm de
diametre] (Source internet,
Médiathéque CEA).

Fig. 165. Assemblage d’un réacteur a eau sous pression, crayons combustibles.
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de la grille

Cellule de grille

Entrée

Crayon

Zone en amont

Plots de centrage de la grille
dans le confinement

Trés encombrée, la zone du coeur peut
étre modélisée en décrivant I’écoule-
ment fluide par une représentation
homogénéisée associée a un milieu
poreux. Cette modélisation dite
« poreuse » donne uniquement acces
a des quantités moyennes, par exem-
ple sur un volume représentatif élé-
mentaire. |l s’agit de I'approche utilisée
aujourd’hui en production. L’incon-
vénient est qu’elle ne donne pas acces

Sortie
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aux grandeurs locales pourtant néces-
saires pour s’assurer des conditions
de sareté en tout point du réacteur. En
effet, la répartition de puissance
n’étant pas homogéne dans le cceur, il
faut étre en mesure d’évaluer le com-
portement des différentes structures
en tout point, et notamment a proxi-
mité des crayons chauds (crayons
subissant un pic de température dans
certaines situations incidentelles ou

10
X axis (107-3) = X (mm)

20

accidentelles). Notons que pour com-

Xaxis (10%-3) = X (mm) penser la perte locale de précision

Fig. 166. Maitrise du risque de percement des crayons en réacteur. Boucle d’essais CALIFS
Experimental (Assemblage 5 x 5 avec grilles de mélange). Calcul TrioCFD, S. Delafontaine.
Visualisation de la CAO (en haut). Superposition de la norme de la vitesse du fluide
caloporteur et des vecteurs vitesses dans deux plans transverses a I'axe du crayon situés
respectivement a une distance de 1 D, de la grille (milieu) et 4 D;, (droite), ou D, désigne le

diametre du crayon.

actions conduisent a deux types de comportement :

1. Les crayons* des assemblages combustibles vibrent
sous l'effet de forces de pression et de forces visqueuses
exercées par le fluide sur leur surface. Cela peut conduire
a l'usure des gaines, potentiellement au percement des
crayons et a des fuites du combustible nucléaire dans le
fluide caloporteur. Des études sont réalisées pour com-
prendre et prévenir ce risque d’usure. Elles consistent a
simuler I'écoulement turbulent du fluide caloporteur autour
des faisceaux de crayons afin de calculer les forces d’ex-
citation turbulente s’exercant sur les barres et d’en
déduire, via un couplage avec un code de mécanique des
solides, la réponse de la structure composée des crayons
et de leurs supports (fig. 166).

2. Lors du déchargement du coeur réalisé au cours d’opéra-
tions de maintenance, des déformations ont parfois été
observées (voir figure 167). Les principaux phénoménes
physiques identifiés comme pouvant potentiellement
conduire a ces déformations sont les chargements induits
par la thermique et la neutronique ainsi que I’écoulement
du fluide. Ici encore, la prédiction de ces déformations a
I’échelle du réacteur passe par la simulation précise de
I’écoulement dans les assemblages.
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associée a la modélisation poreuse,
une approche conservatrice est adop-
tée, laissant augurer la possibilité de
gagner des marges via des calculs a
I’échelle locale.

Fig. 167. Déformations résiduelles d’un assemblage en fin de cycle
dans un REP.

Dynamique des fluides : simulation de I'écoulement a travers les grilles
d lage de ré Irs a eau sous pression




Compte tenu du comportement fortement turbulent de
I’écoulement, de la complexité et de la taille des structures
solides présentes dans I'assemblage, la simulation fine a
I’échelle microscopique des probléemes de thermohydrau-
ligue dans les assemblages combustibles a I’échelle du
réacteur constitue un défi encore a relever.

La forte augmentation des ressources informatiques a per-
mis de progresser significativement dans le domaine du cal-
cul scientifique pour la thermohydraulique des réacteurs.
Des expériences numériques basées sur la représentation
d’échelles spatio-temporelles de plus en plus petites et des
domaines géométriques de taille croissante permettent de
compléter les données expérimentales et les analyses phy-
siques associées, en donnant acces a des grandeurs non
accessibles par la mesure.

Géomeétrie des assemblages

Les assemblages sont constitués de crayons regroupés en
faisceaux carrés et maintenus par des grilles et des embouts
supérieurs et inférieurs (voir la figure 165). Selon le type de
REP, un assemblage combustible est composé de 15 x 15 a
17 x 17 crayons et le coeur du réacteur de 150 & 200 assem-
blages. Le corps de la grille de maintien se présente sous la
forme d’un réseau régulier de plaquettes accouplées, équi-
pées de ressorts et de bossettes (voir la figure 168). Les
grilles sont équipées de dispositifs mélangeurs (ailettes incli-

nées) qui générent dans le fluide des écoulements trans-
verses entre les crayons et accroissent la turbulence afin d’ho-
mogénéiser la température du fluide. Nous cherchons ainsi a
améliorer I'’échange de chaleur entre le combustible et le
fluide caloporteur. Cela a pour avantage d’éviter I'apparition
de la crise d’ébullition*. Cependant, les grilles et les ailettes
géneérent une résistance hydraulique supplémentaire a I'écou-
lement. Il faut donc augmenter la puissance de pompage
nécessaire pour transporter le fluide réfrigérant a travers le
ceceur du réacteur. Pour cette raison, les grilles sont concues
de sorte a produire le mélange le plus efficace possible avec
une résistance a I’écoulement minimale. Les études se
concentrent donc principalement sur la prédiction de la chute
de pression provoquée par les dispositifs de mélange et celle
de la distribution de température axiale et horizontale a l'inté-
rieur de 'ensemble. Le but est de déterminer le flux de chaleur
maximal admissible, dit « flux critique* » ; c’est le principal
paramétre de performance thermique.

A conditions thermohydrauliques données, les performances
vis-a-vis du flux critique dépendent beaucoup de la concep-
tion de I'assemblage, en particulier de celle des ailettes.
Ainsi, la prédiction du mélange produit par les ailettes est
d’importance majeure dans les analyses thermohydrau-
liques de conception des dispositifs de mélange. L’objectif
est d’optimiser la géométrie des ailettes, leur taille, leur
forme et leur angle d’inclinaison pour améliorer le mélange
fluide sans augmenter la perte de charge*. Du point de vue

Tube-guide Liaison par points

de soudure

Bossettes
Soudures

Ressorts doubles Bossettes bouton

Schéma d’une grille d’'assemblage AFA2G (AREVA). La grille est soudée
sur les tubes guides qui assurent, a I'aide de ressorts et de bossettes,

le maintien et 'espacement des crayons combustible (source internet,
monographie du CEA « Les combustibles nucléaires »).

Photo d’une grille de mélange [environ 5 cm de largeur] (Source internet).

Fig. 168. Grille de mélange.
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Fig. 169. Expériences AGATE. Comparaison des résultats obtenus lors de deux campagnes d’essais consacrées a la conception de deux types
d’ailettes. Mise en évidence de I'importance de la forme de l'ailette sur le profil de vitesse transverse en fonction de la cote axiale. Le profil

de vitesse transverse pour l'ailette de type 2 est mal restitué par le calcul qui ne prenait pas en compte la géométrie réelle de lailette.

Calculs réalisés avec le code TrioCFD avec environ 20 millions de mailles en 8 heures de calcul sur 254 processeurs du CCRT.

de la modélisation, une CAO décrivant tous les détails de
construction susceptibles d’agir sur les phénomeénes de
mélange est nécessaire. Il s’agit donc de prendre en compte

La problématique des écoulements
dans les assemblages combustibles

la géométrie réelle des ailettes. En pratique, leur fabrication Dans un réacteur a eau sous pression I'assemblage est
peut étre différente des spécifications du dessin original, et ouvert. L’eau circule donc entre les crayons mais peut éga-
ces écarts peuvent avoir une influence significative sur les lement circuler transversalement aux assemblages. Au sein
coefficients de mélange de la grille en modifiant la vitesse d’un méme assemblage, les paramétres influents sur I'orga-
transverse de I'écoulement dans le sillage proche de I'ailette. nisation de I'’écoulement du fluide sont la distance entre les
Ce point est illustré sur la figure 169, avec la présentation crayons et les caractéristiques géométriques des grilles. La
de résultats expérimentaux sur la qualification et la concep- compréhension de I'écoulement d’un fluide au sein d’un fais-
tion de grilles de mélange. Deux ailettes ont été testées. ceau tubulaire « nu » (sans grille) constitue encore
Bien qu’ayant des géométries voisines, elles conduisent a aujourd’hui un sujet de recherche. La complexité de I’écou-
des écoulements notablement différents, avec une sensibi- lement s’explique en partie par des considérations géomé-
lité élevée de la vitesse transverse au rayon de raccorde- triques, a savoir la présence d’espaces étroits (espace entre
ment de l'ailette a la plaquette. L’obtention d’un bon accord deux crayons ou espace entre un crayon et la paroi de la
entre expérience et simulation a été possible en construisant cuve) reliant des espaces plus larges (espace sous canal).
le maillage a partir de la géométrie réelle des ailettes, et non Une des conséquences des variations locales de la géomé-
des CAO de conception. Ces études ont montré qu’une trie est la présence d’écoulements secondaires organisés en
petite modification de la grille pouvait affecter significative- cellules multiples dans la section perpendiculaire a la direc-
ment I'’écoulement global. tion principale de I'’écoulement (voir la figure 170). lIs trou-

vent leur origine dans I'anisotropie de la turbulence.
L’intensité des écoulements secondaires est contrblée par
le niveau d’anisotropie, lui-méme fortement influencé par la
géométrie du canal.
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Fig. 170. Ecoulement dans un faisceau de 5x5 tubes. Visualisation des structures de I'écoulement secondaire. Vecteurs vitesse dans une
section transverse a la direction longitudinale. Calcul réalisé avec le code TrioCFD.

La modélisation thermohydraulique aux petites échelles
repose en grande partie sur le modéle de turbulence adopté.
Les principes des principales approches adoptées pour la
modélisation des phénoménes turbulents sont brievement
rappelés ci-dessous.

Comme évoqué précédemment, I'organisation de I’écoule-
ment au sein d’'un assemblage est également fonction des
paramétres géométriques des grilles de mélange.

La modélisation des écoulements
turbulents : les principales
approches

L’approche la plus exacte consiste a résoudre les équations
de Navier-Stokes* incompressibles sans autre approxima-
tion que celles issues de la discrétisation numérique (voir la
figure 171). Elle est appelée « approche DNS* » (Direct
Numerical Simulation). Toutes les échelles spatio-tempo-
relles de la solution sont résolues [2]. Il faut donc considérer
des pas de discrétisation spatiale et temporelle suffisamment
petits pour capturer la plus petite échelle dynamiquement
active. Ce point est souvent illustré par le cas d’un écoule-

ment turbulent statistiquement homogéne et isotrope. Dans
ce cas, le rapport entre la longueur caractéristique L de
I’échelle la plus énergétique (elle correspond a la taille des
plus grosses structures tourbillonnaires), et celle de la plus
petite échelle dynamiquement active n, est évalué par la
relation — = O(Re**). Le nombre de Reynolds Re mesure le
rapport entre les forces d’inertie et les effets de viscosité
moléculaire. L’échelle n, appelée « échelle de Kolmogorov »,
correspond a I'échelle a laquelle la viscosité moléculaire per-
met de dissiper I'’énergie cinétique de I'’écoulement. Le rap-
port des temps caractéristiques évolue également comme
O(Re**). Les ressources informatiques nécessaires pour des
calculs d’écoulements a haut Reynolds dans un assemblage
complet avec I'approche DNS sont inaccessibles aux super-
calculateurs actuellement disponibles.

Pour diminuer le colt numérique de la simulation, un niveau
de description moins fin peut étre introduit en choisissant de
ne calculer qu’une partie des échelles, dites « échelles réso-
lues ». Les interactions entre les échelles résolues et les
échelles non résolues (par définition absentes du calcul)
sont prises en compte par un modéle. Par abus de langage,
nous disons que les échelles non résolues sont modélisées.

V-u=0 1
“ S=<vTut vy

F) 1
A W U=VS-—VPu+f
ot Po
de déformation)
Pp=(P-Py)

ﬂ +V(Tu)=V- (xkVT)
ot f=Bo(T-To)g

(tenseur des vitesses

Notations : u désigne la vitesse, v la viscosité
cinématique, P la pression, Py, la pression
hydrostatique, po = p(T) la densité supposée
constante qui dépend de la température

de référence T\, k le coefficient de conductivité
thermique, g la gravité, B, un coefficient

de dilatation thermique.

Fig.171. Systéme d’équations instantanées régissant le mouvement du fluide dans les assemblages. Equations de Navier-Stokes
incompressibles simplifiées selon I'approximation de Boussinesq, valable pour les écoulements a faible variation de masse volumique.
Les effets de flottabilité sont pris en compte uniquement par la force de gravité.
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Fig. 172. Opérateurs et séparation d’échelles utilisés pour les modélisations RANS (gauche) et LES (droite) de la turbulence.

V-i=0
ol

g L _= &
— - Va=V5-—vP, +
5+ =TS PPt ]

aT - -
StV =7 (vT)+7-6

(7) opérateur générique (moyenne statistique ou filtre LES)

7. LE

S — T T LES _ .~ _qo—
g = ug-wu et 0,70 =T, -Tu,

7. RANS — _ (uirujr> et @iRANS - _ (T'ui')

Yy

T est appelé « tenseur de Reynolds »

=

Fig. 173. Equations résolues dans le cas d’une approche LES (équations filtrées) ou RANS (équations moyennées).

Les méthodes statistiques de type RANS* (Reynolds
Averaged Navier Stokes), en ne calculant qu’une valeur
moyenne de la solution et en modélisant les autres échelles,
réduisent considérablement le nombre de degrés de liberté
a calculer. Cette approche se restreint a la description des
champs moyens au sens statistique de I'’écoulement. Elle est
inadaptée pour I'étude de l'instationnarité de I'’écoulement.
Elle est tres répandue en production. Le modéle mathéma-
tique considéré est celui des équations de Navier-Stokes
auxquelles est appliqué un opérateur de moyenne statistique
(voir figures 172 a 175). Ces équations font intervenir des
tenseurs indéterminés, qui dépendent des inconnues du sys-
téme a résoudre. Il faut les modéliser. Le modeéle le plus sim-
ple trés largement utilisé pour fermer les équations est le
modéle (k, €) ; il repose sur la notion de viscosité turbulente
(voir figures 174 et 175). Ce modele est en principe unique-
ment applicable a une turbulence isotrope.

La simulation des grandes échelles (LES* pour « Large
Eddy Simulation en anglais ») consiste a calculer par réso-
lution numérique directe les grandes échelles des structures
turbulentes et a modéliser I'interaction entre ces grandes

1
d —
Tij = Tij —? Tkk 5ij = ZVtSij

Vv, : viscosité turbulente

Fig. 174. Modélisation du tenseur des contraintes turbulentes
avec I'hypothése de Boussinesq. Modeéles de viscosité turbulente.
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Fig. 175. Modele de (k, €).

échelles et les plus petites. Cette approche repose sur 'idée
que les grosses structures tourbillonnaires ont un compor-
tement fortement anisotrope, conditionné par la configuration
géométrique spécifique de I’écoulement considéré. Ces
grosses structures, responsables des mécanismes
d’échanges se produisant au sein du fluide, doivent étre cal-
culées explicitement. A contrario, les plus petites échelles
sont caractérisées par un comportement isotrope. Elles ont
pour réle principal la dissipation de I’énergie. Nous considé-
rons que I'effet des petites échelles sur les grandes échelles
a un caractere universel et qu’il peut donc étre modélisé.

Pour séparer les échelles, nous nous donnons une longueur
de référence appelée « échelle de coupure ». Les échelles
résolues sont celles de taille supérieure a I’échelle de cou-

Dynamique des fluides : simulation de I'écoulement a travers les grilles
d’assemblag e de ré Irs a eau sous pression
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Fig. 176. Modele de (k, €).

pure. La séparation entre les échelles se fait par application
d’un filtre passe-bas aux équations de Navier-Stokes. De
méme que pour les méthodes RANS, les équations obte-
nues font apparaitre des termes qui ne peuvent pas étre cal-
culés directement car dépendant des
petites échelles non résolues. Un
modele, dit « modéle de sous-maille »,
par analogie aux échelles dont il doit
modéliser les effets, doit donc étre

trés simple pourra probablement réussir a prédire un champ
de vitesse précis. Plus en aval des grilles, la vitesse de
I’écoulement transverse est réduite et la turbulence aniso-
trope devient le phénomene de mélange prédominant. Le
résultat numérique sera plus sensible a la modélisation de la
turbulence qui devra étre capable de prendre en compte
I’anisotropie de I’écoulement.

Le choix du modéle de turbulence est également guidé par
des considérations de codt de calcul. La figure 177 propose
une estimation (trés grossiere) des ressources informatiques
nécessaires pour simuler I'’écoulement dans une portion
d’assemblage plus ou moins grande, avec une description
des phénomeénes turbulents plus ou moins précise.

Pour illustrer les différences entre les approches RANS et
LES, la figure 178 présente quelques résultats de simulation
de I'’écoulement du fluide dans un faisceau de tubes 5 x 5

introduit. Le modéle largement utilisé Méthode Pas du maillage 1cm? 1 sous canal 1 assemblage
3 3

au CEA pour la thermohydraulique 310 cm 0.09 m

des réacteurs nucléaires est le modéle DNS n=12 um 578 10° 179 10° 5110%

de WALE (Wall-Adapting Local Eddy- LES f =100 pym 110¢ 310 10° 90 10°

viscosity) [3]. Le modéle mathéma- RANS & =500 pm 8103 2,510° 720 108

tique est résumé sur les figures 172 a
174 et 176. Pour obtenir des résultats
de calcul physiquement corrects, le
maillage utilisé dans une simulation
LES doit vérifier des critéres précis
visant a garantir que I'’échelle de cou-
pure se situe bien dans la zone iner-

FUTUR

Nombre d’éléments requis pour modéliser I'’écoulement
dans le volume précisé avec les approches DNS, LES et RANS.

: 14 R Méthode Pasdu maillage 1cm® 1souscanal 1 assemblage Coeur complet
tielle du spectre d’énergie cinétique 310 emd 0,09 m? 141 m
turbulente.

DNS n =12 ym 2010 2028 2055 2075

Le choix de la méthode de modélisa- LES f =100 pm 2010 2010 2025 2052

tion des phénomenes turbulents RANS & =500 pm 2010 2010 2010 2025

dépend du probléme physique a étu-
dier et des parameétres d’intérét. Si
nous prenons I'exemple du calcul de
I’écoulement dans une portion d’as-
semblage combustible, la situation est
différente, du point de vue de la modé-
lisation de la turbulence, selon que
nous étudions I’écoulement directe-
ment en aval des grilles ou a une dis-
tance significative de celles-ci. En
effet, au voisinage et en aval des
grilles, le mélange dans I'espace sous
canal et dans I'espace situé entre
deux crayons est principalement

Estimation du colt des simulations futures, en se basant sur
la référence d’une taille de maillage de 108 éléments en 2010
(par exemple, avec cette taille de maillage, on pouvait en 2010
réaliser le calcul RANS d’un assemblage complet). Evaluation
de I'année a laquelle il sera possible de réaliser le calcul.
Ainsi, nous estimons qu’en 2055, on pourra réaliser le calcul
DNS d’un assemblage complet. Cette prédiction est basée

sur la référence 2010 et 'augmentation de la puissance

de calcul suivante :

Puissance de calcul =~ X 100 par décennie
Taille du maillage =/ 2.5 par décennie
Nombre d’éléments =~ X 15 par décennie

contr6lé par des effets d’inertie
(advection). Un modele de turbulence

1 haut:
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Fig. 177. Besoins en ressources informatiques aux différentes échelles. Source: D. Bestion.
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avec dispositifs de mélange. Le risque
de crise d’ébullition étant plus grand a
une grande distance en aval de la
grille, il est nécessaire d’étudier I'écou-
lement sur toute la longueur entre
deux grilles.

Le code TrioCFD

Une méthodologie pour la simulation
CFD des écoulements turbulents dans
les assemblages a été développée au
CEA pour la thermohydraulique des
réacteurs nucléaires. Elle repose sur
le code de simulation TrioCFD, une
méthode VVQ* intégrant la confronta-
tion de résultats de simulation a des
données expérimentales issues d’ex-
périences a petite échelle, et le calcul
HPC.

TrioCFD est un code CFD dédié a la

Parametres du calcul : Nombre de volumes simulation des écoulements instation-
Re = C),7f3.104 (lnombre de Reynolds) de contrdle néct{essailjes : naires turbulents incompressibles ou
n= 2.10_6 m (t’achelle de Kolmogorov) I?our une DNS (résolution dilatables 2 faible nombre de Mach. I
A=1.10"* m (échelle de Taylor) échelle Kolmogorov) : o, .

v =6,57.10"7 m?s™* (viscosité cinématique) 150.1012 est exploité par le CEA depuis une
Pour une LES (résolution vingtaine d’années pour réaliser des
échelle de Taylor) : 800.106 calculs industriels. Selon la géométrie
Maillage utilisé pour le calcul a modéliser, nous pouvons considérer
RANS : 100.10° des maillages structurés (constitués

de mailles parallélépipédiques) ou non
Fig. 178. Ecoulement dans un faisceau de tubes 5x5. Calculs avec le code TrioCFD structurés (mailles tétraédriques) com-
(P.-E. Angeli). Visualisation du champ de vitesses avec deux modéles de turbulence. posés de plusieurs centaines de mil-
Gauche : champ LES instantané. Droite : champ obtenu avec un calcul RANS. Des petites lions d’éléments. TrioCFD est adossé

structures tourbillonnaires sont visibles sur le calcul LES dans le sillage de la grille.

Le schéma est dit « non conforme en vitesse »
Vitesse (P1-nc) car la vitesse discréte n’est pas
P1-nc P1-nc P1-nc P1-nc P1-nc continue sur les faces. Au sens mathématique,
cela signifie que I'espace discret dans lequel
on cherche la solution n’est pas inclus dans

I’espace qui contient la solution du probleme
continu.

Différentes options sont disponibles pour

la localisation des pressions discrétes.

L’augmentation du nombre de degrés
de liberté en pression permet d’améliorer

la stabilité numérique du schéma.
« pression au centre de I'élément P,
* pression aux sommets de I'élément P,

- pression au milieu de I'aréte (2D) ou au

Pression centre de la face (3D) : P,
P, Po/P1 Py Po/P1 Po/P1/P, Ce schéma non conforme a été choisi car
il possede de bonnes propriétés de stabilité
numérique.

Fig. 179. Schéma Volumes Eléments Finis du code de dynamique des fluides TrioCFD. Localisation des degrés de liberté en vitesse et en pression.
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a la plateforme informatique TRUST développée au CEA,
fondée sur une conception orientée objet et une program-
mation en C++, massivement paralléle.

Le schéma numérique pour la discrétisation spatiale est un
schéma VEF (Volumes Eléments Finis) [4]. La solution dis-
créte est recherchée dans I'espace éléments finis choisi en
écrivant les équations bilan sur les volumes de contrdle. Les
inconnues vectorielles (vitesses) et les inconnues scalaires
(température, concentration...) sont localisées au centre des
faces. Un traitement spécifique pour la pression, calculée au
centre de la maille ainsi qu’aux sommets des éléments et au
centre des faces, permet d’obtenir un schéma stable au sens
mathématique (voir la figure 179). Différents schémas de
discrétisation temporelle sont disponibles : schéma d’Euler
explicite d’ordre un, schéma explicite de Runge-Kutta d’or-
dre deux ou trois, schéma semi-implicite ou schéma impli-
cite.

TrioCFD est un code massivement parallele, régulierement
exploité sur des super-calculateurs. Les premiers calculs
dédiés a l'interprétation de I'expérience AGATE (voir para-
graphe suivant) ont été réalisés en 2009 en appliquant un
modéle RANS. Le maillage considéré comportait 8 millions
de mailles ; le calcul convergeait en 8 heures de temps CPU
(254 processeurs sur la machine TITANE du CCRT). Les
premiers tests réalisés avec une approche LES en 2010
concernaient une géométrie de 2 x 2 crayons. Les résultats
obtenus n’étaient pas satisfaisants car le maillage considéré
(10 millions de mailles) était trop grossier. En effet, les cri-
teres ci-dessus mentionnés sur la taille des mailles, pourtant
nécessaires pour une LES, n’étaient pas satisfaits.

En 2012, dans le cadre de la définition du « grand challenge
DEN », un nouveau calcul AGATE a été réalisé en adoptant
une approche LES. L’écoulement a été calculé sur une plus
grande longueur avec un maillage constitué de 300 millions
de mailles. Le calcul a mobilisé 4 600 coeurs de processeurs,
et duré 25 jours sur le calculateur CURIE du CCRT. En 2014,
un calcul de deux parties d’assemblages séparées par une
lame d’eau a été réalisé avec un maillage de 700 millions de
mailles, sur 10 000 cceurs de processeur sur CURIE (24
jours de CPU) [5].

Exemple d’application : analyse de
IPécoulement dans un assemblage
simplifié de REP en présence

de grilles de mélange

Nous présentons ici I'analyse de données expérimentales
obtenues sur l'installation AGATE du CEA congue pour la
conception de grilles de mélange. Dans cette étude, nous
nous sommes attachés a restituer le champ de vitesses. Nous
simplifions le systeme d’équations a résoudre en supprimant
I’équation sur la température (fig. 173) supposée constante.

Les du
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La présentation de I'expérience

L’installation AGATE, dotée d’une instrumentation de véloci-
métrie laser, a été mise au point pour étudier 'effet des dis-
positifs mélangeurs sur la thermohydraulique des assem-
blages. Elle n’est plus opérationnelle aujourd’hui. La section
d’essai consistait en une structure métallique de section car-
rée fermée par des hublots en verre de trés haute qualité
optique. Elle abritait une portion d’assemblage REP consti-
tuée d’une grappe de 25 barreaux (5 x 5), ainsi qu’une grille
de mélange. Les mesures alors obtenues du champ de
vitesse tridimensionnel en aval de la grille et de la turbulence
permettent une analyse trés fine du comportement hydrau-
lique de la grille. Plus de trente types de grilles de mélange
ont été étudiés sur l'installation AGATE. Une expérience a
été analysée en détails avec le schéma de calcul CFD cité
ci-dessus.

L’ensemble de la section d’essai a été modélisée. La CAO
est représentée sur la figure 180.

Zone d’amortissement

Zone de réorganisation

Faisceau de tubes

Zone d’advection

Grille de mélange

Section d’entrée

Boite périodique

Fig. 180. CAQ de I'expérience AGATE pour I'étude des écoulements
dans un assemblage combustible de réacteur a eau sous pression.

Les objectifs de I'étude

Il s’agit de :

+ Qualifier le code TrioCFD pour I'hydraulique des assem-
blages combustibles, c’est-a-dire montrer que le code per-

met de restituer des données expérimentales avec un
ensemble de paramétres physico-numériques précisé ;

« progresser dans notre compréhension de la physique : par
exemple, pour I'ensemble des expériences AGATE analy-
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sées avec différentes grilles de mélange, I’écoulement du
fluide a laissé apparaitre certaines similarités. Trois régions
différentes ont été identifiées, en fonction de la distance en
aval au bord supérieur de la grille (voir la figure 180) :

1. Zone d’advection : I'’écoulement global est piloté par les
phénomenes d’advection et suit la géométrie des ailettes de
mélange. Un écoulement transverse diagonal se forme dans
une direction principale caractérisée par un angle d’inclinai-
son de 45°.

2. Zone de réorganisation : I'écoulement se réorganise et
tend vers un état d’équilibre. La direction principale de
I’écoulement tourne d’un angle de 90°.

3. Zone d’amortissement : I'effet de la grille s’atténue d’au-
tant plus que le fluide s’en éloigne. La distribution de vitesse
tend vers celle d’un faisceau tubulaire libre mais les effets
de la grille sur I'écoulement restent dominants. A la suite &
la réorganisation de I’écoulement dans la zone précédente,
la direction principale de I'’écoulement forme une diagonale
a135°.

Fig. 181. Expérience AGATE. Maillage utilisé pour la simulation
LES. Agrandissement au niveau des ailettes de mélange.

Nous cherchons a identifier les mécanismes qui conduisent
a I'organisation de I'’écoulement telle que décrite ci-dessus
dans les différentes zones, et a établir si les phénomeénes
observés sont reproductibles.

Le schéma de calcul

Le schéma de calcul définit le maillage (le type et le nombre
d’éléments, les régions a raffiner...) et précise 'ensemble
des parametres physico-numériques nécessaires a la réali-
sation du calcul. Les expériences AGATE ont été analysées
avec deux modélisations différentes de la turbulence : une
approche LES avec le modéle de WALE et une approche
RANS avec un modéle (k-¢). Dans les deux cas, une loi de
paroi est utilisée au voisinage des bords en remplacement
des modeéles de turbulence inaptes a calculer précisément
les couches limites pour les maillages considérés. Le
schéma de calcul est étroitement lié a la modélisation de la
turbulence choisie. Par exemple, pour le calcul LES, nous
avons utilisé un schéma en temps treés précis (schéma de
Runge-Kutta d’ordre 3) et un maillage comportant 300 mil-
lions de points de calcul de la vitesse (fig. 181). Le nombre
total de degreés de liberté associés a la simulation est supé-
rieur au milliard. Le maillage utilisé pour le calcul RANS est
beaucoup plus grossier avec 30 millions de points de calcul
de vitesse. Le schéma en temps utilisé est moins précis
(schéma d’Euler d’ordre 1).

Les résultats

Nous présentons ci-dessous les résultats obtenus dans la
zone d’advection et la zone d’amortissement.

Le sillage proche de la grille

Les vecteurs vitesses dans un plan transverse aux crayons
« juste en aval de la grille de mélange » sont représentés
sur la figure 182. lls sont comparés aux mesures expérimen-

Valeurs expérimentales Calcul RANS

E s N E
AR VAR
12,6 \CJT_\._ ‘ _ AN }
ol N Y
AN L\
12,6 f\" 7 / N
NN L/
P Vah 7 ey
T
-25,2 12,6 0 12,6 25,2 -0,03 -0,02 -0,
X (mm)

01

Calcul LES

0,03

y (mm)

0,02

0,01

0

-0,01

-0,02

-0,03
0 0,01 0,02 0,03 -0,03 -0,02 -001 0 0,01 0,02 0,03
X (mm) x (mm)

Fig. 182. Expérience AGATE. Projection du champ de vitesse dans un plan transverse a I'’écoulement principal, dans la zone d’advection proche

de la grille de mélange.
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e AGATE
— LES

Vitesse (m/s)

T
0,05

0 0,01

0,02 0,04 0,06

y (mm)

Fig. 183. Expérience AGATE. Profils de vitesse dans un plan
transverse situé dans la zone d’advection. Comparaison des valeurs
expérimentales et des valeurs numériques. Zone d’advection proche
de la grille de mélange

tales, pour les calculs RANS et LES. Dans I'espace entre les
crayons, seule une composante du vecteur vitesse étant
mesurable par LDV (Laser Doppler Velocimetry), le champ
de vitesses mesuré contient moins d’informations que les
champs calculés. Néanmoins, la structure de I'’écoulement
dans la direction d’'une diagonale a 45° est bien visible sur
les mesures. Les résultats de simulations laissent apparaitre
des tourbillons dans I'espace sous-canal situé entre les
crayons : deux structures dans le cas des calculs RANS et
quatre pour les calculs LES. Sur ces derniers nous obser-
vons des structures de plus petite taille. L'organisation de
I’écoulement selon la direction diagonale a 45° est bien visi-
ble.

Une comparaison quantitative sur la figure 183 montre que
les profils de vitesse sont bien restitués par les deux

modeles de turbulence. Dans cette zone, I’écoulement étant
piloté par I'advection, nous ne nous attendions pas a une
forte influence du modeéle. Nous pouvons déduire d’une telle
étude qu’un modeéle de type RANS, moins colteux qu’une
approche LES, permet de restituer les grandeurs caractéris-
tiques moyennes de I’écoulement.

Le sillage loin de la grille

Loin en aval du dispositif de mélange, I'intensité de la turbu-
lence et les vitesses de I'’écoulement transverse sont poten-
tiellement faibles et les flux de chaleur élevés. Il est donc
important de simuler 'écoulement sur toute la longueur du
faisceau entre deux grilles. Sur la figure 184, les valeurs
expérimentales montrent une réorganisation de I'’écoulement
selon une direction a 135°. Ce comportement n’est pas res-
titué par le modele RANS dont la solution conserve une
direction principale selon une diagonale a 45°. La vitesse de
I’écoulement transverse est seulement réduite en amplitude.
Dans cette zone ou la turbulence est fortement anisotrope
les modéles fondés sur la théorie de viscosité linéaire turbu-
lente ne sont pas adaptés.

Dans les calculs LES, I'’écoulement s’est effectivement réor-
ganisé en créant un mouvement circulaire autour du barreau
central et en créant de grandes structures. Cependant, nous
ne retrouvons pas le motif d’écoulement issu de I'expé-
rience, malgré la capacité théorique d’une telle approche a
simuler correctement une turbulence anisotrope. Ce point
s’explique peut-étre par une description insuffisamment pré-
cise de la géométrie réelle des ailettes. Il est intéressant de
souligner que le méme type de réorganisation de I'’écoule-
ment loin en aval des grilles de mélange a été mis en évi-
dence expérimentalement sur d’autres essais.

Pour conclure sur les analyses réalisées sur les essais
AGATE, nous sommes en mesure de calculer assez préci-
sément I’écoulement sur une longueur partielle du faisceau,

Calcul LES

y (mm)
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-0,02

Valeurs expérimentales Calcul RANS
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Fig. 184. Expérience AGATE. Projection du champ de vitesse dans un plan transverse a I'’écoulement principal, dans la zone d’Amortissement

(c’est-a-dire a une cote verticale z=34 Dh).
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dans les zones d’advection et de réorganisation. Les don-
nées expérimentales sont insuffisantes pour analyser I'’écou-
lement dans la zone d’amortissement : géométrie précise
des ailettes, distribution des bossettes et raideurs, topologie
de I'’écoulement en amont de la grille, placement de la grille
dans la veine.

Conclusion

Que ce soit pour la slreté des réacteurs existants ou la
conception de nouveaux réacteurs nucléaires, la maitrise de
la thermohydraulique des écoulements dans les assem-
blages combustibles est d’'une importance majeure. La simu-
lation numérique de I’écoulement dans les faisceaux de
tubes en présence de grilles de mélange et des échanges
thermiques entre le fluide caloporteur et les gaines combus-
tibles constitue un véritable challenge. Des résultats numé-
riques pertinents sur une partie du domaine d’intérét com-
mencent a étre obtenus. Néanmoins, une grande marge de
progres est dés a présent identifiée :

+ Du point de vue de la compréhension de la physique, dont
I’'amélioration contribue au développement de modeles de
turbulence plus prédictifs ;

« sur les méthodes numériques, qui se doivent de gagner en
précision et robustesse ;

« sur la modélisation des échanges thermiques entre le fluide
et le solide ;

« sur le parallélisme massif, dont une exploitation optimale
rend possible la prise en compte d’une géométrie de plus
en plus réaliste.

Pour finir, des expériences finement instrumentées sont
indispensables pour étudier des phénoménes locaux com-
plexes et valider les codes de CFD. Différents moyens expé-
rimentaux sont disponibles au CEA, comme la soufflerie
Transat, spécifiqguement congue pour la validation du code
TrioCFD.

Anne Burseau et Ulrich BIEDER,
Direction des énergies
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Modéliser le climat

Introduction

Modéliser le climat consiste a développer une représentation
numérique virtuelle de la terre et de son climat. Le modele
répond a plusieurs objectifs. Il permet d’étudier la physique
des enveloppes superficielles de la terre (atmosphére,
océans, glaces, surfaces continentales). Il est un outil pour
comprendre comment les interactions entre ces enveloppes
déterminent les climats dans le passé comme pour le futur.
Enfin, il aide a anticiper le changement climatique. Les
échelles de temps concernées s’étendent de celle des évé-
nements météorologiques jusqu’a plusieurs milliers d’an-
nées ; les échelles spatiales vont de la vision intégrée a
I’échelle planétaire jusqu’a des descriptions régionales ou
locales.

La hiérarchie de modéles de climats

Comme dans toute discipline, il existe une hiérarchie de
modeéles allant des modéles conceptuels, en passant par
des modéles de processus, jusqu’a des modeéles offrant une
représentation tri-dimensionnelle du systéme atmosphére —
surfaces continentales — océan-glace en interaction avec un

Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

niveau de détail de plus en plus fin, décrivant des échelles
de temps et d’espace de plus en plus petites (fig. 185). Les
modeles conceptuels sont le plus souvent des modéles
d’équilibre radiatif de la terre comprenant un petit nombre de
variables : concentration de I'atmosphere en gaz a effet de
serre, albédo de la terre, température moyenne. lls permet-
tent, par exemple, de montrer que l'instabilité des calottes
polaires est susceptible de produire des oscillations clima-
tiques a des périodes de plusieurs dizaines de millénaires.
Les modéles de complexité intermédiaire ont une description
bi-dimensionnelle de I'océan et 'atmosphére (latitudinale et
verticale). lls sont aujourd’hui capables de simuler la
réponse du systéme climatique aux variations lentes de I'or-
bite terrestre (périodicités de Milankovitcz). Les modéles de
processus ne traitent pas le systéme climatique complet,
mais seulement une ou des sous-parties. lls permettent, par
exemple, d’étudier I'’évolution d’'un nuage, et d’analyser son
interaction avec le rayonnement ou avec la chimie atmo-
sphérique.

Le choix d’'un modéle dépend de la question posée et, pour
les simulations, d’'un compromis entre le niveau de réalisme
recherché et la puissance de calcul disponible.

Hiérarchie de modeéles

Modeéles conceptuels
(1D)

Y

Lithosphére

Modeéles de complexité
intermédiaire (2D)

Modeles de circulation
générale (3D)

Périodicité
de Milankovitch

Cycle annuel
et ses harmoniques

= Cycle diurne
et ses harmoniques

Echelle d’espace
]
1

Modeéles de processus 1 1 1

108 107 105 10° 104 108 102 10

<
-

Echelle de temps (années)

Fig. 185. Caractérisation de la hiérarchie de modéles permettant d’étudier les caractéristiques des circulations océaniques et atmosphériques.
Les modeles les plus élaborés concernent les échéances (axe des abscisses en années) les plus courtes.
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Ce chapitre se concentre sur les modéles de circulation
générale (MCQ) et les modeéles du systeme terrestre (ESM),
dont I'histoire a évolué en paralléle avec les modeles mé-
téorologiques et la puissance de 'ordinateur. Il décrit les dif-
férents processus mis en jeu et leurs interactions. Il aborde
successivement la physique représentée dans les modéles,
la fagon de réaliser les simulations, et différentes facettes de
I’évaluation de la capacité des modéles a représenter les
caractéristiques du climat et leurs variations.

Les modeéles numériques utilisés par les climatologues sont
proches de ceux de la prévision météorologique. lls calculent
sur un maillage la température de I'air et de la mer, les vents,
le contenu en eau vapeur, liquide ou solide, le rayonnement
solaire, etc. Mais I'’échéance d’une prévision météo est au
maximum d’une dizaine de jours, et I'’évolution de certains
réservoirs plus lents peut étre négligée. Les modeéles clima-
tiques doivent intégrer les courants océaniques, la végéta-
tion, le cycle du carbone (dans la végétation et la biologie
marine) et parfois de la chimie de I'atmosphere et les
calottes glaciaires. lls sont alors appelés « modeles du sys-
téme terrestre ». lls sont utilisés pour les prévisions saison-
nieres, décennales et centennales. Ces derniéres sont a la
base pour les négociations internationales (comme par
exemple la COP, Conférence des Parties de la Convention-
cadre des Nations Unies sur les changements climatiques).

Equations et hypothéses

Les modéles de circulation générale sont fondés sur un sys-
téme d’équations appelées « équations primitives ». Ces
équations sont dérivées de la mécanique des fluides géo-
physiques et prennent comme point de départ les équations
de Navier-Stokes* dans un environnement en rotation.
Comme pour tout probléme mécanique, elles comprennent
les équations du mouvement dans les trois dimensions de
I’espace, ainsi que la thermodynamique du systéme consi-
déré. Elles traduisent les lois physiques fondamentales de
conservation de la masse, de la quantité de mouvement et
de I'énergie. Elles encodent également la conservation des
traceurs transportés a l'intérieur du fluide, comme I'eau dans
I’'atmosphére ou le sel dans 'océan. Les forces agissant sur
le fluide sont essentiellement le gradient de pression, la force
de gravité et les forces de friction. Les propriétés des fluides
géophysiques permettent quelques simplifications par rap-
port au systeme général de Navier-Stokes. La premiére est
que la profondeur de I'océan ou de I'atmosphére est tres
petite au regard du rayon terrestre, ce qui permet de faire
I’approximation de couche mince et de considérer que la
gravité est constante sur la verticale. L’équation d’état de
I’atmosphére en tout point est déterminée par la pression, la
température et la densité. L’atmosphere est considérée
comme un gaz parfait, ce qui permet de relier directement
sa densité a la température. L’océan est approximé comme
un fluide incompressible, mais sa densité dépend de fagon
non linéaire de la température et de la salinité.
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Le systéme climatique

Planéte du systéme solaire, la terre tourne sur elle-méme et
décrit une ellipse autour du Soleil. L’axe de rotation de la
terre est incliné, par rapport a la normale au plan de I'ellipse
(plan de I’écliptique). Cette inclinaison crée I'alternance des
saisons. La terre est entourée par une enveloppe gazeuse,
I'atmosphére. Elle est recouverte sur 71 % de sa surface par
des océans, d’une profondeur moyenne de 3 800 m. Dans
les hautes latitudes et altitudes, la surface (sol ou mer) est
éventuellement couverte de neige ou de glace. De la végé-
tation recouvre une large fraction des continents.

La quasi-totalité de I'’énergie de la machine climatique pro-
vient du soleil. Celui-ci émet de I’énergie sous forme de
rayonnement électromagnétique, dans l'ultraviolet, le visible
et le proche infrarouge. Au sommet de I'atmosphere, il arrive
a la terre un flux solaire de 1 360 W-m-2 pour une surface
perpendiculaire aux rayons du soleil. Compte tenu de la
sphéricité de la terre, le flux regu par une surface au sol est
maximum dans les régions ou les rayons du soleil arrivent
perpendiculairement a la surface a midi, dans la zone inter-
tropicale, et minimum aux hautes latitudes. Cette disparité
géographique d’énergie regue va étre en partie compensée
par le fonctionnement de la machine climatique (fig. 186).

Le contraste thermique va engendrer des différences de
densité dans les fluides, atmosphére et océans. D’ou des
forces s’exercant au sein de ces fluides, forces qui vont
entrainer des mouvements. La terre étant en rotation sur
elle-méme, ces mouvements des fluides seront soumis aux
forces de Coriolis. lls seront affectés par le relief de la sur-
face et contraints par les positions des continents.

Fig.186. La terre recouverte a 71 % d’eau, baignant dans
I'atmosphére. La mappemonde en haut & droite met clairement

en évidence la disparité entre les deux hémisphéres concernant

la répartition des continents, qui va jouer un réle important dans

la répartition des grands types de climat et les évolutions du climat
global [1].
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La terre recoit I'’énergie du soleil sous forme de rayonnement
électromagnétique. Elle en renvoie directement vers I'es-
pace une partie variable suivant la réflectivité de la surface
(albédo). Cet albédo est élevé sur les nuages, trés variable
a la surface du globe, selon la nature de cette surface : faible
sur les océans ou sur les foréts, particulierement élevé sur
les surfaces enneigées ou englacées. La fraction de I’éner-
gie incidente qui n’est pas rediffusée est absorbée et trans-
formée en chaleur. La terre se refroidit par émission de
rayonnement électromagnétique, essentiellement infrarouge
compte tenu de la température de la terre, la seule forme
d’énergie susceptible de s’échapper vers I'espace. La tem-
pérature moyenne de la terre sera stable si le bilan, énergie
regcue moins énergie sortante, moyenné sur une longue
période (30 a 100 ans), est nul. Le climat s’établit naturelle-
ment pour assurer cet équilibre entre énergie incidente et

énergie sortante. Cet équilibre est global. Localement, I'ex-
ces ou le déficit du rayonnement électromagnétique avec
I’espace est en équilibre, sur une échelle de temps longue,
avec le transport de chaleur par I'océan et I'atmosphére.

Les modéles de climat

La modélisation climatique, tout comme la prévision du
temps, doit son apparition au développement spectaculaire
des ordinateurs au cours du xxe siécle. Dans un ouvrage
visionnaire, “Weather Prediction by Numerical Process”,
I’Anglais L.F. RICHARDSON expose dés 1922 comment les ten-
dances des variables atmosphériques (température, vents
etc.) peuvent étre calculées en différents points répartis dans
I’espace, en substituant aux équations différentielles décri-
vant la circulation atmosphérique un jeu d’équations fondées
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Fig. 187. Représentation schématique de I'évolution du modéle de climat de I'Institut Pierre-Simon de Laplace depuis les années 90.

La premiére version considere seulement 'atmosphére. Les températures de surface de la mer sont imposées. Le modeéle de surface
continental est déja relativement sophistiqué. Certains processus dans I'atmosphéere, comme la convection, sont représentés de fagon
relativement simple. Les vignettes suivantes montrent les complexifications successives, par les processus représentés dans les différents
milieux, mais aussi par les couplages complémentaires. La version actuelle incorpore 'ensemble des composantes et leurs couplages via

les cycles de I'énergie, de I'eau et de différents cycles biogéochimiques comme le cycle du carbone. Notons qu’en méme temps les interactions
entre les composantes, mais également la représentation des interactions entre les différents processus a l'intérieur des différentes
composantes, ont gagné en réalisme.
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sur des différences algébriques. Il ira jusqu’a proposer une
méthode de calcul paralléle a la main. Mais il aurait fallu
64 000 personnes pour effectuer ces calculs dans le temps
requis pour les prévisions météorologiques. Ce n’est qu’en
1950 que I’American J.G. CHARNEY fait la premiére prévision
du temps en utilisant un ordinateur. Dans les années 60, les
prévisions météorologiques deviennent progressivement
opérationnelles dans de nombreux pays.

Démarrées dans les années 70 avec des modeles d’atmo-
sphére, les simulations climatiques n’ont depuis cessé de
croitre en réalisme au prix d’'une complexité accrue, en
considérant non seulement I'atmosphére mais aussi ses
couplages avec les autres composantes du systéme clima-
tique (voir la figure 187). Les années 90 ont ainsi vu le déve-
loppement dans tous les groupes de modélisation de
modéles couplés océan-atmospheére, ces deux fluides étant
indispensables pour redistribuer I’énergie et I'eau des zones
sources aux zones puits. Les autres composantes du sys-
teme climatique : sol et végétation, glace de mer, se sont a
leur tour complexifiées ou ont été ajoutées en tant que com-
posantes a part entiére a ces modeles de climat, comme
illustré figure 187 pour le modele de climat développé a
I’Institut Pierre-Simon de Laplace (IPSL). Le vocabulaire
s’est ainsi transformé. On ne parle presque plus de modéles

de climat, mais de modéles du systeme terre. Une représen-
tation de la chimie, des aérosols, et des différents cycles bio-
géochimiques est en effet venue compléter le puzzle. lls per-
mettent de considérer le climat et ses variations sous
I'impact de différentes perturbations externes, qu’elles soient
d’origine naturelle telles que la modulation des parameétres
orbitaux de la terre, la variation de la constante solaire (le
flux de rayonnement venant du soleil), les éruptions volca-
niques... ou anthropiques telles que les émissions de gaz a
effet de serre, les aérosols issus de la combustion ou de
I’agriculture, I'utilisation des terres...

Des composantes de plus en plus fines
pour les modeéles de climat

Le climat est la distribution statistique des paramétres dyna-
miques et thermodynamiques de I'atmosphére terrestre, de
I’océan, mais aussi des caractéristiques environnementales
et en particulier celles de la végétation. Les transferts de
chaleur et d’eau entre I'atmosphere et la surface continen-
tale (végétation et sol) sont ainsi une composante importante
du climat (fig. 188). Les modeles de surface continentale
résolvent I'’équation de diffusion de la chaleur et de transfert
de 'eau dans le sol. Le niveau de complexité de la représen-
tation de I'’hydrologie est variable d’'un modéle a I'autre.

Historiquement, cette hydrologie était

représentée par un modele de seau

» Température A

+ Concentration du CO,

Atmosphere (prescrite ou modélisée)

* Flux de chaleur sensible

« Vent et latente

+ Précipitations » Albédo

* Pression * Flux de CO,
- Radiation * Rugosité

» Humidité

 Température de surface

qui se remplit ou se vide en fonction
des flux de précipitation et d’évapora-
tion. Ce seau s’est complexifié pour
tenir compte de réservoirs de surface
et de fond et de leurs temps caracté-
ristiques, pour devenir dans certains
modéles un véritable continuum
hydrologique sous maille dans le
modele de sol.

» Production primaire brute
« Profils de température et
d’eau dans le sol

* Albédo

* Rugosité
\ 9

(4t =1 jour)

A
* Production primaire nette

» Dépét de la litiere

(At = 30/15 min)

Biosphére terrestre (ORCHIDEE)

Bilan d’eau et d’énergie — Photosynthese
(At = 30/15 min)

« Indice de surface foliaire

Cycle du carbone dans la végétation et dans le sol

+ Type de végétation

Distribution de la végétation (prescrite ou modélisée)

Une complexification supplémentaire
est aussi venue de l'introduction des
interactions avec la végétation
(fig. 188). La végétation est représen-
tée dans la plupart des modéles
actuels par une mosaique de types de
végétation dans une maille, chaque
type ayant ses propres caractéris-
tiques d’albédo, de rugosité et de
capacité a pomper I'eau du sol. Les
évolutions saisonniéres des caracté-
ristiqgues de la végétation sont calcu-
lées par le modéle grace a des para-
métrisations de la phénologie des
plantes, rendues possibles par la

représentation du cycle du carbone

Fig. 188. Le modéle ORCHIDEE est un des maillons du modéle de climat de I'Institut Pierre-
Simon de Laplace. Les divers processus pris en compte par le modéle sont indiqués sur cette

figure [1].
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dans les modeéles de surface. L'effet
du carbone sur les plantes module
I'ouverture des stomates et a une
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correctement les différentes interac-
tions chimiques, ces modéles doivent
considérer de nombreux composés
transportés par la circulation atmo-
sphérique entre les différents points
de grille. Le calcul du transport de ces
traceurs est colteux en temps de cal-
cul, ce qui ne permet pas de faire faci-
lement des simulations longues. Des
versions simplifiées ont été dévelop-
pées, qui prennent en compte 'ozone
stratosphérique et troposphérique,
ainsi que différents types d’aérosols et
surtout leurs interactions avec le

Fonte / Accumulation
ala base de la glace

de glace

rayonnement solaire et les nuages.

La figure 187 montre comment sont
intégrées progressivement dans les
modeles de nouvelles composantes
physiques. Chaque composante

Océan

Fig. 189. Représentation schématique d’un modele de formation et de fonte de glace

de mer [1].

répercussion sur I’évapotranspiration. Certains modeéles
incorporent également une végétation dynamique, c’est-a-
dire que les espaces couverts par un type de végétation
varient dans le temps en fonction des conditions environne-
mentales, introduisant des boucles de rétroactions entre le
climat et la végétation.

La glace de mer via son albédo et son réle d’isolant entre
I'océan et I'atmosphere est une autre composante qui joue
un r6le important dans I’évolution du climat et de sa variabi-
lité décennale. Les premiéres représentations incluses dans
des modeles globaux étaient trés simplifiées et mettaient
I’accent sur la diffusion de la chaleur au travers de la glace
et sur I'albédo de la glace qui engendre de rétroactions
rapides aux hautes latitudes. Les modeéles de glace de mer
(fig. 189) représentent actuellement cette composante sous
forme d’un milieu visco-plastique ayant une distribution des
types de glace. Les déplacements de la glace se détermi-
nent en fonction des courants et du vent. Les modeéles les
plus évolués considerent les chenaux d’eau qui fracturent la
glace, les différents types de glaces et I'apport de pack par
la circulation océanique. Les échanges de flux avec la sur-
face et I'océan sont paramétrés et certains modéles incor-
porent également les processus thermodynamiques liés aux
inclusions de saumures.

Le couplage de la chimie et des aérosols dans les modeles
de climat est encore récent, méme si ces facteurs font
depuis longtemps I'objet d’études a partir de couplages entre
les modéles de transport atmosphérique et les modéles de
chimie-aérosols. Une des raisons est que, pour représenter
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ajoute des degrés de liberté, et il faut
multiplier les simulations pour explorer
et déterminer la marge d’incertitude.

Le couplage entre les composantes

Les différentes composantes d’'un modéle de climat, atmo-
sphére, océan, surface continentale sont développées de
facon autonome. Elles sont couplées dans les modéles de
climat via les différents flux de quantité de mouvement, de
chaleur et d’eau aux interfaces entre les modeéles (fig. 190).
Les pas de temps de couplage entre les modéles dépen-
dent des vitesses relatives de variations entre les milieux.
Ainsi, dans le cas de I'océan et de I'atmosphere, la tempé-
rature de surface de I'océan varie moins vite que la tempéra-
ture de I'air et les flux turbulents. En général, la température
de la mer est transmise a I'atmosphére une a plusieurs fois
par jour, alors que les flux turbulents sont calculés a tous les
pas de temps de la physique atmosphérique, moyennés et
transmis a 'océan en retour.

Il faut aussi s’assurer que les bilans de chaleur et d’eau sont
fermés entre les modéles. Ainsi, des schémas représentant
le routage de 'eau entre le continent et 'océan sont incorpo-
rés aux modeéles. Suivant les modéles, il s’agit de modules
inclus dans la composante de surface continentale ou d’un
modeéle de routage autonome. Cette fermeture est indispen-
sable pour éviter les dérives de salinité de I'océan, voire de
niveau marin.

Pour les surfaces continentales, les variations de tempéra-
tures du sol a I'’échelle diurne sont extrémement importantes
et les couplages se font en général a chaque pas de temps
physique des modeles (i.e. quelques minutes). De méme la
glace a un temps de réaction rapide et pour étre stable, le
couplage, méme s'il ne représente pas le cycle diurne, doit
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Fig. 190. Représentation schématique du couplage entre les composantes du systeme climatique tel qu’il est mis en ceuvre dans le modéle

de climat de I'Institut Pierre-Simon de Laplace [1].

pouvoir faire fluctuer les flux a la surface de la glace & un
pas de temps inférieur a la journée. Ces contraintes phy-
siques doivent étre prises en compte dans le processus de
couplage en fournissant, outre les variables d’interfaces, des
variables complémentaires permettant d’ajuster les flux entre
deux pas de temps de couplage. De méme les interpolations
entre les grilles des modéles doivent étre conservatives, ce
qui implique d’adopter des schémas d’interpolations spéci-
fiques.

La course a la résolution

Outre la prise en compte de plus en plus fine des différentes
composantes du systeme climatique et de leurs couplages,
un autre front de développement des modéles de climat est
celui de la résolution. La figure 191 montre une vue du
modele en Europe a 87,5 km de résolution (a) et dans un
modéle a 30 km résolution (b). Une description détaillée de
I’orographie peut mieux représenter le climat local. L'effet de
la vallée du Rhéne sur le Mistral, par exemple, est beaucoup
mieux représenté a la résolution fine.

Mais I'effet sur le climat mondial est également crucial.
L’Himalaya joue un réle majeur sur la mousson indienne.
Les montagnes Rocheuses en Amérique du nord modulent
les trains de dépressions qui traversent I’Atlantique et arri-
vent en Europe.

La figure 192 montre un résultat de simulation du climat de
la ceinture tropicale a la résolution de 9 km. Une telle réso-
lution n’est pas possible aujourd’hui a I’échelle mondiale
pour des études centennales. Mais elle permet d’explorer
I’effet de la représentation explicite de petites échelles sur le
climat, qui seront mises en ceuvre dans les modéles du futur.
En particulier, il devient possible d’étudier I’évolution des
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événements extrémes, tempétes et sécheresses. Un objectif
a moyen terme est d’atteindre une résolution d’environ 1 km
afin de résoudre les échelles de la convection atmosphé-
rique et celle de la formation des nuages.

Fig. 191. Résolution horizontale et topographie. (a) L’Europe a la
résolution 87,5 x 87,5 km, qui est I'état de I'art actuel des modéles
systeme terre. (b) L’'Europe a 30 x 30 km. La topographie est
beaucoup mieux représentée, et les modéles a cette résolution
affinent I'effet de la topographie sur le climat tant local que mondial.
(5th IPCC assessment report — AR5 — Climate Change 2013: The
Physical Science Basis, Figure 1.4).
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Fig. 192. Modélisation & haute résolution (9 x 9 km) de la ceinture tropicale. L'image montre la vitesse du vent a 10 m au-dessus du niveau
de la mer. On y voit les cyclones, I'effet des fles, les structures mésoéchelles et les fronts. (Image Sébastien Masson — ANR Pulsation).

Le systéme climatique est chaotique

Dire que le systéme climatique est chaotique, c’est recon-
naitre que, si on modifie, méme trés légérement les condi-
tions initiales, la trajectoire du systéme va rapidement étre
trés différente (fig. 193). Cette caractéristique est une pro-
priété fréquente des systémes dynamiques, dont le systeme
climatique est un exemple.

C’est ce qui a fait dire & Lorenz (météorologue au MIT) : « Le
battement des ailes d’un papillon au Brésil déclenche-t-il une
tornade au Texas ? ». Un écart minime peut conduire a
terme une situation complétement différente.

Les trajectoires d’un systéme climatique ayant des états ini-
tiaux ne sont cependant pas complétement aléatoires. Elles
s’organisent autour d’un attracteur, comme le montre le
panel de gauche de la figure 194. En revanche, si nous
changeons les conditions aux limites, I'attracteur change, ce
qui, pour notre probléme, signifie que le climat change.

Cela explique pourquoi le météorologue ne peut pas faire de
prévisions fiables au-dela de quelques jours : la connais-
sance de I'état initial est insuffisante, les mesures ne sont ni
infiniment précises et exactes, ni infiniment proches dans le
temps et dans I'espace. La situation est trés différente pour
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Fig. 193. Partant de deux conditions initiales trés voisines,

le systeme évolue d’abord de la méme facon dans les deux cas.

Au bout d’'un temps assez court, les trajectoires se séparent pour
devenir complétement différentes [1]. En métérologie, la séparation
des trajectoires se fait en quelques jours, ce qui est tres court

pour un climatologue qui s’intéresse aux échelles de temps pluri-
annuelles a pluri-séculaires. On doit alors analyser la statistique des
trajectoires.

le climatologue : il s’intéresse non a la situation météorolo-
gique précise a une date précise, mais au climat, c’est-a-dire
a I'ensemble des configurations météorologiques, précisé-
ment celui que va, a terme, balayer le systeme climatique,
quelle que soit la situation initiale. Cette nécessité de balayer
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Fig. 194. Lorenz a montré en 1963 qu’un systéme d’équations différentielles a trois variables ou plus peut étre, et est généralement, sujet a des
comportements chaotiques. Sur chacune des deux figures, les trajectoires du systeme a trois variables (x, y, z) sont représentées ici dans un
espace tridimensionnel. A gauche, les conditions initiales sont différentes pour la courbe en rouge et la courbe en bleu, mais les conditions aux
limites sont identiques. Bien que constamment différentes, ces courbes s’organisent autour du méme attracteur. A droite, les conditions aux
limites sont différentes pour les deux courbes. De ce fait le domaine exploré est différent, le climat est modifié [1].

largement les histoires possibles du systéme climatique pour
obtenir des moyennes statistiquement significatives oblige
le climatologue a entreprendre des simulations sur des

temps longs.

Le calcul haute performance
pour les modeéles de climats

La mise en ceuvre du calcul haute performance
dans le modéle de climat de I'Institut Pierre-
Simon de Laplace

Le modele couplé de I'IPSL est bati par assemblage des dif-
férentes composantes du systeme climatique terrestre, dont
les équations sont discrétisées sur des maillages pavant la
sphére. Deux familles de maillages différentes sont utilisées
pour 'océan et pour I'atmosphére. Cette distinction est moti-

Pourquoi la modélisation
du climat nécessite
du calcul haute performance

Comme nous 'avons vu plus haut, la
modélisation du climat fait intervenir
des processus physiques et chimiques
complexes, portant sur un grand nom-
bre de systémes : continents, océan,
atmosphére. Les processus en ques-
tion sont intimement couplés, et les
échelles de temps et d’espace peu-
vent étre trés différentes selon les pro-
cessus. La simulation doit porter sur
des temps longs, afin d’obtenir de
bonnes moyennes sur les observables
d’un systeme chaotique. L’évolution
de la complexité et de la résolution de
la modélisation du climat conduit donc
a des calculs lourds, rendus possibles
par la puissance croissante des super-
ordinateurs (fig. 195). La modélisation
du climat représente, de ce fait, un
domaine d’application naturel du cal-
cul haute performance.
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vée par des choix de schémas numériques pour la modéli-

Glace terrestre
Chimie atmosphérique
Dynamique de végétation
Cycle du carbone

Aérosols

Océan et glace de mer

Surface continentale

Atmosphere

Fig. 195. L’intégration progressive des différentes composantes physiques dans les modéles
du systéme terrestre. Dans chaque composante, la complexité des processus physiques
représentés a augmenté avec le temps (représentée par la taille de cylindres). Durant la
méme période, la résolution a considérablement augmenté dans I'atmosphere a 500 km et

9 niveaux verticaux, a environ 100 km et 95 niveaux. (5¢ rapport d’évaluation du GIEC — RE5
— Changement climatique 2013: The Physical Science Basis, Figure 1.3).
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55,802 km

111,321 km

Fig. 196. Singularité aux pdles : plus on se raproche des poles,
plus la taille des mailles diminue, rendant les schémas numériques
instables par violation du critere CFL.

sation des deux systemes et par la nécessité d'utiliser des
résolutions spatiales et temporelles différentes suivant les
modeles. Le coupleur OASIS est chargé d’opérer les
échanges entre les modéles et d’interpoler les champs
échangés d’un maillage vers I'autre. Dans les années 2000,
la complexité de l'infrastructure informatique de ce modele
s’est accrue lorsqu’il a fallu paralléliser 'ensemble des com-
posantes, afin d’anticiper le changement de paradigme
architecture vectorielle* / architecture scalaire* massive-
ment paralléle. Chaque famille de composantes a développé
ses propres méthodes de parallélisme largement dictées par
le maillage sous-jacent. En effet, le pavage de la sphere par
un maillage régulier présente deux points singuliers aux
pbles (fig. 196), qui rendent les schémas numériques insta-

bles aux voisinages de ces points (violation des criteres
CFL*). Sur la grille océanique, a 'aide une transformation
conforme, nous pouvons déplacer les points singuliers sur
les continents (grille tripolaire, fig. 197), ce qui supprime de
facto ces problémes d’instabilité numériques. Sur la grille at-
mosphérique, comme nous calculons en chaque point du
maillage, il est possible d’appliquer cette technique. Le
schéma numérique est alors stabilisé en filtrant, dans I'es-
pace réciproque, les ondes les plus rapides suivant les lati-
tudes.

Ces différentes fagons de traiter les points singuliers aux
pdles impliquent des stratégies différentes pour la paralléli-
sation des modeles. Pour la grille océanique, de maniere
classique, nous décomposons le maillage curvilinéaire en
domaines horizontaux de taille équivalente répartis suivant
les deux directions x et y. Pour échanger les données aux
frontieres des domaines, nous utilisons la bibliotheque MPI.

En revanche, pour la grille atmosphérique, le filtrage aux
pbles ne permet pas une parallélisation efficace en décom-
posant le domaine sur les longitudes. Nous décomposons
donc le maillage en découpant suivant une seule direction,
sur les latitudes, ce qui implique une forte limitation de la
scalabilité* du modéle (fig. 198). Pour compenser cela, nous
rajoutons un niveau de parallélisme sur la verticale en
mémoire partagée, en utilisant la technologie OpenMP : les
différentes itérations des boucles de calcul sur les niveaux
verticaux sont distribuées a chacun des threads* OpenMP
s’exécutant au sein de chaque processus MPI (fig. 199).

De plus, nos modeéles de climats ont été développés a l'ori-
gine pour des calculateurs vectoriels, et bien que ces calcu-
lateurs aient aujourd’hui disparu du paysage HPC, la struc-

& Longitudes

\

Latitudes

Processus 1

Processus 2

Fig. 197. Grille tripolaire : les codes océaniques peuvent s’affranchir
des singularités polaires en les déplagant sur les continents a I'aide
d’une transformation conforme.
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Fig. 198. Découpage MPI du modéle atmosphérique : le domaines
des processus MPI est composé de plusieurs bandes de latitudes.
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Fig. 199. Parallélisme OpenMP du modele atmosphérique :
les threads se partagent les itérations sur les boucles verticales.

ture vectorielle des boucles de calculs de nos modéles a été
conservée. C’est un atout pour les performances, puisque
les processeurs scalaires utilisent des unités vectorielles de
plus en plus puissantes et il est généralement admis que les
futures infrastructures de calcul ne franchiront pas la barre
de 'Exascale* sans le paradigme SIMD* et la vectorisation.

En résumé les modéles mettent en ceuvres quatre niveaux
de parallélisme :

« Exécutions et couplages asynchrones des modéles via le
coupleur OASIS-MCT ;

- parallélisme en mémoire distribuée (MPI) sur les domaines
horizontaux ;

 parallélisme en mémoire partagée (OpenMP) sur les
niveaux verticaux ;

- vectorisation des boucles de calculs.

Les résolutions des maillages des simulations climatiques
sont relativement faibles comparées a d’autres domaines de
la simulation numérique : par exemple, la résolution standard
de notre modele atmosphérique (2° = 200 km) est de
144 x 142 mailles sur I'horizontale avec 39 ou 79 niveaux
verticaux, pour lequel nous utilisons autour de 400 coeurs de
calculs. Sur des résolutions plus fines, nous pouvons utiliser
quelques milliers de coeurs (voir grand défi du CINES 2010).
Néanmoins, le traitement des points singuliers aux pbles
inhibe les performances a haute résolution, di a 'augmen-
tation du colt de calcul du filtrage, induisant aussi un impor-
tant déséquilibrage de charge entre les différents coeurs de
calcul. Avec le modele actuel sur grille réguliére, nous
savons qu'il sera difficile de dépasser les 10 000 coeurs de
calcul (fig. 200).
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Fig. 200. Courbe d’accélération du modéle couplé de I'lPSL (grand
défi du CINES 2010) jusqu’a 2 000 coeurs, pour une résolution

de 30 km. Avec le modele actuel, nous savons qu'il sera difficile
de dépasser les 10 000 cceurs de calcul.

Pour aller plus loin : DYNAMICO,
un pas vers I’Exascale

Dans le modéle couplé, I'essentiel du temps de calcul (80 %-
90 %) est consommeé par le code atmosphérique (LMDZ), la
dynamique océanique étant beaucoup plus lente (pas de
temps 20 fois plus longs). Pour diminuer les temps de resti-
tution, il est nécessaire d’augmenter le nombre de coeurs et
d’améliorer la scalabilité* du parallélisme du modéle. Pour
cela, il faut s’affranchir du traitement aux points singuliers
qui minent les performances du parallélisme. Le projet
DYNAMICO (collaboration LMD/LSCE) a pour objectif le
développement d’un nouveau coeur dynamique atmosphé-
rique sur une nouvelle grille plus uniforme ne présentant pas
de points singuliers et adaptée au parallélisme massif des
futures architectures de calcul. Ce nouveau maillage est
obtenu a partir du raffinement successif de I'icosaedre
(solide a 20 faces triangulaires), puis en prenant le maillage
dual pour obtenir un pavage de la sphére composé d’hexa-
gones et de 12 pentagones (fig. 201). Le schéma numérique
« TRISK » (Thuburn et al., 2010), utilisé pour résoudre les
équations primitives, est une généralisation de nos schémas
numeériques pour les grilles non structurées, mélangeant des
méthodes de volumes finis / différences finies sur une grille
décalée, pour conserver les différents invariants nécessaires
a la dynamique de I'atmosphere (masse, énergie/enstro-
phie*).

Le développement de ce nouveau modéle s’est effectué des
le départ en prenant en compte les contraintes liées au
super-calcul. Pour des raisons de performance, nous avons
choisi d’implémenter nos schémas sur un maillage semi-
structuré plutdt que non structuré. Sur licosaedre, cela s’ob-
tient en joignant ensemble deux triangles principaux pour
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Fig. 201. Grille icosaédrique : la grille du code DYNAMICO est obtenu par raffinement successif de I'icosaédre (triangles), puis en prenant
le maillage dual (hexagones). Nous obtenons ainsi un nouveau maillage uniforme pavant la sphere composé d’hexagones et 12 pentagones,

s’affranchissant ainsi des points singuliers aux pdles.

Fig. 202. Maillage semi-structuré de Dynamico, composé de
10 tuiles élémentaires en losange composée d’hexagones.

La décomposition de domaine s’effectue en découpant chaque
losange en sous-losanges.

former un losange. Nous obtenons donc 10 tuiles-losanges
pavées d’hexagones. Cette structure présente plusieurs
avantages : la structure des données sur un losange est
représenté en mémoire par un tableau bidimensionnel, ce
qui permet d’éviter les surcolts d’indexation, et les données
sont adressées de maniére contigué, ce qui permet de béné-
ficier de la localité des données et de conserver I'efficacité
de la vectorisation. Par ailleurs, au niveau du parallélisme, la
décomposition de domaines est beaucoup plus simple que
pour un maillage completement non structuré. Chaque
losange, par découpages suivant les deux directions, est
décomposé en sous-losanges (fig. 202 et 203).

L’implémentation du parallélisme s’effectue suivant quatre
niveaux :

« Parallélisme MPI sur les domaines horizontaux (mémoire
distribuée) : a chaque processus MPI est assigné plusieurs
sous-losanges. Les échanges aux frontiéres entre proces-
sus s’effectuent a I'aide d’appels MPI.

« parallélisme OpenMP (mémoire distribuée) sur I’horizon-
tale : chaque sous-losange d’un processus MPI est assigné
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Fig. 203. Domaine local en losange, composé d’hexagones : la struture des données est représentée par un tableau 2D en mémoire.
L’acces aux mailles voisines se fait par décalage constant en chaque point du maillage, permettant d’accéder de maniere contigué aux données
en mémoire, évitant les fautes de caches et permettant une bonne vectorisation des boucles de calcul.
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Fig. 204. Comparaison de performance entre les codes LMDZ

et DYNAMICO a basse résolution : est ainsi obtenu un facteur 20
en temps de restitution grace a de meilleures performances

et scalabilité. A cette résolution, LMDZ ne peut pas dépasser
256 coeurs alors que DYNAMICO dépasse les 2 500 coeurs.

A plus haute résolution, 'écart entre les deux modéles augmente.

a un pool de threads. Chaque pool de threads a sa propre
mémoire privé ; les échanges aux frontieres du losange se
font par copie en mémoire partagée ;

« parallélisme OpenMP sur la verticale (mémoire partagée) :
chaque thread d’un pool va se partager les itérations des
boucles de calcul sur la verticale, a I'aide de directives
OpenMP ;

« vectorisation : toutes les boucles les plus internes (sur I'ho-
rizontale) sont vectorisées.

Le gain en performance pour ce nouveau modele DYNA-
MICO se traduit par un facteur 20 a 40 (suivant les résolu-
tions) en temps de restitution par rapport au modéle LMDZ
sur grille réguliére (fig. 204). Le modele, a résolution équi-
valente, est a la fois plus performant et beaucoup plus sca-
lable. La scalabilité a été testée réecemment jusqu’a 60 000
cceurs (grand défi du CINES 2015) et nous prévoyons un
bon comportement au moins jusqu’a 500 000 cceurs de cal-
cul. Les premiéres études scientifiques utilisant DYNAMI-
CO ont été réalisées sur 'atmosphere de Saturne a tres
haute résolution (1/8°) (fig. 205 et 206). Nous sommes
actuellement en train d’adapter les composantes du modéle
couplé « Systeme terre » de I'lPSL a la nouvelle grille ico-
saédrique. Ce nouveau modele nous permettra, d’une part,
d’intégrer des temps beaucoup plus longs a basse résolu-
tion, notamment pour les simulations paléo-climatique
longues (20 000 ans), et, d’autre part, d’effectuer des simu-
lations globales a beaucoup plus fine résolution qu’au-
jourd’hui (25 km contre 200 km actuellement).
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Fig. 205. Courbe d’accélération de calcul du code DYNAMICO
en fonction du nombre de cceurs, obtenue lors des grands défis
du CINES 2015 pour les résolution 1/2°, 1/4° et 1/8°. Pour 1/8°,
la courbe est encore en régime superlinéaire a 60 000 coeurs.

Fig. 206. Modélisation a haute résolution (1/8°) de la vorticité
de I'atmospshere de Saturne obtenue avec le code DYNAMICO,
lors des grands défis du CINES 2015.

La paramétrisation des modéles
de climats

De nombreux processus agissent a une échelle bien infé-
rieure a celles de la maille ou du pas de temps du modele
(fig. 207). Ce sont, par exemple, les processus qui font inter-
venir les nuages dans I'atmosphére, la turbulence ou les
échanges de carbone entre I'air et les feuilles. lls ne peuvent
donc pas étre représentés de facon explicite et leur effet sur
les résultats du modele est modélisé a partir des variables
de grande échelle. Ces représentations « sous-mailles* »
sont, en général, fondées sur les lois physiques et font inter-
venir des paramétres empiriques permettant d’avoir une
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approche globalisée du phénoméne, d’ou leur nom de
« paramétrisations ».

Depuis les premiers modéles de climat, les paramétrisations
ont beaucoup évolué, permettant une représentation plus
réaliste de nombreux phénoménes physiques ou thermody-
namiques. A titre d’exemple, le modéle d’atmosphére LMDz
développé au Laboratoire de Météorologie Dynamique
représente I'hétérogénéité sous-maille de la vapeur d’eau. |l
définit ainsi la fraction de maille qui est a saturation et va
donc pouvoir condenser pour produire des précipitations de
grande échelle. Dans les premieres versions du modele, la
distribution sous-maille était homogene. Les versions
actuelles tiennent davantage compte de la possibilité qu’il
coexiste dans une maille des zones fortement humides et
des régions plus seches, ce qui se traduit également par une
mosaique de nuages qui inclut des nuages convectifs, des
nuages stratiformes ainsi que du ciel clair. De méme, les
modeles incorporent des schémas de convection a l'intérieur
d’'une maille de modeéle de plus en plus complets qui repré-
sentent I'entrainement, la réévaporation de la pluie, des des-
centes précipitantes et des poches froides qui réalimentent
la convection sous les nuages. Une tendance récente dans

ndensation de grande échelle
+ Précipitation
+ Nuages et interactions nuages / rayonnement
- Effets orographiques (onde, portance)

Glace de mer
- Déformation de la glace
iffusion et flux aux interfaces
» Changements de phase,
catégories de glace
+ Salinité, poches de saumures
» Dynamique de la glace (vitesse)

salinité, espéces chimiques)

- Mélange vertical (diffusion turbulente,
marée, ondes, etc.)

+ Formation d’eau profonde

+ Pénétration du rayonnement solaire
(lien avec la biologie)

+ Couche limite de fond et effets orographiques

+ Ecoulement de pente

+ Biogéochimie marine, cycle du carbone

certains modeles consiste a incorporer dans une maille des
super-paramétrisations qui sont en fait des modéles de pro-
cessus a trés haute résolution permettant de représenter
explicitement la convection et les nuages.

Entrées/sorties paralléeles

et post-traitement paralléle in situ
pour les codes de modélisation

du climat

Les modéles « systéme terre » produisent un nombre et un
volume de données consi-dérables. La production des don-
nées brutes du prochain exercice CMIP6 a I'lPSL a été éva-
luée a 14 Po avec plusieurs centaines de variables (~ 800)
intégrées sur plusieurs centaines d’années. A chaque varia-
ble est assignée une dizaine de métadonnées. La chaine de
post-traitement pour la mise en forme et la distribution des
données sur la grille est complexe. XIOS est une biblio-
théque qui décharge les modéles de climat de la gestion de
ses données, et permet le passage au parallélisme massif
(fig. 208). La bibliotheque assure des écritures paralléles
performantes par un grand nombre de cceurs de calcul. Son
systeme de workflow* paralléle
interne permet d’alléger la chaine de
post-traitement en effectuant les opé-
rations correspondantes en paralléle
et au cours de la simulation.

La description externe
des données et le systéme
de workflow paralléle

L’ensemble des variables, leurs méta-
données* associées (attributs) ainsi
que les actions effectuées (recombi-
naison, transformation, sortie dans
fichiers) sont décrites dans un fichier
XML externe, qui est analysé dynami-
quement a I’exécution. La structure
XML est fortement hiérarchisée et
implémente des concepts d’héritages
évitant d’inutiles redondances. Le
XML décrit le workflow interne qui
s’appuie sur un systéme de flux (varia-
bles a un instant 1) et de filtres agis-
sant sur ces flux. Les flux entrant pro-
viennent soit d’un fichier en lecture,
soit des modeles, et les flux sortants
sont destinés soit a étre sortis dans
des fichiers, soit a étre récupérés par
les modeéles. Différents filtres peuvent
étre appliqués sur les flux, qui peuvent

Fig. 207. Certains processus ne peuvent pas étre décrits directement sous forme numérique
pour I'ensemble des lois physiques qui les gouvernent, du fait de la taille de la maille

du modeéle. Cette figure liste les principaux processus de chaque milieu qui font I'objet

de « paramétrisations » [1].
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étre chainés pour aboutir a des traite-
ments complexes. Les opérations sont
exécutées en paralléle par 'ensemble
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des clients et sont parfaitement scalables*. Les filtres tem-
porels permettent d’obtenir des valeurs moyennes, maxima,
minima, etc. En chainant ces filtres, il est possible d’effectuer
des opérations plus complexes du type : « valeur moyenne
mensuelle du maximum journalier ». Les filtres arithmétiques
combinent différents flux, via des opérateurs arithmétiques
ou des fonctions mathématiques. Les filtres spatiaux permet-
tent les opérations de réduction (moyenne globale ou par-
tielle), I'extraction d’un sous-ensemble (zoom), les interpo-
lations, etc.

Les serveurs d’entrées/sorties paralléles

Dans les codes massivement paralléles intensifs en
entrées/sorties* (E/S), il est impératif d’utiliser des appels
E/S paralléles asynchrones pour éviter les goulets d’étran-
glement. Les appels de bas niveau via MPI-IO* sont com-
plexes et difficiles a maitriser, et les bibliotheques de plus
haut niveau sont moins efficaces et ne permettent pas
I’'asynchronisme. Les systémes de fichier actuels passent
mal & I’échelle sur un grand nombre de coeurs. XIOS utilise
des ceceurs de calcul* exclusivement dédiés aux E/S : les
serveurs XIOS. Le nombre de serveurs nécessaires a un
bon équilibrage de charge est généralement beaucoup plus
faible que le nombre de clients (~ 5-10 %) et réduit donc la
charge du systéme de fichier paralléle. Les données coté
clients sont agrégées sur les serveurs via des appels MPI

asynchrones. Les données des différents clients sont réor-
ganisées de fagon a optimiser les écritures par les serveurs
(grands blocs contigus). Les serveurs s’appuient sur des
bibliotheques paralléles de plus haut niveau pour agréger la
bande passante E/S. Grace a des communications non blo-
quantes et a des buffers internes, XIOS est capable de
recouvrir les transferts et les écritures par du calcul, le co(t
des E/S devenant ainsi négligeable. De maniére symétrique,
XIOS fonctionne également pour effectuer les lectures. Dans
le cas de lectures cycliques, XIOS transféere en avance les
données vers les clients. Aujourd’hui, seul le format de fichier
de données NetCDF est supporté par XIOS.

En mode client-serveur, il est nécessaire de lancer des pro-
cessus MPI supplémentaires en mode MPMD qui géreront
les E/S. XIOS a également été architecturé pour fonction-
ner dans le cadre de modeéles couplés, un méme groupe de
serveurs XIOS gérant I'ensemble des données des différents
modeéles.

Le systeme de gestion des données d’entrée-sortie XIOS est
composé d’environ 70 000 lignes de C++. Il est aujourd’hui
intégré a 'ensemble des modéles de I'IPSL, et est utilisé ou
en cours d’intégration par d’autres organismes (IFREMER,
Méteo-France...). Il a été testé avec succes sur de grosses
configurations dépassant 30 000 cceurs, lors de Grands
Challenges GENCI*.
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Fig. 208. Architecture du systéme de gestion des données d’entrée-sortie XIOS. Les différents processus MPI d’un modéle sont interfacés
avec la librairie XIOS. Ce sont les « clients ». Ces clients échangent des données avec les serveurs qui assurent les transferts paralléles
vers ou depuis les disques, et toutes les opérations nécessaires (filtres temporels et spatiaux, opérations arithmétiques, etc.).
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Des modéles pour comprendre
et pour prédire le climat

Appréhender le changement climatique

Les modéles sont maintenant des outils majeurs pour com-
prendre la physique du climat, pour détecter I'apparition du
changement climatique et en comprendre les causes, pour
étudier I'impact de différents scénarios économiques sur le
climat futur. Le changement climatique est maintenant lar-
gement considéré comme inévitable. Les modeéles sont uti-
lisés pour étudier son impact sur les écosystemes, I'hydro-
logie, les événements météorologiques extrémes, etc. et
trouver des moyens d’adaptation. D’un point de vue politi-
que et social, deux échelles temporelles sont importantes
pour appréhender le changement climatique : I'échelle de
quelques décennies, ou les vulnérabilités peuvent étre éva-
luées et des mesures d’adaptation prévues ; et I'échelle du
siécle, ou nous cherchons a comprendre comment les stra-
tégies pour la planéete pourraient atténuer le changement cli-
matique.

La validation des modéles
de climats

Les exigences sur la qualité des simulations climatiques ne
cessent de croitre. De nombreuses observations, tests théo-
riques et prévisions rétrospectives permettent de vérifier si
les grandes caractéristiques climatiques, ainsi que les méca-
nismes et processus mis en jeu, sont bien représentés.

L’évaluation de la capacité des modéles a représenter les
différentes caractéristiques du climat consiste a confronter
les résultats d’une simulation aux différentes observations
disponibles. Les méthodes utilisées vont de simples compa-
raisons de cartes de moyenne et de variabilité (température,
pluies..., voir la figure 209) a des estimations plus sophis-
tiquées de I'accord modeéles-données, faisant appel a des
méthodes statistiques complexes. Ces méthodes plus avan-
cées permettent de donner une mesure objective de I'ac-
cord, en tenant compte notamment des incertitudes a la fois
sur les observations et sur les simulations, en particulier
celles liées a un échantillonnage temporel limité.

Chaque composante d’un modéle de climat (océan, atmo-
sphere, glace de mer, végétation...) est d’abord validée
séparément avant d’étre intégrée au systeme complet. Cette
premiére étape permet de juger des performances intrin-
seques de chaque élément. Le systéme complet, ou couplé,
est ensuite évalué sur divers aspects : représentation du cli-
mat moyen (répartition des nuages, principaux vents, tempé-
rature...), capacité a reproduire les caractéristiques saison-
niéres du climat dans chaque région (aptitude a simuler les
moussons tropicales, I'englacement de I’Arctique en
hiver...), mais aussi capacité a simuler la variabilité interan-
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Les simulations du GIECC

Pour le 5¢ rapport du GIEC, dont la partie sur les bases
scientifiques de I'évolution du climat est sortie en septem-
bre 2013, un ensemble de simulations regroupées sous le
nom de CMIP 5 (Climate Model Intercomparison Project 5) a
été réalisée dans les divers laboratoires mondiaux. Ces simu-
lations ont détaillées ci-dessous.

En caracteres gras : le coeur de I'exercice ;

en vert : des simulations complémentaires optionnelles
du premier cercle ;

en bleu : le deuxiéme cercle de simulations optionnelles.

Les simulations se classent en cinq catégories :

« Les simulations de conditions climatiques passées, pour les-
quelles la concentration en CO, est fixée : climat pré-indus-
triel (1850) qui sert de référence, climat récent de 1850 a
2005 simulé d’une part, avec un modele couplé et, d’autre
part, avec un modeéle d’atmosphere seule, climat de I'holo-
cene moyen il y a 6 000 ans, climat du dernier maximum gla-
ciaire il y a 21 000 ans, climat du dernier millénaire de 850 a
2005 ;

les projections climatiques avec les divers chemins d’évolu-
tion de la concentration en gaz a effet de serre : RCP4.5,
RCP8.5, RCP2.6, RCP6.0, RCP4.5 jusqu’en 2300, RCP 8.5
et RCP2.6 jusqu’en 2300 ;

les simulations pour I'étude des rétroactions climat-carbone,
ou la concentration du CO, est calculée : climat pré-indus-
triel, climat récent, RCP8.5, ESM avec climatologie fixée
(ESM = Earth System Model ; modele du systeme climatique
incluant un cycle du carbone interactif), ESM avec rétroac-
tions ;

les simulations pour I'analyse et I'étude des nuages : 1 %
CO, (augmentation du CO,, et de tous les gaz a effet de
serre de 1 % par an), 4 fois le CO, pré-industriel, 1 fois et
4 fois CO, avec température de surface de la mer fixée
(valeurs de la climatologie), forgage par le CO,, aérosols de
tous types, aérosols sulfatés seuls, planéete entierement
recouverte d’océan ;

simulations pour détecter et attribuer I'origine du change-
ment climatique : forcages naturels seuls (solaire, volca-
nisme, aérosols), forcages des gaz a effet de serre seuls,
forcages anthropiques seuls, forcages anthropiques sans
modification de I'usage des sols, aérosols anthropiques
seuls, simulation sans variation de I'ozone.

nuelle a décennale observée dans I'océan, I'atmosphére.
Pour illustration, les modeles actuels sont ainsi capables de
simuler et méme de prévoir, jusqu’a six mois a I'avance,
I’émergence de températures de surface de la mer anorma-
lement chaudes dans le Pacifique, phénomeéne connu et
observé sous le nom d’El Nifio. En revanche, les modéles
de climat ont, en général, beaucoup de difficulté a représen-
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Fig. 209. Comparaison modele données pour les précipitations.
Précipitations moyennes annuelles observées (en bas) et simulées
par I'ensemble des modeles CMIP5 (en haut) sur la période 1979-
1999.

ter de fagon satisfaisante les nuages dans I'atmosphére, et
en particulier les nuages bas qui ont une extension verticale
faible. Or, il est bien établi maintenant que les incertitudes
sur I'évolution du climat au xxi siécle sont principalement
liées a la représentation méme des processus nuageux et
que l'effort doit étre porté, entre autres, sur ce sujet. La com-
munauté frangaise a beaucoup ceuvré ces derniéres années
pour améliorer la représentation des nuages. Par ailleurs, de
nouvelles techniques de validation utilisant les données
satellites, essentielles aux études climatiques, commencent
a étre utilisées afin d’échantillonner les caractéristiques des
nuages simulés dans un modele de maniéere correcte.

Les capacités des modéles a représenter les tendances
récentes du climat observé (réchauffement global au xxe sié-
cle de 0,74 °C, hausse du niveau des mers de 17 cm) font
aussi partie des critéres de validation. Les simulations paléo-
climatiques sont également appelées a la rescousse pour
vérifier que I'on peut avoir confiance dans la capacité des
modéles a reproduire les changements de climat importants
déduits des enregistrements climatiques (carottes de glace,
sédimentaire...) et résultant de forcages externes connus.
C’est par la construction de modéles diment validés que les
chercheurs pourront construire la confiance sur la qualité de
leur compréhension des phénomeénes climatiques, et sur
leur capacité a les représenter.
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Conclusion

Les progres des prochaines décennies dépendront de notre
capacité a calculer vite et bien. Il faudra pour cela des cen-
tres capables de réaliser des calculateurs plus puissants,
des ingénieurs capables de les exploiter a leur maximum, et
des physiciens capables d’analyser les énormes quantités
de données produites par les modeéles du systéme terre.

Dans un contexte de lutte contre le changement climatique,
les enjeux ne sont pas minces...

Olivier MaRTI, Yann MEURDESOIF,

Direction de la recherche fondamentale,
Laboratoire des sciences du climat et de I'environnement
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Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance

Le probléme de physique :
hadrons, quarks et gluons

La chromodynamique quantique* (QCD) est la théorie de
I'interaction forte. C’est elle qui assure la cohésion des
hadrons* qui composent le noyau atomique et contréle I'es-
sentiel de la masse visible de I'univers. Ses degrés de liberté
sont les quarks* et les gluons* dont I'existence au sein des
hadrons a été révélée par un ensemble d’expériences de
trés haute énergie réalisées aupres d’accélérateurs d’élec-
trons comme le SLAC en Californie puis confirmée par les
campagnes d’expériences du LEP, au CERN, et de DESY, a
Hambourg.

Les quarks sont des particules de spin* 1/2 qui interagissent
suivant leur « couleur* », un nombre quantique qui prend
trois valeurs: rouge, vert, bleu. Les bosons* associés a cette
interaction sont les gluons, dont I'émission et I'absorption par
les quarks sont décrites dans le cadre de Ila
Chromodynamique quantique, théorie analogue a I'électro-
dynamique quantique* (QED) dont elle s’est en fait inspi-
rée. QED et QCD sont deux théorie de jauge qui différent
seulement par la symétrie de leur structure. Dans QCD les
gluons remplacent les photons de QED et la couleur rem-
place la charge électrique. La figure 210 résume les proprié-
tés des particules élémentaires. Remarquons que les quarks
ont aussi une charge électrique, 2/3 pour le quark u, -1/3
pour le quark d, etc., mais 'interaction électromagnétique qui

Calculer la structure en quarks des hadrons :
la chromodynamique quantique sur réseau

en résulte est complétement négligeable devant celle qui
provient des gluons.

La grande différence entre QED et QCD est que le gluon est
coloré alors que le photon n’a pas de charge électrique et
les conséquences sont spectaculaires. En effet, a la diffé-
rence du photon, le gluon interagit avec lui-méme avec la
méme intensité qu’il interagit avec les quarks. Cela com-
pliqgue passablement I'exploitation de la théorie mais cette
self-interaction est essentielle pour expliquer deux phéno-
menes fondamentaux. D’une part, les quarks se comportent
comme s’ils étaient libres lorsqu’on les observe avec une
sonde a haute résolution. C’est la liberté asymptotique, qui
a été vérifiée en détail par les expériences de diffusion pro-
fondément inélastique d’électrons. D’autre part, les quarks
et les gluons ne sont jamais observés dans les détecteurs.
C’est le confinement de la couleur qui n’autorise que des
objets « blancs ». Ces objets blancs sont, par exemple, les
protons et les neutrons qui constituent le noyau atomique.

Comme nous l'avons expliqué plus haut, la self-interaction
des gluons complique la théorie. C’est en fait une litote car,
en dépit des efforts de cohortes de théoriciens depuis son
invention dans les années 70, QCD résiste encore et tou-
jours a I'analyse. Pour étre plus précis, dés qu’un phéno-
méne implique des distances de I'ordre de la taille d’un pro-
ton, nous ne savons pas le calculer, sauf par les simulations
numériques sur réseau que nous présentons maintenant.

Constituants de la matiére

Bosons de jauge

Premiére Deuxieme Troisieme Interaction
famille famille famille forte
Up () Charm (c) Top () Gluons (g)
(0,03 GeV) (1,3 GeV) (174 GeV)
EETLD Down (d) Strange (s) Bottom (b)
(0,06 GeV) (0,14 GeV) (4,3 GeV)
Electron (e) | Muon (u") Tau (77)
(0,0005 GeV) | (1,3 GeV) (1,7 GeV)
Leptons Neutrino (v.) Neutrino (v,) | Neutrino (v;)
électronique muonique tauique
(P40 GeV) (P40 GeV) (P40 GeV)

Interaction Interaction

électromagnétique | faible

Photon (y) Boson Boson
w* (80,4 GeV) de Higgs
W~ (80,4 GeV)

7°(91,2 GeV) (H°)

Fig. 210. Tableau des particules élémentaires.
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Avant d’entrer dans les détails de la simulation, il faut com-
menter les difficultés propres au probléme de la description
des hadrons en termes de quarks et gluons.

La premiére est que les quarks qui composent les nucléons
ont une masse trés faible, de I'ordre de 10 MeV, a comparer
ala masse du nucléon, environ 940 MeV. Cela veut dire que
la masse du nucléon provient principalement de I’énergie
cinétique des quarks et de I'énergie stockée dans les gluons.
Il s’agit donc d’un probleme ultra-relativiste, qui plus est
quantique, ce qui implique que le nombre de particules n’est
pas conservé. Une approximation par une équation de
Schrédinger ou Dirac avec une interaction entre quarks n’est
donc pas possible et il faut formuler le probleme directement
dans le langage de la théorie des champs.

Une difficulté liée a la précédente est que nous n’avons pas
d’approximation d’ordre zéro de la solution. Contrairement a
la situation non relativiste ou la masse d’un systéeme est la
somme des masses des constituants plus une correction, ici
toute la masse doit étre calculée a partir de rien. La précision
actuelle des calculs réalistes est environ 1 % d’ou une incer-
titude de 10 MeV pour le proton ou le neutron. C’est une pré-
cision satisfaisante pour le nucléon isolé, mais c’est insuffi-
sant pour prétendre décrire le noyau en termes de quarks et
de gluons car les énergies nucléaires typiques sont plutot de
I’ordre du MeV. Nous voyons les progrés qui sont encore
nécessaires pour que nous puissions parler sérieusement
des applications nucléaires de QCD sur réseau.

Autre difficulté due a la nature relativiste et quantique du pro-
bleme, les fluctuations du nombre de particules sont tron-
quées par les approximations de la simulation. Par exemple,
dans un réseau spatial dont la maille est a les impulsions ne
peuvent pas dépasser 2m/a. Cette coupure limite les fluc-
tuations et permet de résoudre numériqguement le probleme.
Par contre, nous devons nous assurer que la solution trou-
vée s’approche bien de la solution physique qui correspond
évidemment a la limite a - 0 Ce n’est pas toujours vrai et
certaines quantités doivent étre renormalisées pour atteindre
correctement cette limite. Cette renormalisation des calculs
sur réseaux est technique et difficile, et c’est un probléeme
important qui parfois limite les applications de la méthode.

Finalement, bien que ce ne soit pas spécifique des calculs
sur réseauy, il faut mentionner la taille du calcul due au
grand nombre de degrés de liberté mis en jeu. Supposons
que nous veuillons calculer la masse du proton ou une de
ses propriétés comme son rayon moyen. L’extension spa-
tiale du proton est environ 1 fm. Si nous ne cherchons pas
une description trés détaillée du systéme, nous pouvons
nous contenter d’'une maille a = 0,1 fm*é. Pour que le proton
soit « a l'aise », c’est-a-dire ne soit pas perturbé par les

48. En supposant que nous sommes dans la situation ou la limite a — 0
est douce.
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conditions au limites, une taille minimale de réseau est de
3 fm. Comme il est a 4 dimensions cela veut dire 30* sites.
Chaque quark a 3 couleurs et il faut un indice qui prend 4
valeurs pour caractériser son spin et son état de particule ou
d’anti-particule, soit 12 nombres complexes par site. La par-
tie dominante du calcul est la propagation du quark dans le
réseau. Cela revient a inverser un systéme linéaire de
dimension (30* x 12) x (30* x 12) et cette inversion doit étre
faite a chaque étape de la simulation, qui peut en comporter
plusieurs milliers. Une optimisation drastique est nécessaire
pour faire converger le calcul dans un temps raisonnable.

Simulation de la chromodynamique
quantique sur réseau

Comme nous I'avons écrit plus haut, les simulations de QCD
sur réseau visent surtout & décrire les effets de longue dis-
tance* et ces effets sont importants surtout pour les états
de basse énergie. Dans ce cas, I'information nécessaire est
contenue dans la fonction de partition

2(T) = Zem

ou la somme est sur tous les états possibles m d’énergie Ey,.
Le parametre réel, qui ne doit pas étre confondu avec la tem-
pérature, est homogéne a un temps dans notre systéme d’uni-
tés. Nous voyons que dans la limite T — oo la fonction de par-
tition est dominée par les états de basse énergie (Eo, E4, ...).

Si nous savons calculer Z(T) alors - w - Eo+ 0(%)
Si nous tracons cette quantité, qu’on appelle « masse effec-
tive », en fonction de T on doit observer un plateau®® dont la
valeur est I'énergie de I'état fondamental du hadron étudié.
Pour généraliser le raisonnement, nous introduisons des
fonctions de corrélations telles que
1

Z(T)
ou <m|...|n> est un élément de matrice d’opérateurs A, B
construits avec les degrés de liberté du systeme. En général
ce sont de simples polynémes.

C(T,t)= D mn € BT <m|AIn> e Gkt <n|Blm>

En prenant la limite T, t - c avec la condition t < T on
obtient C(T, t) » et < 0]|A|1><1|B|0> ou E; est I'énergie
du premier état qui a un recouvrement non nul avec A|0 > et
B|0>. Nous devinons qu’en combinant des corrélateurs de
plus en plus compliqués, nous pourrons extraire les énergies
des premiers états excités du systeme ainsi que les élé-
ments de matrice d’opérateurs arbitraires®'.

49. C’est-a-dire de I'ordre de la taille du nucléon.

50. Le terme mathématique serait plutét asymptote, mais en pratique,
nous ne pouvons en observer qu’une petite fraction, d’ou le nom de pla-
teau.

51. Les développements ci-dessous font référence au corrélateur C(T, t)
pour simplifier la présentation, mais il est évident qu’ils s’appliquent de
facon générale.

Calculer la structure en quarks des hadrons :
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Le probleme se raméne donc au calcul de ces corrélateurs.
Pour cela, nous utilisons I'intégrale de chemin* qui permet
d’écrire

Z(1) = [ [dple=®
et

C(T, t)_ﬁ

[dgles@ A[p(t)]B[¢(0)]

ou ¢(t) représente tous les degrés de liberté du systéme au
temps. Sr(¢) est I'action Euclidienne de QCD calculée entre
0 et T cClest-a-dire S:() = [ dt[d¥Loco() 0l Loco () est le
Lagrangien de QCD ou nous avons remplacé la variable
temps t par it. Le but de cette formulation est que le facteur
exp[- Sr(¢)] soit un nombre réel positif, ce qui permet d’in-
terpréter exp[- Sr(¢)]/Z(T) comme une probabilité.

Aprés discrétisation du systeme l'intégrale de chemin
devient une intégrale ordinaire, susceptible d’'une évaluation
numérique. Nous remplacons donc I'espace-temps par un
réseau de maille a et de dimension T x L* et nous associons
les sites aux degrés de liberté de quark tandis que ceux des
gluons sont associés aux liens. L’expression de I'action dis-
crétisée n’est pas vraiment utile dans notre contexte. Il en
existe plusieurs et il suffit de savoir qu’elles sont toutes
construites pour reproduire I'action de la limite continue. Les
différences tiennent dans la vitesse avec laquelle cette limite
est approchée.

Une fois choisie une expression de I'action, il faut évaluer
I'intégrale multiple

C(T, ) = — [ dprdeps... depy €9 A[p]B[ho)]

Z (T)

ou ¢4, ¢, .., P, désignent les degrés de liberté associés aux
sites et aux liens.

La présence des quarks dans les variables d'intégration com-
plique encore le probléme car, comme ce sont des fermions*,
ils sont décrits par des variables qui anti-commutent et donc
sont difficiles a simuler numériquement. Heureusement,
I'intégration sur ces variables peut étre faite analytiquement
et nous pouvons montrer que le corrélateur prend la forme

C(T,t) = [ dU; ... dU,, det[Dyles:VsVa VD < AB>y

Z(T)
ou S, est la partie gluonique de I'action et det[Dy] est le
déterminant de I’équation de Dirac en présence du champ
de gluons (U4, Uy, .., Uy). Dans les cas qui nous intéressent
ici, ce déterminant est réel et positif, ce qui autorise a nou-

veau l'interprétation probabiliste du facteur P(U4, U, ..., U,) =
1 1 -
——det[Dy]eSsWr V2 Un) = e~WrVz--Un) yune condition
Z(T) Z(T)

essentielle pour le calcul pratique de 'intégrale. Pour simpli-
fier les notations, nous avons défini I'action effective S (U) =
Sg(U) - In[det(Dy)] et le facteur < AB>y dénote le produit
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d’opérateurs ou toutes les variables de quark ont été
contractées avec le théoreme de Wick. Ces contractions
sont les solutions de I'équation de Dirac en présence du
champ de gluons. L’intégrale fait maintenant intervenir uni-
guement des variables réelles et peut donc étre évaluée
numériquement.

Etant donné le grand nombre de degrés de liberté, nous cal-
culons cette intégrale par des méthodes stochastique en
exploitant le fait que le facteur P(U4, U4, ..., Uy) est une proba-
bilité. Si nous notons collectivement U = (U4, Uy, .., Uy) une
configuration, c’est-a-dire 'ensemble des parametres qui spé-
cifient les gluons sur chaque lien, nous produisons un ensem-
ble statistique, ou échantillon, {U®, U®, ..., U™}, dont la distri-
bution coincide avec la probabilité P(U) et I'approximation

c(, t)~—Z<AB

Uu)

devient exacte quand le nombre de configurations, c’est-a-
dire la taille de I’échantillon, tend vers l'infini.

La génération de I’ensemble statistique utilise des algo-
rithmes fondés sur la théorie des chaines de Markov. Le plus
populaire est I'algorithme de Metropolis [1] : étant donné une
configuration U nous lui appliquons une transformation
réversible T qui donne U’. Nous acceptons U’ conditionnel-
lement avec la probabilité

P’
Min [1 W)

P(U)
Si U’ est acceptée nous recommencgons le processus a partir
de U'. Sinon nous recommengons & partir de U.

La réalisation pratique de I'algorithme dépend de la localité
de l'action S (U4, Uy, .., Uy). Lorsqu’elle couple uniquement
des liens voisins nous pouvons nous contenter de faire I'opé-
ration de mise a jour (transformation T et test d’acceptance)
lien par lien. C’est justifié pour des masses de quarks tres
élevées car, dans ce cas, nous avons §(U1, Uy, ... Uy) ~S(U,,
U,, .., Uy,) et nous savons que 'action originale de QCD est
locale. Dans cette situation, la génération de 'ensemble sta-
tistique est rapide et peut méme se faire avec un PC muni
d’un accélérateur graphique (GPU*).

La faible masse des quarks u, d induit une forte non-localité
de I'action effective §(U1, U, .., Uy). Physiquement, cela est
dd a la fluctuation du gluon en une paire de quark-antiquark,
comme illustré sur la figure 211. Plus la paire est légere, plus
elle peut se propager loin dans le réseau. Dans ce cas, un
algorithme de mise a jour lien par lien converge trés lente-
ment. C’est ce qui a longtemps empéché de faire des calculs
avec des masses de quark réalistes.
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Fig. 211. La fluctuation du gluon en paire de quarks.

La difficulté d’'une mise a jour globale du réseau est qu’en
général la nouvelle configuration U’ n’est pas acceptée si la
transformation T est basée sur le hasard. La convergence
est alors trop lente. L'idée de la dynamique moléculaire est
de créer un mouvement de la configuration du réseau par
rapport a un temps fictif t. L’équation de ce mouvement est
contrdlée par I'action S plus un terme de vitesse par rapport
a 7 Le passage global d’'une configuration a la suivante est
effectué par ce mouvement avec un tirage au hasard de la
vitesse. Nous pouvons montrer que le processus satisfait le
critére de Markov, ce qui garantit la convergence vers la dis-
tribution statistique voulue. L’introduction de cet algorithme
dit « Hybride Monte-Carlo » (HMC)[1] est a |'origine des pro-
gres accomplis ces dix dernieres années dans la simulation
de QCD avec des masses de quark réalistes.

Cependant, il faut noter que I'utilisation de HMC ne résout
pas a elle seule les difficultés inhérentes aux simulations
avec petites masses de quark. En effet, I'action effective §
est trés complexe et doit étre recalculée a chaque pas du

temps fictif 7. Ce calcul implique, en patrticulier, I'inversion
d’un systéme linéaire dont la dimension est (L* x 12) x
(L* x 12). De plus, le systéeme est trés mal conditionné a
petite masse car il a des valeurs propres nulles, lorsque la
masse des quarks est nulle. Cette inversion est la partie la
plus colteuse en temps calcul et toutes sortes d’améliora-
tions des méthodes d’inversion ont été essayées. De ce
point de vue, le pré-conditionnement par la décomposition
en domaines* et la déflation s’est révélé trés efficace[1].

Le probléme du bruit

Comme mentionné plus haut le facteur P(U) = exp[- S +(U)]/Z
est positif, ce qui permet de considérer P(U) comme une
probabilité et de calculer I'intégrale de chemin par des
méthodes stochastiques. Cette positivité est évidemment
due au caractere euclidien de I'action. Dans I'espace-temps
ordinaire, P(U) serait complexe. Le caracteére euclidien est
aussi évident dans I'expression des corrélateurs qui sont des
sommes d’exponentielles décroissantes. En se plagant en
un temps assez grand on peut isoler I'état de plus basse
énergie et donc extraire la quantité physique souhaitée. Le
probléme est que le signal lui aussi décroit exponentielle-
ment : dans un calcul stochastique, il est rapidement rattrapé
par le bruit statistique. Le domaine temporel entre le moment
ou le signal n’est pas contaminé par les états excités et I'ap-
parition du bruit peut étre inexistant ou si petit qu’aucune
information ne peut étre extraite. Nous pouvons montrer que
pour le pion* (composé d’un quark et d’un antiquark) le rap-
port signal sur bruit est approximativement indépendant du
temps, alors que pour A nucléons (3 x A quarks) il décroit
comme -exp[- A(My - 3m,/2)t], avec My - 3m,/2 > 0 dans
un calcul réaliste. Pour illustrer ce point, nous montrons dans
la figure 212 la masse effective du pion, du nucléon et de
I’hélium-3. Pour ce dernier, a été retranché 3My, de sorte
que le plateau donne en fait I'’énergie de liaison de ce noyau.
Nous observons que la masse effective du pion est effecti-

3
My (2q) my (3q) He (99)
0,140 - 0,490 0,04 1
® 4,3 fm
m 58 fm
0138 1 0,485 1- 0021%%,
. ]
| 1H e 3
{ 0,480 1L 4 TI°] 0 5
0,136 L { :,
; EH%H
0475 L 0,02 L
0,134 1 ’ l !
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0 4 8 12 16 20 0 4 8 12 16 20 0 4 8 12 16 20
t t t

Fig. 212. Augmentation du bruit en fonction du nombre de quarks dans le calcul de la masse du pion, du nucléon et de I'hélium-3.
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vement peu bruyante dans tout le domaine de temps®2. Pour
le nucléon, la situation se dégrade vers t ~ 15 et pour I'hé-
lium-3 le bruit domine déja vers t ~ 8, de sorte que nous
devinions a peine le plateau.

Il existe plusieurs maniéres de dépasser ce probleme. Il est
évidemment possible d’augmenter la statistique, mais ce
n'est pas trés efficace car I'erreur ne décroit que comme la
racine carrée de la taille de I'’échantillon. En pratique, le co(t
devient vite prohibitif.

Une approche plus efficace est d’augmenter le recouvre-
ment entre I’état A|0 > ou B|0 > et le véritable état fonda-
mental. Nous réalisons cela en en remplacant 4, B par des
opérateurs qui ont les mémes nombres quantiques mais qui
sont « étalés » dans I'espace pour que A|0 > ou B|0 > res-
semble le plus possible a I'état fondamental exact. Bien que
grossiere du point de vue théorique, cette procédure dite de
« smearing » [1] est assez efficace pour favoriser I'apparition
précoce du plateau. Cela est illustré dans la figure 213 ou
nous voyons que le plateau de la masse effective arrive bien
plus rapidement avec I'application du smearing (points
rouges).

Il est aussi possible de déterminer des combinaisons
linéaires d’opérateurs qui permettent de séparer efficace-
ment la contribution des états. Une méthode souvent rete-
nue pour réaliser ce programme est connue sous le nom de
GEVP (Generalized EigenValue Problem)[1]. Elle permet en
fait de déconvoluer systématiquement la somme d’exponen-
tielles qui compose le corrélateur, ce qui donne acces non
seulement a I'état fondamental mais aussi aux premiers
états excités du systeme. Cette méthode augmente le codt
du calcul mais dans des proportions acceptables. Nous
I’'avons utilisée avec succes pour le calcul de la diffusion

52. En unités physiques, le domaine de temps montré est environ 2 fm/c.
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Fig. 2183. L’effet du smearing sur I'apparition du plateau
dans le calcul de la masse.
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pion-pion dans la région de la résonance p*. Suivant la
masse choisie pour le pion, I'état recherché peut étre soit
I’état fondamental soit un état excité, et on ne le sait pas a
’avance. Dans ce cas, il est donc essentiel d’avoir une
méthode efficace pour déconvoluer la somme d’exponen-
tielles.

La diffusion pion-pion
et la résonance

La majeure partie des applications de QCD sur réseau porte
sur des systemes, comme le proton, ou les quarks sont
confinés. Nous nous intéressons alors a sa masse et aux
éléments de matrice d’opérateurs que nous pouvons relier a
des quantités expérimentales comme les facteurs de forme
du nucléon. La collision de deux hadrons pose un probléme
différent car, dans le monde réel, I'’énergie prend des valeurs
quelconques, alors que sur le réseau elles sont discretes.
De plus, les particules qui diffusent peuvent étre a des dis-
tances arbitrairement grandes ce qui n’est pas compatible
avec la taille finie du réseau. Nous pourrions donc penser
que la diffusion est hors de portée des calculs sur réseau,
ce qui voudrait dire qu’une part importante de la dynamique
de QCD échappe a cette méthode. En fait, nous pouvons
retourner le probléme et profiter du volume fini du réseau
pour étudier la diffusion.

Dans un probléme de diffusion, la distribution angulaire des
particules dans I'état final est spécifiée par la fonction d’'onde
a grande distances?, et celle-ci peut étre paramétrisée par
les déphasages. Sans interaction les déphasages sont nuls.
S'’ily a une résonance, ils passent de 0 a 180° dans un petit
intervalle d’énergie. Si nous mettons deux particules dans
un réseau d’extension finie, I'énergie ne peut prendre que
des valeurs discretes, E;, E», ... mais la dépendance de ces
énergies sur I'extension spatiale du réseau peut étre reliée
aux déphasages a ces énergies [2]. Grace a cette relation,
nous pouvons donc, en principe, étudier la diffusion de fagon
indirecte.

La diffusion pion-pion est le cas le plus simple et il est
logique de commencer par elle. L’échelle d’énergie qui
contréle le phénomene est avant tout la masse du pion.
Physiquement, elle est de 140 MeV, mais sur le réseau elle
dépend de la masse choisie pour les quarks et tous les cal-
culs effectués jusqu’a présent ne descendaient pas en des-
sous de 250 MeV. Comme nous I'avons indiqué a plusieurs
reprises, plus la masse des quarks, et donc celle du pion,
est petite, plus la simulation est difficile car les systemes
d’équations qu’on doit résoudre a chaque pas de la chaine
de Markov deviennent singuliers. Les calculs présentés ci-
aprés sont les premiers effectués a la masse physique du
pion. Nous avons choisi d’étudier le systéme pion-pion qui a

53. Par rapport a la portée de l'interaction.
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Fig. 214. Vue d’artiste de la désintégration du méson p.

les nombre quantiques du méson p car ce dernier, dont la
masse est de 790 MeV doit se manifester comme une réso-
nance, c’est-a-dire une particule instable. Cette désintégra-
tion en 2 pions, c’est a dire 2 quarks et 2 antiquarks, d’une
particule a prioricomposée d’un quark et d’un antiquark fait
manifestement intervenir la brisure de la « corde » comme
c’est illustré sur la figure 214.

Ce phénomeéne, qui est caractéristique du (dé)confinement,
n‘avait jusqu’a présent pas été observé dans une simulation
numérique, car la masse trop élevée du pion interdisait la
désintégration du p dans le réseau.

Pour mesurer les déphasages dans la région d’énergie inté-
ressante, la masse du p, nous considérons une série d’opé-
rateurs (07", 057, ...) tels que 07"|0 >~ |m(G,)m(-g;) > avec
g: une des impulsions permises sur le réseau et qui donne
une énergie dans la région intéressante. Ces opérateurs
contiennent 2 quarks et 2 antiquarks. A cela, nous ajoutons
un opérateur quark-antiquark 0” tel que 070 >~ |p(0) >. Ce
ne sont pas des états propres de I'énergie. lls ont juste les
bons nombres quantiques et nous allons les utiliser dans le
GEVP. Nous considérons le corrélateur matriciel

1
Cij(T: t) = m Zm,nefE”‘T <m|4in> e EnEnt < n|Aj|m >,

i,j=0,1,2,.. ou 4y =0° A, = 0" ... Nous le calculons sur

le réseau suivant
1

et nous le diagonalisons. Il est facile de montrer que, pour T
suffisamment grand, les valeurs propres A, prennent la
forme
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A= B+ 0(1/¢)

ou Ey sont les premiers niveaux d’énergie. Remarquons que,
a priori, nous pourrions obtenir le méme résultat en considé-
rant le simple corrélateur

1
CoT )~ 57 Z< 0°0° >
U
car, toujours pour T grand,

Co(T, ) = Ze-w < 0]0°|Ex > |2
k

et avec un nombre suffisant de points (¢4, t, ...) nous aurions
un systéme d’équations pour déterminer les énergies. Cette
méthode ne marche pas bien car, d’'une part, le nombre de
points avec une bonne précision n’est pas trés grand et,
d’autre part, les facteurs |< 0|0”|E\ >| peuvent étre trés
petits. En effet 0|0 > est un état quark-antiquark dont le
recouvrement avec les états de diffusion a 2 pions est faible.
La détermination des énergies par le GEVP est bien plus effi-
cace. Elle a un colt assez important car le nombre de corré-
lateurs a calculer est le carré du nombre d’états considérés.
Le calcul présenté ci-dessous a mobilisé le super-calculateur
BlueGene-Q de I'IDRIS pendant environ 30 millions d’heures-
processeur.

Sur la figure 215 nous montrons les masses effectives du
GEVP pour 2 masses de pions. Nous avons utilisé les 2 opé-
rateurs {0°, 0{™} pour m, = 308 MeV, et les 5 opérateurs
{07, 0™, ..., 0™} pour m, = 139 MeV. De plus, nous mon-
trons la masse effective obtenue avec le corrélateur C,, cor-
respondant a I'opérateur 0 seul. Dans le premier cas, nous
voyons que le plateau du premier niveau GEVP coincide
avec celui de C,. Cela veut dire que le p physique peut étre
obtenu avec le simple état quark-antiquark et la raison est
que la masse du pion est trop grande pour permettre la dés-
intégration vers I'état a 2 pions. Le seul avantage du GEVP
est que le plateau est plus précoce. Dans le second cas, I'as-
pect est tres différent. Le niveau le plus bas, en vert olive,
ne coincide pas avec celui de C,, qui d’ailleurs ne montre
pas de plateau avant d’étre noyé dans le bruit. Donc I'état
de plus basse énergie n’a pas ou peu de recouvrement avec
I’état quark-antiquark. C’est essentiellement un état a 2
pions. Le p physique est plutét vers les niveaux 3 et 4, en
vert et bleu. C’est manifestement un état excité qui peut
donc se désintégrer en 2 pions.

Comme nous 'avons expliqué plus haut, les niveaux d’éner-
gie dans le volume fini d’extension L sont reliés aux dépha-
sages. A priori, il faudrait faire des simulations a plusieurs
valeurs de L pour extraire le déphasage a une énergie don-
née, ce qui n’est pas possible avec les échantillons statis-
tiques disponibles. Nous pouvons aussi combiner les éner-
gies de plusieurs niveaux a L fixe pour obtenir le méme
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Fig. 215. La masse effective du GEVP pour deux valeurs de la masse du pion.
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Fig. 216. Le déphasage pion-pion a la masse physique
et 'approximation de portée effective. L’énergie est exprimée
en unité de la maille du réseau.

résultat moyennant une hypothese déja bien testée, I'ap-
proximation de portée effective* [3], sur la variation du
déphasage dans la région de la résonance. Cela conduit aux
résultats [4] montrés sur la figure 216. La courbe en pointillé
correspond a I'approximation de portée effective et les points
rouges sont les valeurs obtenues pour le déphasage a la
masse physique du pion. Nous reconnaissons la variation
caractéristique au passage d’une résonance. Nous pouvons
extraire les paramétres de celle-ci et nous trouvons, pour la
masse M, et la largeur I' de la résonance rho : M, =
790+20 MeV, I' = 123+40 MeV, en excellent accord avec les
valeurs expérimentales M, = 776 MeV, I = 145 MeV. Le fait
de trouver une largeur correcte pour la résonance rho mon-
tre que les simulations de QCD sur réseau sont maintenant
capables de décrire les particules instables, ce qui était inen-
visageable il y a dix ans.

1cul haut
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Conclusions et perspectives

Les calculs de QCD sur réseau ont beaucoup progressé
depuis le début des années 2000. La premiére raison est
I'implémentation de la dynamique moléculaire et 'améliora-
tion des algorithmes d’inversion, ce qui a permis de faire des
simulations avec des masses de quark réalistes. La seconde
est 'augmentation de la puissance de calcul disponible qui
a permis d’effectuer ces simulations sur de grands réseaux.

Les calculs sur réseaux sont un cas d’école pour le calcul
de haute performance. D’une part, le probleme physique uti-
lise naturellement une grille & 4 dimensions réguliére. Nous
pouvons donc profiter au maximum de I'architecture paral-
lele des supercalculateurs. Le comportement d’échelle de
ces calculs est plutét de type « weak scaling » car la ten-
dance est d’augmenter la taille des réseaux pour le méme
temps calcul. Cela demande un bon équilibre entre le temps
passé en calcul et le temps passé en communications. De
ce point de vue, une machine a faible fréquence, environ
1Ghz, et a haute connectivité, semble un bon compromis.

La répartition des calculs sur les nceuds de la machine
impacte fortement les performances, en particulier lorsque
la connectivité ne permet pas au réseau de processeurs de
se calquer sur le réseau physique, ce qui dégrade la vitesse
des échanges. Dans tous les cas, il faut étre trés attentif aux
réglages des parametres de communication.

Les performances des codes de calcul sur réseau sont plut6t
bonnes. Celui qui est utilisé pour faire les simulations pré-
sentées ci-dessus atteint environ 30 % de la puissance créte
de la BlueGene-Q. Les parties les plus intensives ont été
codées en langage machine et fortement optimisées. La
conséquence négative est I'absence totale de portabilité, ce
qui n’est peut-étre pas un exemple a suivre, car la multipli-
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cation des applications d’un code portable 'immunise contre
les bugs et économise le travail.

Jusqu’a présent, les simulations de haut de gamme ont
toutes été réalisées sur des super-calculateurs partagés.
Les allocations de temps calcul sur ces machines sont
gérées par des organismes nationaux (Genci en France) ou
internationaux (Prace en Europe). Cette contrainte est sou-
vent mal vécue par les physiciens « latticistes », d’'une part
parce gu’en raison du manque d’investissement les alloca-
tions partagent souvent la pénurie et, d’autre part, parce que
le rythme de revue des allocations (6 mois ou 1 an) n’est pas
en phase avec le travail de recherche. C’est pourquoi, pério-
diquement, nous voyons apparaitre des projets ou des réa-
lisations de calculateurs dédiés a QCD sur réseau. lls ont
été parfois (rarement) un succés, comme par exemple le
projet QCD On Chip (QCDOC) [5] qui a donné naissance a
la ligne de calculateurs IBM BlueGene. La difficulté de ces
projets gérés par des chercheurs est avant tout la faiblesse
du support technique aussi bien au niveau hardware (fabri-
cation des puces) que software (développement des compi-
lateurs).

Une tendance intéressante est peut étre celle des calcula-
teurs hybrides exploitant I'énorme puissance de calcul des
cartes graphiques (GPU). Celles-ci sont relativement bon
marché par rapport au nombre de cceurs et disposent d’un
environnement de programmation presque convivial (CUDA
pour les cartes NVIDIA). Bien que I'adaptation d’un code
demande encore un effort conséquent, celui-ci peut étre jus-
tifié par le gain en performance. Cela est pertinent pour de
nombreuses applications mais, hélas, pas encore pour QCD.
Le point de blocage est que le GPU communique avec le
monde extérieur (input, output, autres GPUs) par la liaison
PCle et cette communication est trop lente pour des calculs
paralleles intensifs. De plus, le GPU calcule vite mais oublie
aussi vite car il a une mémoire limitée. Si une application
tient en entier sur le GPU, code, données et résultats com-
pris, la solution est efficace et elle est souvent utilisée pour
le calcul des observables. Au-dela, il faut découper soigneu-
sement les taches et arranger le déroulement pour que la
communication se fasse pendant le calcul. Dans le cas des
simulations de chromodynamique quantique sur réseau, ou
la mise a jour du réseau requiert une communication fré-
quente entre tous les nceuds, I'utilisation des cartes gra-
phiques n’est pas encore viable, mais le deviendra peut-étre
un jour.

Pierre GUICHON,
Direction de la recherche fondamentale

248

» Références

[1] M. LuscHER, Summer School on Modern Perspectives in Lattice
QCD, LesHouches (2009), arXiv:1002.4232.

[2] M. LusCHER, Nucl. Phys., B354,531 (1991).
[3] L.S. Brown and R.L. GoBLE, Phys. Rev. Lett., 20, 346 (1968).

[4] T. METIVET, Lattice QCD at the physical point : pion pion scattering
and nucleon structure, thesis, 2015.

[5] P.A. BoyLE, C. JunGg and T. WETTIG, (for the QCDOC collabo-
ration) (2003), arXiv:hep-lat/0306023.

» Bibliographie
ITzvksoN (C.) and ZuBker (J.B.), Théorie de champ: Quantum Field
Theory, Mc-Graw-Hill.

WEINBERG (S.), Théorie de champ : The Quantum Theory of Fields,
Cambridge University Press.

YNDURAIN (F.J.), QCD: The Theory of Quark and Gluon Interactions,
Texts and Monographs in Physics, Springer.

QCD sur réseau : M. CReuTz est un des pionniers de la QCD sur
réseau. Il est de bon conseil et il vient de sortir une revue historique
de QCD sur réseau: The lattice and quantized Yang-Mills theory,
(2015) arXiv:1510.02059.

GATTRINGER (C.) and LaNG (C.B.), QCD sur réseau : Chromodynamics
on the lattice, Lectures Notes in Physics, Springer.

Calculer la structure en quarks des hadrons :
la chromodynamique quantique sur réseau



Introduction : évolution
des technologies de séquencage
et applications

L’acide désoxyribonucléique (ADN), support de 'information
héréditaire des organismes vivants, est un polymére formé
a partir de quatre molécules élémentaires, appelées nucléo-
tides ou bases : I'adénine, la cytosine, la guanine et la thy-
mine, que I'on abrége en A, C, G et T. Sans entrer dans le
détail, le séquencage vise a reconstituer la séquence linéaire
des bases des molécules d’ADN. Les premiéres techniques
de séquencage sont apparues des les années 70, inventées
séparément par Allan Maxam et Walter GILBERT d’une part,
Frederick SANGER d’autre part, techniques complétement dif-
férentes et qui leur ont valu de partager le prix Nobel de chi-
mie en 1980. Nous pouvons néanmoins considérer que I'ere
de la génomique* moderne a commenceé a la fin des années
80, avec I'apparition des premiers séquenceurs* automa-
tiques (ABI 370 de la société Applied Biosystems) fondés sur
la méthode de Sanger et le marquage des nucléotides par
fluorescence. Dans le méme temps, le démarrage du projet
génome humain (officiellement en 1990) a donné un formi-
dable coup d’accélérateur au développement des technolo-
gies de séquencgage (et de génomique, en général) : non
seulement les machines basées sur la méthode Sanger ont
considérablement évolué pour arriver a leur version la plus
aboutie vers 2002 (le séquenceur ABI 3730 x| d’Applied
Biosystems), mais les technologies dites « massivement
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Big data : PFexemple de la génomique

paralleles » qui dominent aujourd’hui le marché, et ce depuis
les années 2005/2006, étaient déja en gestation des les
années 90. Le colt généralement avancé d’environ 3 mil-
liards de $ pour le séquencage du premier génome humain
(de 1990 a 20083) tient d’ailleurs compte en grande partie des
investissements consentis pour tous ces développements,
dont les retombées technologiques, industrielles et écono-
miques sont énormes, en plus, bien entendu, des retombées
scientifiques.

L’évolution exceptionnellement rapide (nous pouvons vrai-
ment parler de révolution technologique) des machines de
séquencage est bien résumée par la figure 217 [1] publié par
le NHGRI (National Human Genome Research Institute)
américain. Nous y constatons en effet, que globalement, le
colt de génération des données brutes de séquengage est
passé de 5 000 $ / Mégabase en 2001 a environ 0,01 $ /
Mégabase fin 2015, soit un facteur 5 x 105. Nous voyons
également que le colt du séquencage par la méthode de
Sanger (qui a dominé le marché jusqu’en 2007) a diminué
grosso modo d’un facteur 2 tous les 2 ans, suivant en cela la
loi de Moore, alors que I'apparition des technologies NGS
(« new generation sequencing », dites aussi technologies
« massivement paralléles ») a induit a partir de 2007 un
« décrochage » spectaculaire par rapport a ladite « loi de
Moore ». Les volumes des données de génomique produites
a I'’échelle mondiale ont, comme nous pouvions nous y
attendre, augmenté dans des proportions comparables : la
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Fig. 217. Evolution du co(it du séquencage de ’ADN (exprimé en $ / million de bases

de séquence brute) de 2001 a 2015.
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500 a 1000 téraoctets par mois. Nous
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droit, concernant la génomique, de parler de « big data* ».
Le stockage, et surtout I'accessibilité de ces données (qui
pour beaucoup de projets doivent étre gardées « vivantes »
sur de longues durées, souvent plusieurs années), sont
donc des problématiques a part entiere. Une question qui en
découle, qui fait I'objet de nombreux débats et sera dévelop-
pée un peu plus loin, est celle de la compression de ces don-
nées et/ou des données qui sont vraiment « utiles » pour
répondre aux questions biologiques ou médicales que I'on
se pose ; s’agissant par exemple du reséquencage de
génomes humains, nous pouvons (méme si c’est en réalité
un peu plus compliqué) concevoir que, dans une optique de
médecine personnalisée, les seules variations de la
séquence du génome individuel par rapport a un génome de
référence contiennent toute l'information utile, ce qui revient
a diviser par 100 a 1000 le volume de données a conserver.

Si les technologies NGS ont apporté en terme de débit un
progres plus qu’évident, il n’en va, en revanche, pas de
méme pour la longueur des séquences brutes produites. Le
tableau ci-dessous (tableau 17) récapitule, pour les techno-
logies citées, les principaux paramétres qui les caractérisent,
dont la « longueur de lecture ». Ce parametre a un impact
essentiel sur la qualité de 'assemblage des séquences
brutes pour aboutir a la séquence « finie ».

Sans entrer dans le détail car la question de I'assemblage
des séquences sera développée plus loin, nous admettons
généralement que pour reséquencer un génome humain (3
milliards de bases) a un niveau de qualité « acceptable », il
suffit de le couvrir 5 a 6 fois (soit 18 Gb de séquences brutes)
avec la technologie Sanger (longueur de lecture de 800
bases), alors qu’il faut le couvrir 30 a 50 fois (soit 90 a 150
Gb de séquence brute) avec la technologie lllumina HiSeq
(longueur de lecture 150 bases). Un effet secondaire de I'ar-
rivée des technologies « massivement paralléles » a d’ail-
leurs été une baisse trés sensible de la qualité de la finition
des séquences de génomes qui s’accumulent maintenant
dans les bases de données, par rapport aux standards qui
étaient en vigueur au début des années 2000.

Cet état de fait pourrait bien considérablement évoluer avec
I’apparition, depuis 2011, des technologies de séquencage
dites « longues lectures » ou « molécule unique », ou encore

Tableau 17.

Comparaison des technologies de séquencage de premiére génération
(Sanger), de deuxiéme génération (« massivement paralléles »)

et de troisieme génération (« molécule unique »),
et des principaux parameétres qui les caractérisent

« de troisieme génération ». Celle qui parait la plus promet-
teuse, proposée aujourd’hui par la société Oxford Nanopore
Technologies (ONT), est basée sur le principe du passage
de la molécule d’ADN a séquencer au travers d’un nanopore
biologique, qui vient ainsi perturber le flux d’ions et donc le
courant qui traverse le pore, lui-méme inséré dans une
membrane [3]. Cette technologie est encore en phase de
développement intensif mais présente potentiellement un
double avantage sur le plan de la qualité globale du séquen-
cage, puisqu’elle permet (i) de générer des lectures conti-
nues extrémement longues (en moyenne 10 & 15 kb et
jusqu’a 100 kb, dans I'état actuel de la technique), et (ii) sur
des fragments d’ADN uniques et donc sans biais d’amplifi-
cation. Notons que si les technologies de 3¢ génération
devaient progresser comme nous pouvons |'espérer et, a
I’horizon 5 ou 10 ans dominer le marché, nous pourrions
bien assister a un second « décrochage » du co(t du
séquencgage par rapport a la loi de Moore... Le principal obs-
tacle aujourd’hui reste le taux d’erreurs trés important asso-
cié aux technologies « molécule unique » : plus de 15 % et,
ce qui pose un probleme supplémentaire, ces erreurs ne
sont pas aléatoires dans le cas du MinlON d’Oxford
Nanopore. Cela nous permet également d’introduire la
notion (qui sera développée plus loin) de « modéle d’erreur »
lié a chaque technologie pour le traitement bioinformatique
des séquences brutes : a chaque base, séquence ou type
de séquence (par exemple, riche en paires de bases GC...)
est associée une certaine probabilité et/ou un certain type
d’erreur il est essentiel de savoir comment une séquence a
été produite pour pouvoir I'analyser correctement.

Génomique et big data : la problématique
du stockage et de I'accessibilité des données

L’émergence des technologies de séquengage de seconde
génération, caractérisées comme nous l'avons vu par des
colts de génération de données en forte baisse et une pro-
ductivité des équipements en forte hausse, a permis I'’émer-
gence d’applications inimaginables économiquement et
technologiquement il y a quelques années. En particulier,
deux domaines sont porteurs d’une demande particuliére sur
le stockage, caractéristiques des problématiques Big Data :
il s’agit de I'exploration de la diversité du vivant, particuliére-
ment dans les écosystemes complexes et peu accessibles
a I'étude espéce par espece, et la
recherche de biomarqueurs par I'ana-
lyse sur des périodes de temps
longues d’ensembles de données
massives et hétérogenes. Cette der-
niére application est un des piliers de
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durées de 10 a 20 ans) des données mobilisables efficace-
ment et en permanence sur des unités de traitement, le tout
dans un contexte de sécurité particulier puisque nous pou-
vons considérer que les données de séquences sont haute-
ment identifiantes.

On considere souvent qu’un domaine entre dans le champ
du Big Data lorsque ses données et leur dynamique remplis-
sent un certain nombre de critéres (3V,... 7V), que nous
allons examiner ci-apres :

Volume : comme nous l'avons vu, un centre comme I’Institut
de Génomique du CEA peut produire aujourd’hui jusqu’a
100 Thases de données de séquence par mois. Ces don-
nées de séquences, qui seront dénommées « données
brutes » dans ce texte, doivent étre considérées comme des
données de base, d’origine. Il s’agit du résultat de la lecture
des bases des fragments d’ADN, apres les opérations de
traitement du signal et de déconvolution spécifiques de I'ins-
trument. En ce sens, il s’agit vraiment de données de base,
méme si pour des raisons d’optimisations nous allons autant
que faire se peut travailler sur des formes plus réduites :
reconstitution de séquences consensus, différences par rap-
port a des références, différences fonctionnelles...
Inversement, il existe un consensus général pour ne pas
conserver les données de travail de I'instrument.

Dans la question du volume, se trouve aussi celle de I'accu-
mulation de données au cours de projets d’étude s’étalant
sur plusieurs années, typiqguement du fait des contraintes de
la collecte. Dans le cadre de la médecine de précision, nous
pouvons ainsi imaginer que la nature méme du probléme
n‘ait pas de date de fin précise : en effet, c’est I'enrichisse-
ment des bases de données, avec des données de
séquences, phénotypiques, environnementales, médicales
(longévité, confort, réponse a un traitement...), et la confron-
tation en permanence de ces données avec celles précé-
demment acquises qui permet justement, par un mécanisme
d’autoapprentissage permanent, d’affiner les diagnostics et
de déterminer des biomarqueurs originaux.

Variabilité : c’est une caractéristique intrinséque du pro-
bléme. Une importante partie des codes de calcul en géno-
mique a pour objectif de calculer une distance évolutive,
associée a une probabilité qu’une difference observée soit
due au hasard [4]. Par ailleurs, les données produites par
chacune des différentes technologies de séquencgage por-
tent des caractéristiques différentes (longueur de lecture,
type de contrainte entre deux lectures comme la taille d’in-

54. A noter qu'il est possible de considérer 'ADN comme un support de
stockage en lui-méme. C’est évidemment tout a fait juste, 'ADN étant le
support de stockage de l'information génétique. C’est effectivement un
moyen de stockage assez compact, et qui présente une relative stabilité
dans le temps. Bien entendu, le temps de latence pour I'accés a l'infor-
mation se compte aujourd’hui en heures, voire en jours, délai peu opéra-
tionnel !

Les du

érique et le calcul haute performance

sert) et un modele d’erreur particulier. Ainsi, certaines tech-
nologies produisent des erreurs aléatoires, alors que d’au-
tres concentrent les erreurs dans ces régions particuliéres
de ’ADN : répétition de nucléotides, en particulier. Si cette
problématique affecte prioritairement les logiciels, elle n’est
pas sans influence sur les exigences vis-a-vis du stockage.
Il est évident qu’une incertitude sur la séquence d’ADN se
propage dans la détermination de la différence vis-a-vis
d’une référence. Cette contrainte peut imposer le stockage
d’une version moins compacte des données, afin de conser-
ver des capacités de levé de doutes.

Vitesse : la encore, la disponibilité des instruments (codt,
environnement), la relative facilité de leur mise en ceuvre et
les colts en forte baisse font que les données sont trés mas-
sivement disponibles. Les systémes a mettre en ceuvre prés
des instruments doivent avoir des capacités en lecture et
écritures (nombre d’entrées/sorties par seconde) adaptés.
Cette étape est cependant facilement parallélisable. Reste
que le rythme est soutenu, de I'ordre de 150 Mo/s pour une
configuration lllumina X5 (5 machines HiSeq X), sans comp-
ter les opérations de déconvolution concomitantes.

Les architectures de stockage

Le domaine de la génomique se caractérise par une trés
importante production, principalement académique, de
codes (quelques milliers), adaptés a la fois a la nature des
données et des biais qui les affectent, ainsi qu’aux applica-
tions rendues accessibles par les technologies de séquen-
cage. La quasi-totalité de ces codes sont écrits pour des sys-
témes UNIX, et dépendent donc de I'interface POSIX. I
s’agit d’'une caractéristique favorable en premiére approche,
puisque les systemes UNIX supportent a la fois le prototy-
page rapide d’applications et les environnements de produc-
tion informatique. Comme nous I'avons vu, une grande par-
tie des problemes en génomique présentent des
caractéristiques favorables vis-a-vis du parallélisme par les
données. Nous mettons a profit ici la propriété d’'indépen-
dance du calcul sur une donnée vis-a-vis du calcul sur une
autre donnée. Ainsi, le temps de restitution peut étre réduit
en travaillant sur ce découpage et en mobilisant le nombre
adéquat d’unités de calcul. Deux éléments peuvent influen-
cer négativement ce modeéle : 1) le calcul peut nécessiter
I'accés a une référence, dont la lecture multiple pourra étre
source de contention, et 2) il existe toujours une étape, plus
ou moins limitante, de consolidation des résultats individuels
et indépendants. Ces deux éléments peuvent nuire a la
capacité du systeme a s’adapter aux changements d’échelle
(« scalabilité »). De ce fait, le terme anglo-saxon d’« embar-
rassingly parallel » donne une fausse impression d’'universa-
lité et de simplicité de la solution.

Reste que la plupart de ces codes ne sont pas prévus pour

étre utilisés a des échelles aussi importantes que celles aux-
quelles nous sommes confrontés aujourd’hui, et encore
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moins demain. Aussi, un travail important est-il consacré a
I’environnement d’exécution de ces codes, au découpage du
flot de données en entrée et a I'orchestration du calcul, ainsi
qu’a la réconciliation du résultat. Il n’y a pas en ce domaine
d’algorithmique particulierement évoluée, mais un travail
d’ingénierie et d’optimisation, nécessitant une bonne
connaissance des caractéristiques des systemes d’exploita-
tion et des systéemes de fichiers.

Concevoir une architecture de stockage performante, c’est-
a-dire possédant des capacités de lecture et d’écriture éle-
vées, n'est pas trivial. Les codes disponibles aujourd’hui exi-
gent une interface POSIX, sauf a entreprendre des chantiers
de ré-engineering massifs pour les adapter aux modeles qui
seront exigés par I'exabyte (1 000 Po). Les rythmes d’appa-
rition des codes et celui des changements dus aux évolu-
tions des technologies de séquencage (débit, caractéristique
des lectures, modele d’erreur) font que c’est absolument
impraticable. Aujourd’hui donc, la génomique doit disposer
de centres de stockage et de traitement présentant aux cal-
culateurs des systémes de fichiers accessibles efficacement
au travers d’une interface POSIX, sauf a étre capable de
définir et de rétro-concevoir une chaine de traitement figée,
pour une application donnée.

Nous l'avons vu, de telles quantités de données ne peuvent
se mouvoir facilement, et la contrainte économique semble
imposer une forme d’unité de lieu pour les données. En effet,
les mobiliser efficacement impose qu’elles soient proches
des unités de calcul. Se pose alors les questions de préser-
vation de ces données, qui seront souvent uniques. De tels
volumes (quelques Po a quelques centaines de Po) ne sont
pas accessibles aux techniques traditionnelles de sauve-
garde et d’archivage. Des solutions élégantes sont disponi-
bles dans le cadre du modéle de stockage hiérarchique. Il
s’agit d’'une architecture de stockage hybride, mélant diffée-
rentes technologies (mémoire, disque, bande magnétique)
mais présentant une vision unifiée des données. Autrement
dit, les calculateurs ont I'illusion de voir 'ensemble des don-
nées, mais celles-ci peuvent effectivement résider sur des
systemes de stockage plus économiques sans nécessiter de
modifier les codes de calcul.

Du fait du faible co(t de stockage associé aux bandes
magnétiques notamment, mais aussi de leur faible
empreinte environnementale, il est possible d’utiliser I'ac-
croissement de la capacité de stockage pour mettre en
ceuvre des systéemes ad hoc de préservation des données,
voire de versionnement.

Pour finir, il faut revenir sur la confidentialité des données.
Rien n’est plus identifiant que la séquence génomique d’un
individu. L’anonymisation des données n’a donc quasiment
pas de sens en ce domaine, puisque cela reviendrait a ano-
nymiser justement les données d’étude ! Cette information
porte en outre des informations prédictives, et au-dela, des
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informations touchant ses descendants, ascendants ou sa
fratrie.

Des solutions élégantes sont en train d’apparaitre, sous les
termes de « chiffrement homomorphe ». Le chiffrement
homomorphe permet de calculer sur une donnée chiffrée, et
d’obtenir un résultat lui-méme chiffré. Avec un crypto-sys-
teme a deux clés (publique et privée), il devient possible de
garantir que les données sont conservées sur le centre de
stockage et de traitement sous une forme chiffrée, non
déchiffrable sans la clé, et que le centre de traitement ne
connait & aucun moment les données en clair. La gestion
des clés permet alors d’organiser et de garantir les condi-
tions de diffusion de I'information. La recherche sur ces
crypto-systémes est récente, mais trés active [5,6].
Actuellement, deux écueils subsistent : le temps de calcul
est assez fortement pénalisé, et les besoins de stockage
sont significativement augmentés. Ce domaine de recherche
a été clairement identifié comme un contributeur aux ques-
tions de confidentialité dans le domaine de la génomique
médicale [7].

Génomique et big data : format et compression
des données

Les séquenceurs lllumina de derniére génération (HiSeq X),
sont capables de produire une séquence de génome humain
(couvert 30 fois) toutes les 4 heures en moyenne, et produi-
sent un volume colossal de données brutes, qui sont traitées
par le logiciel fourni par lllumina et sorties dans un format dit
« fastq », utilisable par les bioinformaticiens. Ces données
fastq pesent toutefois encore environ 260 Go par génome,
soit 1,56 To de fastq cumulés par jour et par machine. Or,
I’espace disque ou s’accumulent les fichiers produits par ces
séquenceurs, ainsi que les fichiers résultant des calculs bio-
informatiques qui s’ensuivent, est physiquement limité. En
I’état, méme en archivant les données sur bandes, et en les
supprimant des disques peu apres la cléture de chaque pro-
jet de séquencage, le volume total occupé par tous les pro-
jets en cours reste conséquent. De plus, comme le stockage
réside au sein de baies de disques connectées au réseau
local, les serveurs de post-traitement et d’analyse consom-
ment d’autant plus de bande passante que les fichiers sont
volumineux.

Si nous prenons I'exemple de I'Institut de Génomique, dont
le réseau local est en 10 Gbit/s, le débit du dispositif de
stockage constitue le facteur limitant. D’ailleurs, 10 Gbit/s
n’équivalent qu’a 1,16 Go/s, et donc ces fichiers prennent
beaucoup de temps a lire, méme au débit maximal. Le
Centre de Calcul du CEA fournit par ailleurs a I'Institut de
Génomique un espace de 5 Po (dont 3 sur bandes dans ce
stockage hiérarchique HSM), accédés a un débit de
100 Go/s depuis leurs calculateurs, et un mécanisme d’ar-
chivage sur bandes des fichiers fastq expédiés via Internet.
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Pourtant, ces fichiers sont constitués uniquement de texte,
ou certains caracteres dominent trés largement.
Historiquement, la génomique a beaucoup exploité les outils
Unix de manipulation de fichiers texte, et le langage Perl,
puisque son centre d’'intérét, ’ADN, se résume a une suite
de lettres. Ce n’est que depuis tout récemment que des
appareils produisent des formats binaires ou adaptés au trai-
tement paralléle, tel que le format Fast5, basé sur le HDF5,
dans le cas des séquenceurs Nanopore. De nombreux pro-
grammes en génomique traitent et produisent toujours du
texte.

Deés lors, I'idée de compresser tous ces fichiers texte s’est
imposée logiqguement au sein de la communauté bioinforma-
tique. Cette solution simple réduit I'espace occupé sur
disque, et de facto le débit réseau nécessaire, au prix d’'une
consommation accrue de temps de calcul CPU afin de
décompresser a la volée avant tout calcul, et de compresser
le résultat en sortie. Les bioinformaticiens integrent ces opé-
rations dans leurs chaines de calcul, autour des logiciels qui
ne peuvent gérer directement des fichiers compressés.
Cependant, un nombre croissant de programmes embléma-
tiques prend en charge nativement ces fichiers compressés.
Quant aux autres logiciels d’analyse, ils s’orientent désor-
mais vers des formats de fichier incorporant diverses
méthodes de représentation et de compression des don-
nées.

La figure 218 ci-aprés illustre les rendements (taux de com-
pression) et les colts (temps CPU) de divers algorithmes
trés répandus utilisés pour compresser les données brutes
de format fastq.

Nous voyons que I'algorithme de compression Lzo est trés
rapide, efficace et économe en CPU, idéal pour le stockage
du fastq durant toutes les étapes de prétraitement sur ce
fichier. Deflate est le meilleur compromis pour stocker la ver-

sion finale du fichier, avant de lancer les analyses dessus.
L’emploi d’une implémentation paralléle de Deflate rend son
temps de compression ou de décompression négligeable au
prix d’'une consommation accrue de temps de calcul CPU.
Bzip2 et LZMA2 apportent trop peu par rapport a leur codt.
L’outil Ibzip2 (bzip2 paralléle) permet d’abaisser son temps
au niveau de celui de gzip, mais en utilisant plus de ceeurs.
BZip2 est plus lent que Deflate en décompression, notam-
ment dans ses implémentations en pur Java. Quant au xz
(LZMAZ2) paralléle, il demeure trop lent.

L’algorithme retenu a I'Institut de Génomique est Deflate
(basé sur les algorithmes LZ77 et Huffman), tel qu'implé-
menté dans I'outil gzip, pour sa portabilité et son bon rapport
rendement/colt. Afin d’améliorer les temps de compression
et de décompression, une version paralléle de I'algorithme a
été mise en ceuvre : pigz [8]. Ce programme exploite quatre
CPUs maximum en décompression. En compression, le
nombre de CPUs idéal plafonne quand ceux-ci parviennent
a traiter le flux entrant aussi vite que la lecture depuis les
disques le permet. Ce débit maximum est atteint avec douze
a vingt-quatre CPUs sur les serveurs de l'Institut, selon la
charge des disques. Sur ces machines, les étapes de com-
pression et de décompression ont lieu au sein de travaux
auxquels plusieurs CPUs sont déja alloués en vue de calculs
paralléles. Il est donc optimal d’employer ce méme nombre
de CPUs dans les étapes de compression afin de ne pas
gaspiller de temps CPU.

Apres le cas des données brutes réglé par compression en
fichiers fastq.gz, I'attention se porte sur les formats de
fichiers d’analyse. Dans les analyses de génomique
humaine telles que celles pratiquées a [I'Institut de
Génomique, les séquences des divers fragments d’ADN ras-
semblés au sein d’un fichier fastq font 'objet d’un alignement
sur le génome humain de référence. Le fichier ainsi obtenu
est au format BAM, qui intégre déja une compression Deflate

Taux de compression
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Fig. 218. Compression de 21 Go de données fastq issues d’un séquenceur lllumina HiSeq 2500.
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sur la majeure partie de son contenu. Cependant, il existe
un format alternatif, CRAM 3.0, qui réduit encore la taille de
ces fichiers, en combinant de la suppression d’information
redondante et de la compression [9]. Les éléments du fichier
BAM d’origine sont réorganisés de facon a minimiser les
redondances dans les métadonnées. Puisque le fichier BAM
résulte d’un alignement sur un génome de référence, le for-
mat CRAM va plus loin en ne conservant que les différences
entre la séquence alignée et la référence [10]. De surcroit,
les valeurs de qualité des séquences peuvent étre réduites
a des intervalles de valeurs. Cela diminue leur précision
mais aussi la taille de leur représentation numérique (« lossy
compression »). A raison d’une valeur par base ADN
séquencée, cette réduction divise encore par deux la taille
du fichier final (fig. 219).
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Fig. 219. Taux de compression moyen obtenu par conversion

de BAM vers CRAM sur un génome humain complet en utilisant

le génome de référence hg19. Tous les convertisseurs testés ont fait
gagner environ 50 % sur la taille (lossless) du BAM original.
L’utilisation de Bzip2 au lieu de Deflate en interne n’apporte que 1 %
supplémentaire en prenant le double de temps.
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Fig. 220. Conversion d’'un méme fichier BAM de 22 Go vers CRAM
(lossless) grace a divers logiciels. Samtools et Cramtools ne sont
pas parallélisables. Dans notre essai, Scramble [11] atteignait les
limites en lecture disque avec 8 CPUs, nous n’avons donc pas tenté
au-dela. Scramble en mode lossy (non figuré) prend autant de
temps qu’en mode lossless.
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Plusieurs bibliotheques centrales aux logiciels lisant du BAM
prennent aussi en charge le format CRAM, dont htslib en C
(samtools, pysam), htsjdk (Java), picard (1.133), ce qui lui
assure une plus large portabilité que des formats concur-
rents [12,13,14].

La séquence de référence, conservée sous forme compres-
sée sur disque, est décompressée vers un systeme de
fichiers résidant en mémoire vive afin d’en accélérer la lec-
ture a chaque itération lors de conversions massives de
fichiers BAM vers CRAM (fig. 220).

Le traitement des données :
introduction

Dans le domaine de la génomique, deux grands types
d’'usage représentent I'essentiel des applications nécessitant
de gros besoins de calcul : 'assemblage (la reconstitution
de novo de génomes complets ou de fragments de génomes
a partir des données de séquencgage brutes) et la comparai-
son de séquences avec des séquences déja connues. Ces
deux approches présentent des spécificités de calculs diffé-
rentes, avec néanmoins deux caractéristiques globalement
partagée : I'importante quantité de données a manipuler (des
fichiers de plusieurs dizaines ou centaines de Go sont cou-
rants en comparaison de séquence, et ce sont des To de
données qu’il est nécessaire de manipuler) et la quasi-
impossibilité de prévoir et de calibrer le temps d’exécution.
Ces deux faits suffisent a compliquer grandement le portage
de beaucoup d’outils bioinformatiques vers les centres de
HPC.

Pour ce qui est des comparaisons de séquence, nous
sommes dans une situation ou le calcul est indépendant
pour chaque séquence requéte. Nous utilisons cette pro-
priété pour paralléliser les calculs en découpant le jeu
requéte en plusieurs paquets, chacun exécuté de facon
indépendante sur un noeud de calcul. Cependant, du fait de
la difficulté de prévoir le temps de calcul d’'une comparaison
de séquences, nous sommes dans une situation ou nous
devons distribuer sur les nceuds des taches dont le temps
d’exécution est variable. Afin de maximiser 'usage des res-
sources de calcul, il est nécessaire d’utiliser des systemes
ad hoc de gestion (fig. 221).

Pour 'assemblage de novo, en revanche, les besoins sont
plutét de type « pas de parallélisation possible » (hors du
« multithreading ») et énormément de mémoire nécessaire
(des machines avec 4 To de RAM sont classiquement utili-
sées aujourd’hui). Les temps de calcul sont généralement
longs : plusieurs jours, voire plusieurs semaines.

La taille conséquente des fichiers de données manipulés

aujourd’hui en génomique pose aussi un certain nombre de
contraintes quant aux ressources informatiques néces-

Big data : 'exemple de la génomique
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Fig. 221. Stratégie d’adaptation de calculs de durée variable pour
optimiser 'usage des ressources ; dans la premiére situation,

le déploiement direct d’unités de calcul de durée variable sur les
nceuds de calculs se traduit par une perte globale d’efficacité. Dans
le second cas, en sur-découpant les unités de calculs et en utilisant
un systéme sous-jacent de distribution, I'usage global de la
ressource est amélioré, au prix d’'une multiplication du nombre

de fichiers a manipuler, ce qui nécessite aussi une adaptation

pour que le systéeme de fichiers puisse I'absorber.

saires : les données doivent étre au plus proche des moyens
de calcul, et les capacités en lecture/écriture doivent étre
adaptées. Ainsi, il parait peu praticable, pour les projets
génomiques d’envergure, d’utiliser les ressources de « cloud
computing » a grande échelle, ne serait-ce que par le temps
nécessaire au transfert des données vers les sites de calcul.
De méme, certaines infrastructures de calcul HPC bien
adaptées a la simulation, avec entre autres les machines
hyperparalléles de type IBM BlueGene/Q, ne sont que peu
utilisables en génomique. Seules deux des six ressources
de calcul de type Tier-0 en Europe [15] sont adaptées aux
besoins spécifiques de la génomique a grande échelle, 'une
de ces machines étant CURIE, au TGCC, en banlieue pari-
sienne. Nous verrons que dans le cadre de vastes projets
de génomique, comme, par exemple, dans le projet Tara
Océans, qui vise & décrire la diversité des organismes planc-
toniques marins a I'échelle planétaire, cette ressource
constitue le pilier principal des moyens d’analyse des don-
nées produites, a savoir prés de 100 Thases (10'* bases) de
séquences a ce jour.
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Le reséquencage : données
et calcul haute performance
pour le génome humain

Historique et croissance des données

Depuis la complétion du projet Génome Humain en 2001,
les avancées technologiques ont permis de séquencer les
génomes beaucoup plus vite, plus facilement et surtout pour
beaucoup moins cher. En 2015, sont recensés plus de 2 000
génomes humains completement séquencés [16]. Avec l'ar-
rivée de nouvelles plates-formes permettant le séquencage
de plusieurs milliers de génomes par an, une nouvelle ére
est née, celle du séquencage des populations, moteur
essentiel des plans de la médecine de précision. Avec ces
progres, le volume de données produites en génomique
humaine est entré dans les échelles du Peta-Octets. Par
exemple, le Consortium International Genome Cancer
(ICGC, voir : https://icgc.org/) a accumulé plusieurs Peta-
octets de données au cours de ces cing dernieres années,
données qui doivent étre analysées.

Un enjeu majeur devient ainsi le stockage et la partage de
ces données. Des bases de données centralisées rendent
I'information disponible, mais les volumes en jeu nécessitent
des infrastructures de haute performance pour réaliser des
analyses intégratives. Il s’agit d’un véritable changement de
la maniére dont les biologistes accédent et analysent les
données — celles-ci ne peuvent plus étre transférée vers les
analyses — c’est aux analystes (aujourd’hui les bioinformati-
ciens) a venir vers les données et apprendre a exploiter des
ressources de calcul haute performance.

Les analyses informatiques en génomique
humaine

Dans les programmes de génomique humaine réalisés par
exemple a I'Institut de Génomique du CEA, les analyses bioin-
formatiques exécutées sur le calculateur visent & identifier,
dans I'ensemble des lectures, les déterminants génétiques
(les mutations*) impliqués dans différents pathologies (mala-
dies rares, complexes, cancers). Afin d’opérer ces analyses
dans des temps compatibles avec les rythmes de production
de données, les chaines de traitement pour I'analyses des
données, issues des travaux de développement algorith-
mique, doivent étre mises en ceuvre sur le cluster HPC pour
exploiter au mieux les capacités de traitement paralléle.

Un tel « workflow » pour I'analyse d’exomes* est illustré en
figure 222. Ce workflow commence par analyser un ensem-
ble de « lectures » du génome, tout d’abord en comparant
chacune d’entre elles (environ 300 millions de lectures par
génome) a un génome de référence a l'aide d’algorithmes
de type Burrows-Wheeler [17]. Chaque calcul étant indépen-
dant, cette phase est facilement distribuable, sous un mode
« map / reduce ».
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Fig. 222. Schéma de calcul ou Workflow d’analyse d’exome [18].

Les résultats d’alignement sont ensuite réindexés en fonc-
tion de leur position sur le génome, ce qui permet de déter-
miner, position par position, pour chaque échantillon, I'en-
semble des différences (mutations ponctuelles, insertions,
délétions, remaniement génomiques...) relatives au génome
de référence. Cette phase, « variant calling » s’appuie sur
des outils logiciels développés dans de grands centres de
génomique comme, par exemple, le « framework » d’analyse
de variants GATK développé au Broad Institute et s’appuie
sur des algorithmes d’assemblage locaux de novo [19].
Finalement, 'ensemble des polymorphismes détectés, de
I’'ordre de 3 millions par génome, doit étre comparé a un
ensemble de bases de données de connaissances pour
trouver des associations génétiques ou fonctionnelles avec
des fonctions biologiques ou des états pathologiques. Cette
phase, d’annotation, produit pour chaque échantillon ana-
lysé un fichier au format standardisé « vcf » (variant calling
format), fichier d’échange qui peut étre ré-exploité, réinter-
rogé ou redistribué.
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Aujourd’hui, le « portage » des chaines de traitement bio-
informatiques réalisés par les équipes de I'Institut de
Génomique et du TGCC, sur le supercalculateur, fournit une
infrastructure capable de traiter plus d’une centaine de
génomes humains en paralléles (160 cosurs par génome)
avec un temps réel de restitution d’'une dizaine d’heures.

Les perspectives : les partages de données

La derniére phase des processus d’analyse, I'annotation,
introduit une notion critique de I'analyse génomique : étant
donné la rareté des événements génétiques (la majorité des
polymorphismes est privé a un individu et a ses proches),
les données produites pour chaque échantillon ne prennent
de sens et de valeur que si elles peuvent étre croisées avec
de nombreuses bases de données et notamment avec d’au-
tres échantillons, idéalement avec 'ensemble des génomes
connus [20]. Le partage des données génomiques devient
ainsi un enjeu majeur de la génomique. Piloté par les
grandes universités américaines pour stimuler la translation
des connaissances génomiques fondamentales vers des
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applications biomédicales, un cadre de réflexion (Global
Alliance for Genomics and Health, voir : http://genomicsan-
dhealth.org/) définit aujourd’hui les grands éléments (stan-
dards de qualité, sécurité, gouvernance, transparence, confi-
dentialité...) pour répondre a ce nouvel enjeu lié a la
médecine personnalisée.

Le traitement des données :
le séquencage de novo
et assemblage

Le séquencgage de novo du génome d’un organisme vivant
vise a reconstituer la séquence de chacun de ses chromo-
somes : ces chromosomes sont, suivant les organismes, de
taille trés variable, de I'ordre du million de bases pour les
bactéries jusqu’a plusieurs centaines de millions chez les
mammiféres, par exemple. Le génome humain est composé
de 23 paires de chromosomes avec une taille globale de
3 200 millions de bases (3,2 Gigabases). Un autre exemple :
le génome du blé est lui composé de 21 paires de chromo-
somes pour une taille totale de 16,5 Gigabases. La chute
drastique du colt du séquencgage aboutit & une multiplication
des projets de séquencage, et I'informatique joue un role de
premier plan dans cette « course au génome », d’autant plus
que, comme nous l'avons vu en introduction, les technolo-
gies actuelles (« massivement paralleles ») ne permettent
de lire que des séquences d’ADN tres courtes (les « lec-
tures »), typiquement 100 a 150 bases.

Pour reconstituer ces génomes gigantesques, il faut donc
« lire » un grand nombre de courts fragments d’ADN, et
méme produire un volume de séquence plusieurs fois supé-
rieur & la taille du chromosome : ces lectures redondantes
permettent de raccorder les séquences les unes aux autres,
a la facon d’un immense puzzle. La résolution de ce puzzle

RPT A2

Lélément répété est condensé en une séquence unique

Fig. 223. Effet des régions répétées (ici en orange et rouge) sur
I'assemblage. Les lectures orange et rouge provenant des deux
régions répétées A1 et A2 étant identiques, elles vont s’assembler
en une séquence unique. L’assembleur ne peut donc reconstituer
la séquence originale.
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est compliquée pour plusieurs raisons : les lectures contien-
nent des erreurs, certaines régions du génome sont difficiles
a séquencer et ne seront donc pas représentées dans I’'en-
semble des lectures, et pour finir les génomes contiennent
de nombreuses répétitions, dont certaines sont trés longues
(plusieurs milliers de bases). Ce processus complexe,
appelé « assemblage » reste un des verrous actuel de la
génomique. Les répétitions produisent des ambiguités dans
le graphe d’assemblage avec pour conséquence la fragmen-
tation des séquences reconstituées (fig. 223). Ainsi, pour un
génome humain a 23 chromosomes, un assemblage a base
de courtes lectures produit plusieurs milliers de séquences.

De nombreux algorithmes ont été développés ces derniéres
années pour répondre a cette problématique de I'assem-
blage des génomes. Chacune de ces méthodes étant en
général adapté a un type particulier de séquenceur et donc
de données produites (longueur de lectures, taux d’er-
reurs...). Avec les technologies actuelles de séquencgage, un
concept mathématique connu sous le nom de « graphe De
de Bruijn » a permis de transformer I’'assemblage d’un
génome a partir de milliards de lectures en un probleme
informatique solvable [21]. Pour assembler un génome, les
méthodes basées sur les graphes de De Bruijn découpent
les lectures en morceaux chevauchants de k bases : les k-
mers (fig. 224a).

L’ensemble des k-mers pour un génome donné est borné.
Cependant, a cause des erreurs de séquencage, il est diffi-
cile d’estimer cette borne supérieure. En général, les k-mers
contenant des erreurs de séquencage sont peu fréquents.
Une des premiéres étapes de I'assemblage vise donc a
compter la fréquence de chaque k-mer pour ensuite éliminer
les k-mers peu fréquents. Pour calculer la frequence des k-
mers, il est indispensable de les stocker en mémoire, ce qui
pour des valeurs de k élevés peut demander un grand
espace d’adressage. Par exemple, pour k = 127 il existe
4127 k-mers différents. En compressant chaque base sur
2 bits, on peut donc stocker un 127-mers sur 8 octets auquel
il faut rajouter 4 octets pour stocker le nombre d’occurrence
d’un k-mer donné. Il est donc possible de stocker 4% 127-
mers différents sur une machine disposant d’'un espace
d’adressage de 2To, soit une toute petite proportion de I'en-
semble des 127-mers. L’étape suivante consiste en la créa-
tion d’un graphe de k-mers (figures 224b et 224c). Le par-
cours de ce graphe permet de produire une séquence
« correspondant » a la séquence du génome étudié. Les
répétitions et les erreurs créent des ambiguités dans ce
graphe (fig. 224d), il existe cependant des heuristiques, pro-
pre a chaque programme, permettant de diminuer le nombre
d’ambiguité et, par conséquent, augmenter la continuité de
la séquence. De nombreux génomes sont assemblés avec
ces outils sur des machines disposant de 512 Mo a 2 To de
mémoire. Le facteur limitant aujourd’hui est la disponibilité,
dans de bonnes conditions économiques, de machines de
plus de 2 To de mémoire.
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b. Générer le graphe de De Bruijn

a. Générer toutes les sous-séquences de longueur k (k-mers) a partir de la lecture de la séquence compléte
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Fig. 224. Représentation des différentes étapes de 'assemblage. a) Les k-mers sont produits a partir des lectures, ici k = 5. b) Chaque k-mer
unique représente un nceud dans le graphe de De Bruijn et une paire de noeuds est connectée si, en décalant un k-mer d’un caractére,

on obtient deux (k-1)-mers identiques. L’'exemple montre une erreur de séquencage (A/T) et une délétion. Les différences d’une base crées
des « bulles » de taille k dans le graphe. c,d) Les chaines de noeuds adjacent dans le graphe sont collapsées en un unique nceud, quand

le 1¢ nceud a un degré de sortie de 1 et le second nceud un degré d’entrée de 1. Pour finir, le parcours du graphe permet d’extraire la séquence
finale. Ici, a cause des ambiguités, nous obtiendrons 7 séquences correspondant a chaque noeud du graphe. (extraite de [22]).

Certains projets, appelés métagénomiques, ont pour but la
caractérisation (au niveau génomique) d’échantillons com-
plexes. Ces échantillons représentent un mélange de nom-
breuses cellules. Il faut donc, dans ce cas, reconstituer, non
pas la séquence d’un génome, mais la séquence de nom-
breux génomes. Ce qui, en terme de mémoire, devient pro-
blématique. En effet, 'ensemble des k-mers différents est
spécifique a chaque génome, chaque espéce présente dans
I’échantillon de départ va venir augmenter le nombre maxi-
mal de k-mers différents. Par exemple, le projet Tara Océans
[23] vise a comprendre la biocomplexité du plus grand éco-
systeme planétaire que représente le plancton océanique.
Les écosystémes planctoniques marins représentent > 98 %
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du volume de notre biosphere. Encore trés peu étudiés, ces
ecosystémes contiennent pourtant de 10 & 100 milliards d’or-
ganismes par litre d’eau de mer, une ressource énorme et
inconnue. Depuis le démarrage du projet, le Genoscope
explore cette collection unique par des méthodes de
séquencgage de ’ADN. Cette expédition a parcouru tous les
océans de la planéte (entre 2009 et 2012) et a effectué prés
de 900 prélevements en trois ans, dans le but d’explorer la
diversité du plancton et de relier ces parameétres biologiques
aux parametres physico-chimiques enregistrés. Le
Genoscope s’intéresse plus particulierement a des microor-
ganismes eucaryotes unicellulaires que I'on appelle « pro-
tistes ». Leur impact sur les cycles géochimiques globaux et
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Tableau 18.

Assemblages réalisés avec un nombre croissant de lectures en entrée

La complétion de 'assemblage représente le nombre de génes communs

a tous les eucaryotes identifiés dans chaque assemblage.

(In-Memory Computing). L’objectif
sera d’atteindre une taille mémoire
adressable de 24 To. Le Genoscope
est partenaire de ce projet d’'un point

Nombre Nombre Mémoire Taille de Complétion de vue applicatif, notamment pour tes-
de séquences de CPU virtuelle I'assemblage de I’'assemblage ter 'assemblage de méta-génomes
ADN (millions) _utilisés (Go) (Mb) complexes, issus du projet Tara
590 32 569 121 87,9 % Océans, sur ce prototype. Dans un
892 32 826 221 91,6 % premier temps, Bull a livré un proto-
1199 32 1111 270 90,3 % type disposant de 4 To, et a partir
1 404 32 1278 316 90.7 % d.uquel nous avons pu réaliser plu-
sieurs assemblages (tableau 18) et

3 560 32 2848 915 98,8 % i Iy asAs 1
vérifier I'intérét d’assembler un grand

4 881 128 3831 1152 98,4 %

nombre de séquences lorsque nous

le climat est extrémement important. lls représentent, en
effet, un des maillons essentiels de la chaine alimentaire,
absorbent la moitié de notre production en CO, et dégagent
50 % de I'oxygéne de la planéte. Malgré cela, leur extraor-
dinaire biodiversité reste encore a découvrir.

Pour reconstituer la séquence du génome de ces orga-
nismes (pour la plupart incultivables) il n’y a pas d’autre
moyen que de les prélever directement dans leur environne-
ment ; il est impossible de les isoler. Dans ce contexte, I'es-
pace d’adressage des calculateurs actuels ne suffit plus.
Pour ce faire, nous avons collaboré avec Bull dans le cadre
d’un projet nommé TIMCO (Technologie pour In-Memory
Computing) et financé par I'appel a projet FUI (Fond Unique
Interministériel, qui finance des projets collaboratifs de R&D
labellisés par les pbles de compétitivité). L'ambition du projet
TIMCO, lancé en 2012 pour trois ans, était de concevoir des
systemes adaptés a un trés large spectre de besoins dans
le domaine de calcul nécessitant de tres grandes mémoires
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Fig. 225. Les métagénomes obtenus avec la stratégie précédente
ont été caractérisés biologiquement, en étudiant, par exemple,

la représentativité d’'un génome connu d’une algue marine.

Nous voyons gqu’en co-assemblant un trés grand nombre de lectures
(axe x), nous parvenons a obtenir une séquence presque compléte
du génome de l'algue marine (axe y).
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travaillons avec des échantillons envi-
ronnementaux complexes (fig. 225).

Dans le projet Tara Océans le nombre de génes reconstitués
avec succes dépend beaucoup plus aujourd’hui des capaci-
tés a assembler un grand nombre de séquences, que de la
capacité a les produire. Nous limitons aujourd’hui la produc-
tion de séquences par échantillon en raison de ce verrou.

Conclusion et perspectives

En guise de bréve conclusion, soulignons la multiplicité gran-
dissante des applications des technologies de séquencage,
telle que la figure 226 ci-dessous l'illustre : loin de ne concer-
ner que I'analyse des génomes (séquencage de novo ou
reséquencage), la génomique au sens large couvre I'analyse
de I'expression des genes (RNAseq...) aussi bien que les
différents aspects de I'épigénomique. La trés grande profon-
deur de séquencage qu’autorisent les technologies
actuelles, ainsi que la baisse des colts, permettent par ail-
leurs d’adresser toute la complexité de certaines questions,
tres diverses, comme I'hétérogénéité clonale des tumeurs
en oncologie, I'analyse d’écosystemes dans leur entiéreté
(approche métagénomique de la biodiversité), ou encore le
séquencage « cellule unique » de microorganismes non cul-
tivables.

Cela se traduit également, en termes de traitement et d’ana-
lyse des données, par la grande diversité et I’évolution
rapide des algorithmes et pipelines mis en place, qui doivent
étre exactement adaptés aux questions posées et aux stra-
tégies, méthodes et technologies employés pour y répondre.
Le dynamisme de la communauté bioinformatique est une
des caractéristiques de la génomique, et les exemples
décrits plus haut des workflows mis en place pour le traite-
ment et I'analyse des données issues des séquencages
d’exomes ou de génomes en lien avec des pathologies
humaines, ou encore dans le domaine de I'assemblage de
novo pour la métagénomique, illustre cette diversité et cette
complexité.
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aujourd’hui a analyser a haut débit I'expression des génes (transcriptomique) aussi bien que les mécanismes de régulation de cette expression

(épigénomique).

Enfin, nous avons également évoqué le développement de
la médecine personnalisée génomique qui, au-dela des
volumes de données a stocker et a traiter, pose des défis
d’un autre ordre : partage des données et méta-analyses,
interopérabilité avec des données de nature différente (cli-
nique, imagerie, protéomique, etc.), possibilité pour les pra-
ticiens d’interroger les données « en temps réel », le tout
dans des conditions inattaquables de sécurité et de confi-
dentialité des données génomiques, transcriptomiques, épi-
génomiques. Ce sont, entre autres, ces défis qui devront
étre relevés afin que la France puisse entrer de plain-pied
dans la médecine du futur [24] et réaliser les promesses de
la génomique dans ce domaine.

Pierre Le BER, Claude ScARrPELLI, Nicolas WIART,

Eric PELLETIER, Francois ARTIGUENAVE et Jean-Marc Aury,
Institut de biologie Frangois-Jacob
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Conclusion

es technologies numériques induisent aujourd’hui une
véritable révolution des usages, tant dans le monde de la
recherche que dans I'industrie, la santé ou la sécurité. Plus
généralement, et c’est sans doute la vraie nouveauté, cette
révolution modifie profondément la vie de tous les individus
de la planete. En effet, pendant prés de 50 ans, la simula-
tion numérique a été la principale application de ces techno-
logies et la performance des moyens de calcul, méme si elle
apparaissait gigantesque a chacune des époques passées,
restait insuffisante pour que ces applications sortent du
cénacle des laboratoires de recherche publics ou des
grands groupes industriels. S’ajoutait, a ces codts élevés,
une véritable complexité dans la programmation et la mise
en ceuvre des applications sur ordinateurs qui limitait la
population des individus « capables d’interfacer ces nou-
velles machines » a des spécialistes hautement qualifiés.

Le CEA a mis en ceuvre la simulation numérique dés ses
origines, a la fin des années 40. L’'usage du calcul numé-
rique, utilisant des ordinateurs, était alors le complément
indispensable a la « théorie », permettant d’établir des solu-
tions (éventuellement approchées) des « équations phy-
sico-mathématiques » baties pour interpréter puis, dans un
deuxiéme temps, prévoir le résultat des mesures réalisées
lors des expériences ou des essais. Quelques rares autres
domaines, en dehors de la physique et du nucléaire, avaient
alors une démarche identique.

La présente monographie donne une vision des différents
travaux que conduit le CEA autour des technologies numé-
rigues. Riches de leur expérience passée, les différents
auteurs rappellent parfois ce qu’était I’état de I'art du numé-
rique au CEA dans les décennies passées. Ainsi, on prend
conscience que les véritables concepts de base qui fondent
encore les ordinateurs d’aujourd’hui ont été énoncés durant
les années 40 par John Von NEUMANN et qu'’il a fallu avoir
une compréhension « tres extensive » de la loi de Moore
pour que la croissance exponentielle de la puissance des
ordinateurs « n’atteigne pas une asymptote », en substi-
tuant le parallélisme a la croissance de la fréquence.

Cet historique des technologies numériques qui s’entreméle
avec la description des axes d’effort actuels du CEA amene
a faire deux constats. Le premier est que la révolution qu’a
été la mise sur le marché du microprocesseur par INTEL a
ouvert la voie a I'utilisation des technologies numériques par
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le grand public. La miniaturisation des puces en silicium a
permis d’en réduire drastiquement le prix et d’en augmenter
tout autant la performance : un microprocesseur de derniére
génération dont la valeur est la centaine d’euros et qui
équipe nos smartphones est plusieurs milliers de fois plus
rapide que le CRAY 1 de Seymour CRAY qui valait 50 mil-
lions de francs en 1980. Le second constat est que les tech-
nologies qui sont « a la pointe » continuent a nécessiter
autant, voire plus, de spécialistes pour les mettre en ceuvre.
A ce stade, I'analogie avec I'automobile nous semble garder
toute sa pertinence : tout un chacun est désormais capable
d’utiliser un micro-ordinateur ou un smartphone, comme il
utilise une voiture, c’est-a-dire en n’ayant aucune connais-
sance de comment ils sont faits, mais les supercalculateurs,
comme « I'automobile de course » doivent toujours étre mis
en ceuvre par des experts, comme par le passé.

L’intelligence artificielle, dernier sujet a la mode du monde
mediatico-politique ne fait rien d’autre que de vérifier ces
deux constats : elle est aussi ancienne que I’« informa-
tique » mais est restée durant de longues décennies l'affaire
des spécialistes. Le fait que certains GAFA pensent que son
usage peut désormais étre mis a la portée de tout un cha-
cun grace a la révolution du silicium améne la découverte
de son existence par le monde de la communication, de la
politique et de I'’économie : la révolution n’est pas la création
de l'intelligence artificielle, mais sa mise a la portée de tous.

Aujourd’hui, dans le domaine des technologies numériques,
le CEA ne limite plus ses travaux a l'utilisation du calcul
numérique en complément de la « théorie » : ses
recherches vont désormais « du silicium au calcul intensif »,
en incluant, dans cette chaine de la valeur, des applications
qui vont largement au-dela de la simulation numérique.
Ainsi, les mégadonnées ou big data et l'intelligence artifi-
cielle ou le développement de briques matérielles ou logi-
cielles sont partie intégrante de ses travaux.

Au travers de cette monographie, le CEA montre qu’il utilise
la simulation numérique dans de nombreux domaines de la
recherche scientifique : la dynamique moléculaire, la neutro-
nigue et le transport de particules, le calcul de structures, la
dynamique des fluides et la turbulence, I'astrophysique, les
sciences du climat et de la terre, les sciences du vivant et,
en particulier, la génomique, la simulation du contr6le non
destructif ou encore la chromodynamique quantique. Au
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CEA, d’un simple complément de la théorie, la simulation
numérique est devenue le troisiéme pilier de la démarche
scientifique, car méme si elle repose sur la modélisation,
nous pouvons parler d’expérimentation numérique, complé-
mentaire de I'expérimentation réelle. Dans certains secteurs
ou il est impossible de réaliser des expériences réelles ou
bien encore ou elles sont interdites, la simulation numérique
est le cceur de I'activité puisqu’elle est devenue soit la
source des connaissances, soit I'outil de démonstration
scientifique.

Le big data est également devenu un mode d’utilisation
important des technologies digitales au CEA. Les trés
grandes installations expérimentales, souvent gérées a
I’échelle internationale, produisent en permanence de tres
gros flux de données qui n’ont d’intérét véritable que si on
sait les recueillir, les analyser, les exploiter et les conserver.
De par sa démarche simulation, le CEA gére également
depuis plusieurs décennies les trés gros volumes de don-
nées issus des simulations numériques : ainsi, des 2000,
son centre de stockage des données recueillait plus d’un
pétaoctet de données chaque jour. La démarche a conduit
a construire des outils d’analyse ad hoc, anticipant ce qu’on
appelle I'« intelligence artificielle ».

Au cours des années, le périmétre des travaux du CEA s’est
élargi pour y inclure le développement des technologies
digitales, tant matérielles que logicielles. Il est en effet
apparu durant la décennie 1990, en grande partie du fait du
passage a la simulation au CEA/DAM, que le r6le du CEA
ne pouvait se limiter a celui de développeur d’applications
sur des plates-formes acquises aupres de fournisseurs qui
voulaient bien les lui vendre, mais qu’au contraire, il devait
maitriser I’architecture de ces plates-formes et la capacité a
les construire effectivement : la simulation numérique, et
plus globalement, les technologies digitales étant devenues
vitales pour notre pays, il n’était plus question que notre
capacité de développement soit entravée.

Acquérir cette nouvelle compétence a été rendu possible
grace a I'’émergence des supercalculateurs massivement
paralléles reposant sur des technologies de processeurs
« off the Shelf » (sur étagére) qui ont pris le relais des cal-
culateurs vectoriels mettant en ceuvre un petit nombre de
processeurs « propriétaires » partageant une méme
mémoire. Alors que la France avait perdu toute compé-
tences en matiére de technologie des supercalculateurs
vectoriels, la révolution portée par ce nouveau paradigme
qu’était le parallélisme mettant en ceuvre des processeurs
pour le « grand public » a permis au partenariat Bull-CEA
d’entrer de nouveau de plain pied dans le club des acteurs
des technologies numériques.
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Le partenariat Bull-CEA, au-dela de reconstruire une com-
pétence industrielle francaise en matiére de technologies
des supercalculateurs, a permis la réussite des pro-
grammes de simulation numérique au CEA. En effet, ces
programmes ont toujours demandé, a chacune de leurs
étapes, des puissances de calcul, des tailles mémoire et,
plus généralement, des performances des ordinateurs un
ordre de grandeur au-dessus de I'état de I'art des construc-
teurs de par le monde. Chaque nouveau projet, chaque
nouvelle plate-forme, a donc demandé d’innover, ce qui a
toujours conduit a proposer de nouvelles architectures qui
avaient toutes les raisons de désoptimiser la programmation
existante au coeur des applications (les « codes » de simu-
lation). Sachant que I'optimisation, I'adaptation d’un code a
un nouveau supercalculateur peut prendre de quelques
mois a plusieurs années, il y a tout intérét a rendre simulta-
nées la conception d’'un nouvel ordinateur et 'adaptation
des algorithmes a la future architecture, voire a gérer les
deux projets comme un seul pour que les choix architectu-
raux du futur calculateur soient les mieux adaptés aux
codes et algorithmes qu’il devra implémenter. C’est ce
qu’ont fait Bull et le CEA depuis 2000, permettant ainsi que
quelques mois apres l'installation de chagque nouvelle géné-
ration de supercalculateurs dans le Centre de calcul du
CEA, ses principaux codes de simulations y soient en pro-
duction optimale.

Cette démarche, ce partenariat avec l'industrie, mis en
ceuvre depuis prés de trente ans a permis de doter la
France d’une capacité industrielle reconnue au niveau inter-
national, parce que Bull détient de I'ordre de 8 % du marché
mondial des supercalculateurs et que cette activité repré-
sente plusieurs centaines de milliers d’emplois. lls doivent
étre reconduits pour préparer 'avenir de la simulation
numérique et développer cette compétence.

Quels sont, dans les années a venir, les défis

que la simulation numérique doit relever et quelles
sont les principales avancées qui seront nécessaires ?
En préalable, n’en doutons pas, pour les futures généra-
tions d’ordinateurs, la demande des chercheurs en termes
de puissance de calcul, de taille de mémoire et de perfor-
mances sera encore d’au moins un ordre de grandeur au-
dessus des capacités actuelles des constructeurs, puisque
le PetaFlop/s vient tout juste d’étre franchi et que nos cher-
cheurs et nos ingénieurs estiment que I’'ExaFlop/s (soit trois
ordres de grandeur au-dela de I'état de I'art) est indispensa-
ble pour relever de nombreux défis scientifiques.

Une telle demande est, de fait, totalement justifiée par les
limitations imposées aux modélisations et aux simulations
numériques qui leur sont associées, par la puissance de
calcul aujourd’hui limitée a quelques PetaFlop/s.

Conclusion



Quelques exemples suffisent a l'illustrer.

Ainsi, pour la modélisation en mécanique des fluides des
phénomeénes qui interviennent au sein de la cuve d’un réac-
teur nucléaire a eau sous pression, compte tenu du com-
portement fortement turbulent de I'’écoulement, de la com-
plexité et de la taille des structures solides présentes dans
les assemblages, la simulation précise a I’échelle microsco-
pique constitue un défi encore a relever. D’une maniére
générale, [l'utilisation plus massive de la CFD
(Computational Fluid Dynamics) ou encore la modélisation
et la simulation des écoulements diphasiques a I’échelle
« composant », que ce soit pour les applications « cceur »
ou « générateur de vapeur » demandent des puissances de
calcul nettement plus importantes que celles actuellement
disponibles.

Dans le domaine du séisme, du fait de la complexité des
phénomeénes étudiés, aussi bien au niveau géométrique
que rhéologique, et du caractere souvent fortement non
linéaire du probleme posé, un certain nombre de simula-
tions réalistes nécessiteront des puissances de calcul décu-
plées. C’est aussi le cas pour la simulation du passage d’un
milieu continu a un milieu discontinu (liquéfaction des sols,
déstabilisation de versant sous séisme, fissuration en cas
d’endommagement structurel...) ou encore la simulation
des interactions a grande échelle comme l'interaction sol-
structure a I'échelle d’une ville.

C’est également vrai en astrophysique, par exemple pour
améliorer la compréhension de la formation des planétes,
qui naissent aux plus petites échelles de I'univers. Cette
compréhension passe par une étude approfondie des pro-
cessus physico-chimiques qui gouvernent I’évolution des
disques protoplanétaires. Il sera probablement indispensa-
ble d’avoir une approche reposant sur la modélisation d’in-
stabilités magnétohydrodynamiques, ce qui requerra des
puissances de calcul largement supérieures a celles exis-
tant.

En neutronique enfin, les projets de « réacteurs nucléaires
numeériques », exploitant le calcul intensif, seront dans un
avenir assez proche les outils indispensables pour certifier
par la simulation un réacteur avant qu’il ne soit construit. De
telles approches nécessitent I'utilisation de puissances de
calcul qui dépassent largement I’échelle de ’'ExaFlop/s.

Pour répondre a une telle demande, il apparait immédiate-
ment qu’une simple extrapolation des technologies
actuelles avec une multiplication par un, deux, voire trois
ordres de grandeurs du nombre de cceurs de calcul ou de
processeurs n’est pas une réponse adéquate. Pour plu-
sieurs raisons : la premiére tient évidemment a la consom-
mation électrique, qui requerrait quasiment I’équivalent
d’une tranche nucléaire pour l'alimentation d’un tel super-
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ordinateur. La deuxiéme est I'’évacuation de la chaleur pro-
duite, qui demanderait elle aussi des systemes compara-
bles a une « source froide » d’un tel réacteur. La troisieme
a trait a la taille d’'une telle installation, qui se chiffrerait en
kilomeétres carrés et a la quantité de cable constituant le
réseau d’interconnexion, qui se chiffrerait en milliers de kilo-
meétres. La derniere raison, qui est la conséquence de ce
gigantisme, est bien entendu son codt.

Du point de vue de I'algorithmique, il est clair que la plupart
des algorithmes usuels utilisés dans les codes ne sont pas
« scalables » a de telles échelles et, en particulier, beau-
coup de méthodes itératives n’auraient plus d’efficacité.

La solution adéquate devra, plus encore que par le passé,
étre le produit de I'innovation, mais d’une innovation allant
puiser ses sources dans celle destinée aux technologies
grand public, presque « off the Shelf » du point de vue des
technologies HPC.

En effet, nous pensons que la tendance qui s’est dessinée
il y a quelques années va s’amplifier : nous estimons que
les technologies digitales vont poursuivre, peut-étre méme
a un rythme accéléré, leur pénétration dans tous les sec-
teurs, et en particulier auprés du grand public. Et il est donc
quasi certain que ce sont ces « technologies grand public »
qui vont étre a la source des technologies pour les futurs
supercalculateurs. Ou, a tout le moins, permettre de finan-
cer ces derniéres, en abaissant les co(ts de production.

Il s’agit la d’un sujet de premiére importance pour notre pays
et pour I'Europe, si nous estimons que nous devons maitri-
ser toute la chaine de la valeur associée afin que notre
dépendance vis-a-vis de ces technologies ne se traduise
pas par une perte de souveraineté et d’autonomie. En effet,
et contrairement aux mécanismes qui gouvernaient leur
développement il y a deux décennies, c’est désormais le
marché qui oriente les développements des technologies,
y compris les plus avancées. Seuls les pays fournisseurs
de technologies « grand public » auront dans le futur les
moyens de financer et donc de développer les hautes tech-
nologies.

Le but des recherches conduites au CEA, et qui sont pour
partie décrites dans la présente monographie, est de répon-
dre a cette problématique.

Rappelons tout d’abord, pour le « silicium », que le CEA a
été le créateur, dans les années 80, et est aujourd’hui le
principal promoteur au niveau mondial de la technologie
SOI (pour Silicon On Insulator). Comme cela a été décrit
supra, p. 18, cette technologie présente I'avantage, par rap-
port aux technologies concurrentes, de minimiser les fuites
des courants électriques, donc de pouvoir fonctionner a plus
basse tension, et donc de consommer moins d’énergie. Le
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FD-SOI est aujourd’hui vu comme une des meilleures solu-
tions pour I'électronique embarquée et I'Internet des Objets
(IoT). Nous estimons que la convergence des technologies
pour I'loT et 'embarqué avec celles pour les supercalcula-
teurs est, a I'horizon de dix ans, une partie de la solution car
elle satisfait deux objectifs : basse consommation et tres
large diffusion dans le grand public.

Mais les avancées qu’apportent une technologie comme la
technologie SOI ne seront certainement pas suffisantes
pour répondre a la demande d’augmentation de puissance
qui ne s’arrétera pas a I'ExaFlop/s : des ruptures technolo-
giques sont indispensables pour ne pas aller vers le gigan-
tisme qui condamne rapidement a la stagnation. Le CEA
considere que I'électronique quantique est aujourd’hui une
piste trés sérieuse pour y parvenir et plusieurs de ses
équipes sont mobilisées dans le cadre de projets euro-
péens, en partenariat avec des industriels. Compte tenu de
leur position de leader, I'arrivée sur le marché de cette tech-
nologie en rupture sera a la fois une opportunité pour notre
pays, car la donne technologique mondiale en sera rebat-
tue, mais présente aussi le risque que nous soyons défini-
tivement « hors course » si nous ne poursuivons pas nos
efforts.

Beaucoup d’innovation sera nécessaire pour que l'architec-
ture des futurs calculateurs et la définition de leurs compo-
sants permettent d’atteindre les performances demandées
aux futures générations de calculateurs. Pour y parvenir, et
que les algorithmes y soient exécutés de maniére efficace,
il sera encore plus important que par le passé de conduire
de maniere cohérente le projet de conception du calculateur
et celui de choix des algorithmes des codes qui s’y exécu-
teront. Tout en visant un calculateur « généraliste », il est
indispensable que le design des processeurs (qui pourront
étre de plusieurs natures), du réseau d’interconnexion, de la
mémoire et de ses acceés depuis les processeurs soit
conduit de conserve avec le projet d’adaptation des algo-
rithmes et des applications. Cela implique que la conception
de ces composants, méme s'ils visent une trés large diffu-
sion, soit supervisée par I'’équipe en charge du calculateur
et des algorithmes.

Cette démarche, indispensable pour la réussite de la simu-
lation numérique dans le futur, présente aussi I'avantage de
maintenir, voire d’enrichir, notre compétence et notre mai-
trise nationales en matiére de technologies numériques,
puisqu’elle permettra de préserver ou d’augmenter la part
nationale dans la « valeur ajoutée » de I'ordinateur final. Elle
permet aussi de conserver la maitrise de la problématique
« sécurité informatique », trés fréquemment remise en
cause par l'arrivée de nouvelles technologies.

Comparés aux flux de données produits actuellement, les
flux de données qui seront produits par un calculateur
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« ExaFlopique » risquent d’étre, en quantité, dans le rapport
des puissances des deux générations d’ordinateurs si
aucune démarche novatrice n’est mise en place pour la ges-
tion des données. Un effort de recherche important doit étre
fait pour stocker de maniére beaucoup plus professionnelle
les données numériques produites afin de pouvoir les
exploiter avec les outils qui seront développés pour l'intelli-
gence artificielle.

Enfin, et c’est pour nous la clé de voite de la démarche de
simulation, I'analyse numérique doit rester le cceur des tra-
vaux de recherche au CEA. Aprés y avoir consacré un effort
trés important, dans le sillage de I'Ecole francaise emmenée
par Jacques-Louis Lions, le CEA a diminué son effort ces
derniéres années pour se concentrer sur I'optimisation des
algorithmes sur les nouvelles architectures informatique et
la production de résultats pour les physiciens. Si cette
démarche est indispensable pour tirer le meilleur parti des
investissements informatiques, les « progres de fond » pour
« bien » utiliser les futures machines ne viendront que des
progres de I'analyse numérique. C’est pourquoi I'analyse
numérique doit étre une spécialité des métiers du CEA.

On ne produit qu’une nouvelle « méthode de Cholesky » ou
de « gradient conjugué » ou encore un « théoréeme de Lax »
par siécle, mais les nouvelles disciplines scientifiques qui
progressivement introduisent la simulation numérique dans
leur méthode de travail y viennent souvent avec des
méthodes originales et peu étayées mathématiquement.
Cette mathématisation des méthodes issues des sciences
ou méme de la finance n’est pas nouvelle : apres tout, ce
sont les mécaniciens qui ont inventé la Méthode aux
Eléments finis et la Formulation Variationnelle. Les nou-
velles disciplines qui frappent a la porte de la simulation
n’arrivent pas les mains vides : la méthode des « éléments
discrets », que les géophysiciens apportent aux spécialistes
de I'analyse numérique, est peut-étre I'exemple du futur.

Au-dela des progrés du numérique, nous assistons a
I’émergence de ruptures qui vont révolutionner et intensifier
la recherche. Citons au premier chef le calcul quantique : le
CEA est présent a la fois pour la compréhension des phé-
nomeénes fondamentaux, la conception des circuits élémen-
taires et la réflexion sur le développement de codes de
simulation adaptés a ce nouveau paradigme. Par ailleurs,
I'utilisation des nouvelles technologies du numérique
devient un axe essentiel des travaux de simulation, du fait
des progres réalisés sur les algorithmes et de leur déploie-
ment sur les machines de trés grande puissance. Le CEA
est désormais un acteur majeur de ce nouveau pan d’acti-
vité, impactant de tres nombreuses branches de la phy-
sique, de la chimie, de la santé et de la biologie (modélisa-
tion de la turbulence, des matériaux, des réactions
chimiques, analyse de corrélations pour les phénoménes
complexes et multiphysiques, chimie des matériaux, cri-
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blage en biologie, environnement et climat...). Il a égale-
ment un réle moteur sur le plan du développement des algo-
rithmes (/A de confiance). La conception des nouvelles
machines particulierement dédiées a ces approches (puces
neuromorphiques en particulier) constitue une autre rupture
qui impactera fortement le monde de la simulation. Enfin, le
CEA a un fort engagement national et international sur ces
thématiques, en particulier a I'’échelle européenne ; citons
notamment la réflexion sur un processeur européen et la
construction des nouveaux centres de calcul exascale.

Daniel VERWAERDE,

ancien Administrateur Général du CEA

Anne NicoLAs,

Direction des énergies

Daniel BoucHE et Guillaume CoLIN DE VERDIERE,
Direction des applications militaires
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Les entrées du présent glossaire suivies du signe * sont des termes recomman-
dés qui ont été publiés au Journal officiel. Consultez leur définition sur le site
www.franceterme.culture.fr

ab initio : des calculs sont dits « ab initio » quand ils se fondent
sur les premiers principes, sans parameétres ajustables. Le terme
est particulierement employé pour désigner des calculs visant a
déterminer la structure et les propriétés des atomes, molécules
ou matériaux directement a partir de la résolution de I'équation de
Schrédinger. La théorie de la fonctionnelle de la densité*
(DFT*) est aujourd’hui 'une des approches ab initio les plus cou-
rantes en chimie et en sciences des matériaux. Elle donne, par
exemple, accés aux propriétés spectroscopiques, de transport et
de cohésion des matériaux, quelle que soit la nature des liaisons
entre les atomes (métallique, covalente ou ionique). 150, 158, 166.

Actinides : éléments terres rares de numéro atomique compris
entre 89 et 103. Ce groupe correspond au remplissage de la
sous-couche électronique 5f et 6d. Les actinides sont dotés de
propriétés chimiques trés voisines entre elles. Les actinides inté-
ressent la communauté nucléaire car les atomes d’'uranium, de
plutonium, de neptunium, d’américium et de curium présents ou
formés dans le combustible nucléaire appartiennent a ce groupe.
149, 168.

Algorithme : suite finie et non ambigué d’opérations ou d'instruc-
tions permettant de résoudre une classe de problemes. 61-80.

Algorithme génétique : algorithmes d’optimisation s’inspirant de
la génétique et de I'évolution : croisements, mutations, sélection.
72.

Algorithme a population : algorithmes d'optimisation fondée sur
I'évolution d'un ensemble d'individus-solutions (heuristiques
d'adaptation, de collaboration : colonies de fourmis, essaims par-
ticulaires). 72.

Algorithme de Tarjan : algorithme de théorie des graphes per-
mettant de rechercher les composantes fortement connexes d’un
graphe orienté. Sa complexité est linéaire et il est séquentiel. 68.

Année-lumiére : unité de distance utilisée en astrophysique, cor-
respondant a la distance parcourue par la lumiére en une année.
137.

Anti-réactivité : baisse de réactivité* que peut produire un
absorbant neutronique (tel que le bore 10 qui est un puissant
absorbeur de neutrons dans le domaine des énergies ther-
miques), via une barre de commande* par exemple, quand il est
introduit dans le coeur d’un réacteur. 188.

API (Application Programming Interface) : interface logicielle per-
mettant l'utilisation d’un composant logiciel par un autre. 27.

Arrét automatique : chute des barres (grappes) de commande
moins une (la plus anti-réactive) dans un réacteur nucléaire. 188.

Assechement : disparition, par vaporisation, du film liquide, au
contact d'une paroi chauffante refroidie par ce liquide. 215.

Assemblage (combustible)* : dans le coeur d’un réacteur a eau,
les crayons* combustibles sont groupés en faisceaux dotés d’une
bonne rigidité et positionnés avec précision dans le coeur du réac-
teur. C’est I'ensemble de cette structure, regroupant une a
quelques centaines de crayons et chargée d’un seul tenant dans
le réacteur, qui est appelée « assemblage combustible ». Dans
un réacteur a neutrons rapides, les aiguilles combustibles sont
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groupées en faisceaux dans un tube hexagonal (TH), cet ensem-
ble constituant également un assemblage. Voir aussi Elément
combustible*. 213.

Autoprotection : effet de creusement (dépression) du flux neutro-
nigue en présence des résonances que I'on doit prendre en
compte pour calculer les sections efficaces multigroupes des iso-
topes résonnants. 191.

AVX : Advanced Vector Instructions (jeu d’instructions vectorielles
avancé). 25.

Barre de commande* (ou barre de contrdle) : barre ou ensem-
ble de tiges solidaires mobiles contenant une matiere absorbant
les neutrons (bore, cadmium...) et qui, suivant sa position dans le
cceur d’un réacteur nucléaire, influe sur sa réactivité*. Dans le
cas d’un ensemble de tiges solidaires, I'expression grappe de
commande est aussi utilisée. 190.

Bayésienne : méthode permettant d’adapter la probabilité d’'une
hypothese (loi a priori) en fonction de nouvelles données (loi a
posteriori). 75.

“Best-estimate” : la meilleure évaluation possible. 207.

Big data : gestion informatique de grandes quantités de données.
250.

Bit : unité logique en informatique ne pouvant prendre que les
valeurs O ou 1. 23.

Bloc : en informatique, groupe de fils de calcul (ou threads) qui
peuvent étre exécutés séquentiellement ou en paralléle. 112.

Boson : en mécanique quantique, un boson est une particule de
spin* entier. La famille des bosons inclut des particules élémen-
taires : les photons, les gluons*, les bosons Z et W (ce sont les
quatre bosons de jauge du modéle standard), le boson de Higgs
récemment découvert, et le graviton encore théorique ; ainsi que
des particules composites (les mésons et les noyaux qui ont un
nombre de masse pair comme le deutérium, I’hélium 4 ou le
plomb 208) ; et quelques quasi-particules (paires de Cooper, plas-
mons et phonons). Alors que les particules élémentaires qui
constituent la matiére (leptons et quarks*) sont des fermions, les
bosons élémentaires sont vecteurs de force et servent de « colle »
pour lier la matiére. 241.

BPA : Boundary Projection Acceleration. 198.

Cache : mémoire trés rapide stockant temporairement une copie
d’une petite zone de la mémoire principale pour éviter au proces-
seur d’accéder a cette ressource trop lente. 29.

Caléfaction : (du latin calefacere : chauffer) phénomene d’isola-
tion thermique d’un liquide par rapport & une surface chauffante
ayant atteint une température seuil Ts supérieure a la température
d'ébullition du liquide Te. 215.

Caloporteur (ou réfrigérant) : fluide (gaz ou liquide) utilisé pour
extraire du coeur d’un réacteur nucléaire la chaleur produite par
les fissions. Dans un réacteur a eau sous pression, I'eau joue a
la fois le réle de caloporteur et celui de modérateur, c’est-a-dire de
ralentisseur de neutrons. 213.
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CAO : se dit d’un logiciel pour la Conception Assistée par
Ordinateur. 87.

Capture : capture d’un neutron par un noyau. La capture est dite
« radiative » si elle est suivie par I'’émission immédiate d’un rayon-
nement gamma. Elle est dite « fertile » si elle donne naissance a
un noyau fissile. Elle est dite « stérile » dans le cas contraire.
195.

Caractéristiques longues : méthode des caractéristiques (MOC)
résolvant I'’équation de propagation, qui est la forme intégrale de
I’équation du transport, fondée sur l'intégration analytique le long
de la trajectoire du neutron en supposant une forme analytique
de la source et des sections efficaces (souvent constante ou poly-
nomiale) a travers le maillage spatial. La méthode de caractéris-
tiques longues effectue l'intégration entre le point d’émission du
neutron et le point ou I'on calcule le flux angulaire. Le flux a 'inté-
rieur de la maille est calculé par I'intégration numérique sur I'en-
semble des trajectoires en espace et en angle. 202.

Caractéristiques courtes : voir Caractéristiques longues*.
Dans la méthode des caractéristiques courtes 'intégration le long
de la trajectoire porte sur le domaine de la maille spatiale, et la
propagation a travers le maillage se fait par I'’échange des gran-
deurs projetées sur les interfaces des mailles dans les sens de la
direction de particules. Cela est alors une méthode approchée par
rapport aux caracteéristiques longues du fait qu’une approximation
supplémentaire est nécessaire aux interfaces. 202.

CCRT : Centre de Calcul Recherche et Technologie du CEA. 199.

CFD (Computerized Fluid Dynamics) : terme générique désignant
I’ensemble des méthodes numériques de résolution des équa-
tions de la dynamique des fluides. 213.

Chaine de Markov : en simulation Monte-Carlo, c’est une suite
stochastique d’états d’un systeme telle que la probabilité de pas-
ser d'un état a l'autre ne dépend que de I'état immédiatement
antérieur dans la suite. 69, 166.

Chromodynamique quantique : théorie de I'interaction forte. 241.

Cinétique des réacteurs* : étude du comportement neutronique
(nombre de neutrons, puissance, etc.) des réacteurs nucléaires
en fonction du temps. 191.

CIVA : plate-forme logicielle dédiée a la modélisation du contrdle
non-destructif. 110.

Cluster : on parle de « grappe de serveurs », de « ferme de cal-
cul » (Computer Cluster) ou de « cluster de calcul », pour désigner
des techniques consistant a regrouper plusieurs ordinateurs indé-
pendants appelés « nceuds » (node), afin de permettre une ges-
tion globale et de dépasser les limitations d'un ordinateur. 15, 33,
34, 110.

CMFD : Coarse Mesh Finite Difference. 198.
CMOS : Complementary Metal Oxide Semiconductor. 16.

Coefficient de vidange (ou vide) : coefficient qui traduit la varia-
tion du facteur de multiplication dans un réacteur lorsque le calo-
porteur forme plus de vides (zones de moindre densité, par exem-
ple, des bulles) que la normale.

Ceceurt : en physique des réacteurs, région d’un réacteur
nucléaire contenant le combustible nucléaire*, qui est agencée
de maniére a permettre une réaction de fission en chaine. 187,
213.

Cceur : en informatique, élément d’un processeur*, constitué
d’un ensemble de circuits capables d’exécuter des programmes
de fagon autonome. 15-39, 101, 205, 238.
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Cceeur en évolution : en physique des réacteurs, coeur de réac-
teur sous irradiation (sous flux de neutrons).

Compilateur : programme qui traite les instructions écrites dans
un langage de programmation donné pour les traduire en langage
machine, ou « code », utilisé par le processeur d'un ordinateur.
38, 39.

Condition aux limites (de Dirichlet ou de Neumann) : en mathé-
matiques, une condition aux limites de Dirichlet (nommée d’aprés
Johann DIRICHLET) est imposée a une équation différentielle ou a
une équation aux dérivées partielles lorsque I'on spécifie les
valeurs que la solution doit vérifier sur les frontieres/limites du
domaine ; une condition aux limites de Neumann (nommée
d’aprés Carl NEUMANN) est imposée a une équation différentielle
ou a une équation aux dérivées partielles lorsque I'on spécifie les
valeurs des dérivées que la solution doit vérifier sur les
frontieres/limites du domaine. 89.

Contre-réactions : contre-réaction (de réactivité) : effet des varia-
tions de certains paramétres d’un réacteur nucléaire, tels que la
puissance, la température, ou le taux de vide, sur sa réactivité.
190.

Convection : ensemble des mouvements d’un fluide sous l'effet
de gradients de densité, de température ou de pression. 121.

Couleur : en chromodynamique quantique, la « charge de cou-
leur », abrégée en « couleur » est le nombre quantique de l'inter-
action forte. C’est I'analogue de la charge électrique pour l'inter-
action électromagnétique. La couleur est le nombre quantique
porté par les quarks et les gluons. Chaque quark peut exister dans
trois états de couleur : rouge, vert, bleu, ou dans une combinaison
linéaire des trois. On passe d’'une combinaison a une autre par
une matrice du groupe SU(3) (transformation de jauge). Le gluon
sert a transmettre la couleur entre deux quarks en interaction. Le
mot « couleur » est évidemment conventionnel. 241.

Courant de Foucault : courant induit qui prend naissance par
exemple dans un conducteur en mouvement dans un champ
magnétique ou encore dans un conducteur immobile soumis a
une variation de champ magnétique. 109.

CPU : Computing Processing Unit, traduisible en frangais par pro-
cesseur*. 21, 23.

Crayon* : tube de faible diamétre, fermé a ses deux extrémités,
constituant du coeur* d’un réacteur nucléaire quand il contient une
matiere fissile, fertile ou absorbante. 214.

Crise d’ébullition : correspond a une dégradation importante du
coefficient d’échange paroi-écoulement, engendrant une augmen-
tation de la température de la paroi due au déficit du transfert ther-
mique, et par conséquent, pouvant conduire a la fusion de la paroi
chauffante (burn out). Il existe deux types de crises d'ébullition :
la crise d'ébullition a faible titre appelée « caléfaction* »
(Departure from Nucleate Boiling, DNB) rencontrée a la fin d'ébul-
lition nucléée sous-saturée et la crise d'ébullition & titre élevé
appelée assechement* (dry out) rencontrée a I'épuisement du
film liquide dans I'écoulement annulaire. 215.

CUDA : Compute Unified Device Architecture. 26.
Cycle des graphes : graphe bouclant sur lui-méme. 68.

Cycle magnétique de 11 ans : modulation quasi réguliere de
"amplitude du champ magnétique solaire et de son nombre de
taches. 126.

DDR : Double Data Rate. 30.

Debye : unité de moment dipolaire* électrique valant 3,3 10 C.m.
178.
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Décomposition de domaines (DDM) : méthode de résolution
d’une équation aux dérivées partielles* consistant a discréti-
ser* son domaine d’intégration, puis a résoudre itérativement
I’équation dans chaque sous-domaine en imposant des
contraintes de régularité de la solution entre les sous-domaines.
198, 244.

DFT : Density Functional Theory. Vloir Théorie de la Fonction-
nelle de la Densité*. 61, 62.

Diagramme des phases : représentation graphique utilisée en
thermodynamique, généralement a deux ou trois dimensions,
représentant les domaines de I'état physique d’équilibre d'un sys-
teme (corps pur ou mélange de corps purs), en fonction de varia-
bles choisies pour faciliter la compréhension des phénomeénes
étudiés. Les diagrammes les plus simples concernent un corps
pur avec pour variables la température et la pression ; les autres
variables souvent utilisées sont I'enthalpie, I'entropie, le volume
massique, ainsi que la concentration en masse ou en volume d'un
des corps purs constituant un mélange. 158.

Discrépance : critére caractérisant la distribution empirique des
données d'un échantillon par rapport a la distribution théorique.
76.

Discrétisation : opération consistant a découper le domaine d’in-
tégration d'une équation différentielle selon un maillage* pour la
résoudre numériquement par la méthode des éléments finis. 62-
66, 192.

DFT : Density Functional Theory.

DNS (Direct Numerical Simulation) : dans le contexte de la méca-
nique des fluides, simulation résolvant numériquement les équa-
tions de Navier-Stokes sans aucune hypothese simplificatrice,
avec une résolution spatio-temporelle permettant de capturer
toutes les échelles dynamiques actives. 217.

Doppler (effet) : en neutronique, élargissement des résonances
de sections efficaces neutroniques sous I'effet de I'agitation ther-
mique des noyaux cibles. Cet effet contribue a assurer la stabilité
d’un réacteur nucléaire, en diminuant la réactivité de son coeur
lors d’une élévation de sa température. 190, 206.

DP), : méthode de résolution de I'équation de Boltzmann utilisant
un double développement du flux angulaire sur les harmoniques
sphériques (I'un pour les directions avant, le second pour les
directions arriéres) afin d’en accélérer la convergence. 198.

DRAM : Dynamic Random Access Memory. 18.
DSA : Diffusion Synthetic Acceleration. 198, 202, 204.

Dynamique moléculaire classique : méthode qui consiste a
simuler I'évolution d'un systéeme de particules (atomes ou molé-
cules) au cours du temps. Elle utilise une discrétisation du temps
(calcul pas a pas) pour intégrer les équations de la mécanique
classique de Newton et nécessite de disposer d’un modéle don-
nant les forces d’interaction entre les atomes. 61, 71, 165, 177.

Dynamique moléculaire quantique : par rapport a la dynamique
moléculaire classique, la méthode pour calculer les forces d'inter-
action utilise les premiers principes de la mécanique quantique.
62, 149, 165.

Dynamo : mécanisme physique transformant I’énergie méca-
nique en énergie magnétique. L’effet Dynamo explique I'origine
du champ magnétique de la Terre, comme étant di au mouve-
ment convectif d’un fluide interne conducteur couplé a la rotation
terrestre. 126.

EDP : voir Equations aux dérivées partielles*.

Effet de site : modification locale des ondes sismiques par réfrac-
tion ou résonance due a la configuration géologique d’un site. Les
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effets de site (souvent, un piégeage des ondes dans un bassin
sédimentaire) sont susceptibles d’amplifier les déplacements sis-
miques locaux, d’ou la nécessité de les prendre en compte dans
les études de s(reté. 94.

Electrodynamique quantique : théorie quantique de l'interaction
électromagnétique. Celle-ci met en jeu des particules portant une
charge électrique, interagissant par échange de photons. 241.

Eléments f : famille d’éléments de la table périodique possédant
une configuration électronique avec remplissage partielle de la
sous-couche 4f (pour les lanthanides) ou 5f (pour la plupart des
actinides). Ces derniers (uranium, plutonium, neptunium, ameéri-
cium, curium) intéressent particulierement la communauté
nucléaire, car ils sont utilisés ou formés dans les réacteurs
nucléaires. 165.

Eléments finis : en analyse numérique, la méthode des éléments
finis est utilisée pour résoudre numériquement des équations
aux dérivées partielles* (EDP), en découpant le domaine d'inté-
gration en petits domaines ou éléments selon un maillage, et en
linéarisant 'EDP dans chacun des éléments. 67, 87, 93.

Energie noire : forme d’énergie hypothétique invoquée par les
cosmologistes pour expliquer les observations sur I'expansion de
I'univers. 138.

Enstrophie : en mécanique des fluides, quantité définie comme
la variance de la vorticité. L’enstrophie joue un rdle important en
turbulence bidimensionnelle, laquelle constitue une approximation
de phénoménes fondamentaux en physique de I'atmosphére.
234.

Entrées-sorties : en informatique, se dit de ce qui reléve des don-
nées d’entrée, nécessaires au calcul, et des données de sortie,
résultant du calcul. 23, 52, 238.

Equation aux dérivées partielles (EDP) : en mathématiques,
plus précisément en calcul différentiel, une équation aux dérivées
partielles (parfois appelée « équation différentielle partielle » et
abrégée en EDP) est une équation différentielle dont les solutions
sont les fonctions inconnues dépendant de plusieurs variables
vérifiant certaines conditions concernant leurs dérivées partielles.
62.

Equations de la cinétique : dans le contexte de la neutronique,
équations différentielles décrivant les évolutions temporelle et
spatio-énergétique des neutrons dans un milieu multiplicateur de
neutrons. 203.

Equation d’état : en physique, et plus particuliérement en ther-
modynamique, une équation d'état d'un systéme a I'équilibre ther-
modynamique est une relation entre différents parametres phy-
siques (appelés « variables d'état ») qui déterminent son état. |l
peut s’agir, par exemple, d'une relation entre sa température, sa
pression et son volume. A partir de 'équation d'état caractéristique
d'un systéme physique, il est possible de déterminer la totalité des
quantités thermodynamiques décrivant ce systeme et, par suite,
de prédire ses propriétés. 169.

Equations d’évolution : dans le contexte de la neutronique,
équations différentielles gouvernant les concentrations isoto-
piques du combustible nucléaire en fonction du temps. 205.

Equation de Navier Stokes : systéme d’équations différentielles
régissant la dynamique des fluides. 217, 226.

Equation de Schrédinger : équation dont la solution fournit la
fonction d’onde* d’un systéme quantique non relativiste, régi par
un hamiltonien*, dans lequel les interactions entre les objets sup-
posés élémentaires sont décrites en termes de potentiels. 150,
166.
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Ergodicité : une simulation Monte-Carlo est dite « ergodique »
si toutes les configurations du systeme peuvent étre atteintes. 70.

Espace d’adressage : nombre maximum de mots ou d’instruc-
tions auxquels il est possible d’accéder directement par le micro-
processeur. 23.

Evolution : en physique des réacteurs, variation de la réactivité
provoquée par les changements survenus dans la composition
du combustible nucléaire au cours de son irradiation. 191, 205.

Exascale : se dira d’'un calculateur capable de réaliser 108 opé-
rations par seconde. 234.

Exome : partie du génome d'un organisme eucaryote constituée
par les exons, c'est-a-dire les parties des genes qui sont expri-
mées pour synthétiser les produits fonctionnels sous forme de
protéines. 255.

Facteur de point chaud : correspond a la valeur maximale nor-
malisée de la puissance du cceur. 188.

FD-SOI : Fully Depleted Silicon on Insulator. 18.

Fermion : en physique des particules, un fermion est une parti-
cule de spin* demi-entier. Un fermion peut étre une particule élé-
mentaire, tel I'électron, ou une particule composite, tel le proton.
243.

FFT : Fast Fourier Transform. Voir Transformée de Fourier
Rapide*. 112.

Filtre de Chebyshev : fait partie de la famille des filtres polyno-
miaux. Sa fonction de transfert s'écrit sous la forme d'un rapport
de polyndmes complexes. 62.

FinFET : Field Effect Transistor en forme d’aileron (Fin). 18.

Flash (mémoire) : mémoire qui peut conserver I'information
méme apres une coupure de courant. 18, 31, 54.

Flop (Floating Point operation) : opération en virgule flottante. 29,
112.

Flops (Floating Point operations per second) : le nombre d'opé-
rations en virgule flottante par seconde est une unité de
mesure de la performance d'un systeme informatique. Les calcu-
lateurs les plus rapides actuels sont dans le domaine de la cen-
taine de pétaflops (soit 10'” flops). 112, 206.

Flux critique : forme abrégée pour densité de flux thermique cri-
tique. C’est la valeur de la densité du flux thermique a travers une
paroi chauffante mouillée qui correspond soit a la caléfaction*,
soit a I'asséchement* de cette paroi. L'apparition du flux critique
peut provoquer la crise d'ébullition. 215.

Flux numérique : fonctions permettant de calculer les flux d’'une
quantité dans une maille a partir des valeurs de cette quantité
dans cette maille et ses voisines. 64.

FMA (Fused Multiply Add) : un FMA réalise en une seule opéra-
tion assembleur. 25.

Fonction d’onde : un des concepts fondamentaux de la méca-
nique quantique. Elle correspond a la représentation de I'état
quantique d'un systéme. La probabilité de trouver une particule
au voisinage de la position a l'instant ¢ est alors proportionnelle
au carré du module de sa fonction d’'onde. Son évolution dans le
temps et 'espace est décrite par I'équation de Schrédinger. 149.

Force de Lorentz : force s’exercant sur une particule chargée en
mouvement dans un champ magnétique. 121.

FPGA : Field-Programmable Gate Array. 21.

Gamma : photons de haute énergie, émis en particulier lors de
réactions nucléaires ou lors de la désexcitation des noyaux ato-
miques. 187.
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GENCI : Grand Equipement National de Calcul Intensif. 11, 238.

Génomique : science du génome, c’est-a-dire de I'ensemble du
matériel génétique d’'un étre vivant, codé dans son acide désoxy-
ribonucléique (ADN). 249.

Gluon : en physique des particules, le gluon est le boson média-
teur de linteraction forte. Les gluons confinent les quarks*
ensemble en les liant trés fortement. lls permettent ainsi l'exis-
tence des protons et des neutrons*, ainsi que des autres
hadrons*. 241.

GPU (Graphics Processing Unit, ou carte graphique) : ensemble
de processeurs spécialisé dans le calcul des images. Leur utili-
sation dans les jeux vidéo a stimulé leur développement. lIs pos-
sédent essentiellement des fonctions de calcul, ne peuvent pas
fonctionner de fagon autonome et doivent étre pilotés par un pro-
cesseur* ordinaire (CPU). La communication entre le GPU et le
CPU est le goulot d’étranglement qui limite souvent leur utilisation
dans le calcul intensif. 21, 25-27, 57, 243.

Graphe acyclique : graphe sans cycles. 68.

GSFR (Generalised Feedback Shift Register) : générateur de
nombres aléatoires. 205.

Hadrons : en physique des particules, un hadron est une particule
composée de particules subatomiques soumises a l'interaction
forte. 241.

Hamiltonien : opérateur énergie totale, somme des énergies
potentielle et cinétique. Il gouverne I'évolution d’un systéme clas-
sique (équation de Hamilton) ou quantique (équation de
Schrédinger*). 62.

Hardware : support matériel de I'informatique. 15.

Harmoniques sphériques : en mathématiques, les harmoniques
sphériques sont des fonctions harmoniques particuliéres, c'est-a-
dire des fonctions dont le laplacien est nul. Les harmoniques
sphériques sont particuliérement utiles pour résoudre des pro-
blémes invariants par rotation, car elles sont les vecteurs propres
de certains opérateurs liés aux rotations. 134.

HFC : Haut Facteur de Conversion (facteur de conversion : rap-
port, pour un intervalle de temps donné, du nombre de nucléides
fissiles produits au nombre de nucléides fissiles détruits). 207.

HPC (High Performance Computing) : calcul haute performance.

Hyper-Threading : la technologie d’Hyper-Threading d’Intel per-
met a un unique processeur physique d’exécuter de multiples flux
d’instructions (threads) simultanément, apportant potentiellement
un débit accru et des performances améliorées (http://www.labo-
microsoft.org/articles/web/hyper_threading/0/). 206.

Intégrale de chemin : intégrale fonctionnelle, c’est-a-dire que l'in-
tégrant est une fonctionnelle et que la somme est prise sur des
fonctions, et non sur des nombres réels (ou complexes) comme
pour les intégrales ordinaires. Les intégrales de chemin sont tres
utilisées en mécanique quantique. 243.

Intergiciel : voir Middleware*.

IPC : Inter-Process Communication. 205.
Irradiation (en) : sous flux neutronique. 208, 209.
ISA : Instruction Set Architecture. 38.

ITER (International Thermonuclear Experimental Reactor) :
machine a fusion a confinement magnétique du plasma
(Cadarache, sud de la France). 121, 205.

Itération externe : itération sur la source de neutrons. 192, 202.

JIT (Just In Time) : se dit d’un systéeme d’exécution supportant la
compilation a la volée. 45.
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Krigeage : méthode d’estimation linéaire de variance minimale.
78.

Laser MegadJoule : machine a fusion a confinement inertiel du
plasma (région de Bordeaux, France). 205.

Latin Hypercube Sampling : méthodes d'échantillonnage adap-
tées a la spécification de plans d'expériences numériques, maxi-
misant la discrépance* des lois marginales. 76.

LES (Large Eddy Simulation) : méthode approchée de modéli-
sation de la turbulence en dynamique des fluides, consistant a
prendre en compte de facon moyennée les petites échelles de la
turbulence, et a ne traiter explicitement que les grandes struc-
tures. 134, 218, 223.

LHC : Large Hadron Collider.

Limite diffusion (schéma vérifiant la) : schéma pour I’équation
de transport qui, sur un maillage résolvant I'’échelle de la diffusion,
tend vers une discrétisation stable et consistante de I'’équation de
diffusion quand le libre parcours moyen tend vers zéro. 67.

Limiteurs : limitation de la pente dans les reconstructions a I'ordre
2 pour éviter des oscillations parasites. 67.

Logiciel : ensemble d'instructions données a un appareil infor-
matique. 41.

Logiciel de calcul : rassemblement dans un logiciel informatique,
souvent appelé « code », sous forme d'expressions mathéma-
tiques codées, de la représentation simplifiée (modélisation) d'un
systéme ou d'un processus afin de le simuler. 41.

Loi de comportement : relation empirique ou semi-empirique
entre une propriété (d’'un matériau, par exemple) et un paramétre
intrinséque au matériau (composition chimique, micro structure...)
ou extrinseque, lié au milieu et aux conditions d’essais (tempéra-
ture, pression...). 92.

Lorentz (force de) : force s’exergant sur une particule chargée en
mouvement dans un champ magnétique. 121.

Magnétohydrodynamique (MHD) : science traitant du mouve-
ment des fluides conducteurs d’électricité (liquides, gaz ou plas-
mas) placés dans des champs magnétiques. 121, 137.

Maillage : partition du domaine de calcul en sous domaines afin
d’y résoudre les équations de la physique par approximation
numérique. 87, 122.

Matiére noire : forme de matiére hypothétique dont la présence
dans l'univers semble nécessaire pour expliquer la dynamique
des galaxies, des amas de galaxies et les propriétés des fluctua-
tions du fond diffus cosmologique. 137.

Matiére baryonique : terme utilisé en astrophysique pour dési-
gner la matiére « ordinaire », constituant les noyaux atomiques.
En pratique, cela correspond aux protons, et aux neutrons, aux-
quels on adjoint implicitement les électrons (qui ne sont pas des
baryons, mais des leptons) qui composent les atomes et les molé-
cules et toutes les structures visibles dans I'univers observable
(étoiles, galaxies...). 137.

Métadonnées : données associées a un fichier disque telles que
son nom, sa date de création, son propriétaire, sa taille, etc. 52,
2317.

Méthodes de Galerkin : méthodes d’approximation variationnelle
d’un probleme aux limites. 65.

Méthode itérative : méthode ou la solution d’un systéme est obte-
nue comme limite d’un processus itératif (par opposition aux
méthodes ou elle est calculée « directement »). 68.

Méthode de Monte-Carlo : méthode statistique d'approximation
de la valeur d'une intégrale en utilisant un ensemble de points
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aléatoirement distribués selon une certaine probabilité. Elle
consiste a répéter l'attribution d'une valeur numérique dépendant
du déroulement d'un processus ou le hasard intervient puis a cal-
culer une moyenne et sa dispersion statistique (traduisant sa pré-
cision) sur I'ensemble des valeurs obtenues. En théorie du trans-
port des particules dans la matiére, cette méthode consiste a
simuler le cheminement d'un trées grand nombre de particules en
tenant compte exactement de la géométrie et des interactions
nucléaires, puis a comptabiliser les résultats auxquels on s'inté-
resse. 68, 166.

Méthode VVQ : il s’agit du processus de Vérification*, de
Validation* et de Qualification* permettant de garantir la fiabilité
d’un code de calcul pour un domaine d’application donné. L’étape
de veérification garantit 'implémentation correcte des modéles phy-
siques et méthodes numériques. L’étape de validation permet
d’éprouver la capacité du code a restituer des solutions physique-
ment pertinentes par confrontation de résultats de simulation a
des données expérimentales. En I'absence de données expéri-
mentales, les résultats sont parfois comparés a des résultats obte-
nus avec d’autres codes. 220.

MIC : Many-Integrated Core (Intel). 206.

Middleware (intergiciel ou logiciels médiateurs) : ensemble de
logiciels, regroupés au sein de bibliothéques, permettant de déve-
lopper efficacement des programmes. 11, 36.

MIMD : Multiple Instruction Multiple Data. 21.

MOC (Method Of Characteristics) : méthode des caractéristiques.
En fonction du maillage* adopté, on distingue caractéristiques
courtes* et caractéristiques longues*. 201.

Moment dipolaire : grandeur vectorielle qui caractérise l'intensité
et l'orientation d'un dipéle. 177.

MOX+* (combustible) : combustible nucléaire a base d’un
mélange d'oxydes d'uranium (naturel ou appauvri) et de pluto-
nium. L'utilisation de combustible MOX permet le recyclage du
plutonium. 213.

MPI : Message Passing Interface. 39, 54, 205, 238.

Multithread : un processeur est dit « multithread » s'il est capable
d'exécuter efficacement plusieurs threads* ou fils d’exécution
simultanément. Contrairement aux systémes multiprocesseurs
(tels les systémes multicceur), les threads doivent partager les
ressources d’un unique coeur. 110.

Mutation : altération de ’ADN d’un étre vivant. 255.

Neutrino : particule électriquement neutre et de masse tres petite,
soumise a l'interaction faible. Il est produit dans de nombreuses
réactions nucléaires comme dans la désintégration béta. 139.

Neutron : particule fondamentale électriquement neutre, de
masse 1,675 10?7 kg. La nature de ce nucléon a été découverte
en 1932 par le physicien britannique James CHADWICK. Les neu-
trons constituent, avec les protons, les noyaux des atomes et pro-
voquent les réactions de fission des noyaux fissiles dont I'éner-
gie est utilisée dans les réacteurs nucléaires. 187.

Neutrons retardés* : neutrons* émis par les fragments de fis-
sion avec un retard de quelques secondes en moyenne apres la
fission. Bien que représentant moins de 1 % des neutrons émis,
ce sont eux qui, par ce décalage dans le temps, permettent in fine
le pilotage des réacteurs. 190.

NIC : Network Inter Connect. 33.
Neeud : assemblage de plusieurs microprocesseurs. 15.
NUMA : Non Uniform Memory Access. 32.

Ondes élastiques : ondes de pression et de cisaillement dans un
solide élastique. 64.
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Ondes électromagnétiques : ondes portant un champ électrique
et un champ magnétique variable, régies par les équations de
Maxwell. 64.

Ondes sonores : ondes de pression dans un gaz ou un liquide,
régies par I'’équation des ondes acoustiques. 64.

Optimisation : méthode visant a rechercher les valeurs extrémes
d'une fonction. 72.

Ordonnées discrétes : voir Syf*.

OpenMP (Open Multi-Processing) : interface de programmation
pour le calcul paralléle sur architecture a mémoire partagée. 205.

Parallélisme : en informatique, le parallélisme consiste a mettre
en ceuvre des architectures d’électronique numérique permettant
de traiter des informations de maniére simultanée, ainsi que les
algorithmes spécialisés pour celles-ci. Ces techniques ont pour
but de réaliser le plus grand nombre d'opérations en un temps le
plus petit possible. 41 et suivantes, 61 et suivanies.

PCB (Printed Circuit Board) : carte supportant les composants et
les circuits imprimés servant a faire communiquer des compo-
sants entre eux. 32.

PCI : Peripheral Component Interconnect.

Peptide : polymere d’acides aminés reliés entre eux par des liai-
sons peptidiques. 182.

Perte de charge : dissipation de I'’énergie mécanique du fluide
due a son frottement sur des obstacles (par exemple, les grilles
et ailettes des assemblages des éléments combustibles dans les
réacteurs nucléaires a eau sous pression). 215.

PGAS : Partitioned Global Address Space.

Pion : particule formée d’un quark et d’un antiquark u et d, média-
trice de l'interaction forte entre deux nucléons. 244.

Plan d’expériences : échantillon de simulations numériques. 76.

Py : méthode de résolution de I'équation de Boltzmann utilisant un
développement du flux angulaire sur les harmoniques sphériques.
198.

POD : acronyme signifiant « Probabilité de Détection ». 114.

Polarisation : une liaison chimique est dite « polarisée » si le
nuage électronique des électrons participant a la liaison est
déformé par un champ électrique interne ou externe a la molé-
cule. 177.

Polyndmes de Legendre : en mathématiques et en physique
théorique, les polyndmes de Legendre constituent I'exemple le
plus simple d'une suite de polynémes orthogonaux. lls ont de
nombreuses applications pour la décomposition d'une fonction en
série de polynémes. 134.

Polynémes de Tchebychev : famille de polyné6mes orthogonaux,
utile pour l'interpolation polynomiale de fonctions en analyse
numérique. 134.

Portée effective : distance caractéristique au-dela de laquelle
deux particules cessent d'interagir. 247.

Processeur : en informatique, composant qui exécute les instruc-
tions machine des programmes informatiques. Un processeur
construit en un seul circuit intégré est un microprocesseur. 15, 23.

Produits de fission* : nucléides produits directement ou indirec-
tement par la fission nucléaire. 159, 190.

Protéine : macromolécule constitutive des étres vivants, formée
d’une longue chaine d’acides aminés assemblés selon un plan
déterminé par un gene. La protéine est, en général, repliée, et la
géomeétrie de ce repliement* influence son activité biologique.
178, 182.
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Qualification (d’un code de calcul) : ensemble des processus
permettant de décréter un code de calcul et ses données de base
bons pour le service, dans les limites d’'un domaine de validité
défini et avec des incertitudes maitrisées. Ces processus incluent
des preuves de qualité des données de base, ainsi que la vérifi-
cation* et la validation* du code. 220.

Quantiles : valeur d'une variable aléatoire liée a une probabilité
de dépassement de seuil : la médiane est le quantile a 50 %. 76.

Quark : en physique des particules, un quark est une particule
élémentaire constitutive des hadrons*. Les quarks s'attirent entre
eux par une force fondamentale, 'interaction forte. 241.

Quasar : région compacte entourant un trou noir* supermassif
au centre d'une galaxie massive. Les quasars sont les objets les
plus lumineux de I'univers. Leur source d'énergie provient du
disque d'accrétion entourant le trou noir. 139.

Radiographie : technique d'imagerie utilisant la formation sur un
support sensible de I'image de la structure interne d’un objet ou
d’une personne qui a été interposé entre ce support et un faisceau
de rayons X, gamma ou de neutrons. 109.

RAID : Redundant Array of Inexpensive Disks. 31, 35.
RAM : Random Access Memory. 28, 35.

RANS : dans le cadre du traitement de la turbulence en méca-
nique des fluides, I'utilisation de la décomposition de Reynolds
appliquée aux solutions de I'équation de Navier-Stokes permet de
simplifier le probleme en faisant disparaitre les fluctuations de
périodes et d'amplitudes courtes. La méthode est connue sous le
nom de « moyenne de Reynolds » ou sous le terme anglais de
RANS Reynolds Average Navier-Stokes. 218, 223.

Rayonnement cosmologique : fond de rayonnement dans
lequel baigne I'univers, correspondant a un rayonnement de corps
noir a la température de 2.7 K. Ce fond diffus cosmologique est
le témoin de I'époque ou le rayonnement électromagnétique était
en équilibre thermique avec la matiére, au début de I'expansion
de l'univers. 140.

Réactivité : quantité sans dimension permettant d’évaluer les
petites variations du facteur de multiplication k des neutrons dans
un cceur de réacteur, autour de la valeur critique et définie par la
formule p = (k-1)/k. Sa valeur étant trés petite, elle est généra-
lement exprimée en cent milliémes, en prenant pour unité le
« pcm » (pour cent mille). Dans un réacteur, la réactivité est nulle
lorsqu'’il est critique, positive s'il est surcritique et négative s’il
est sous-critique. 78.

Reconstruction a I'ordre 2 : approximation linéaire par morceaux
d’une quantité reconstruite a partir de ses valeurs moyennes dans
des mailles. 67.

Registre : emplacement de mémoire interne a un processeur. Les
registres se situent au sommet de la hiérarchie mémoire : il s'agit
de la mémoire la plus rapide d'un ordinateur, mais dont le co(t de
fabrication est le plus élevé car la place dans un microprocesseur
est limitée. 112.

REP : Réacteur a Eau sous Pression. 213.
Repliement : voir Protéine*.

Représentation eulérienne : représentation ou le point de vue
de I'observateur est fixe dans I'espace, s’intéressant aux caracté-
ristiques instantanées du mouvement de la matiére. 66.

Représentation lagrangienne : représentation ou le point de vue
de l'observateur suit la matiére dans son mouvement. 66.

Réseaux de neurones : modéles mathématique dont la concep-
tion est schématiquement inspirée des processus de traitement
de l'information et d'apprentissage dans le cerveau. 78.
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Résonance : dans un processus de diffusion entre deux parti-
cules, une résonance désigne un état instable mais de durée de
vie suffisamment longue pour qu’on puisse le voir comme un état
lié. Presque tous les hadrons* sont en fait des résonances. Par
exemple, une résonance rho (ou méson rho) est une particule
hadronique de courte durée de vie, composée d’une paire quark-
antiquark, et qui peut étre considérée comme un état excité du
pion*. 245.

RNR : Réacteur a Neutrons Rapides. 189

RTL (Register Transfer Level) : représentation d’un circuit électro-
nique au niveau des échanges logiques entre registres.

Scalabilité : version francisée de I'anglais « scalable » désignant
la capacité d’'une solution a passer a I'échelle. 206, 233.

Scalabilité faible : augmentation de la taille du probléme a traiter
avec 'augmentation du nombre de processus, le probléme étant
a taille constante par thread*. Sile temps de calcul est constant
alors la scalabilité faible est parfaite. La démarche est donc d’aug-
menter le nombre de threads pour résoudre des problémes de
plus grande taille. 206.

Scalabilité forte : la taille du probléme a traiter est fixée et on
augmente le nombre de threads. Une scalabilité forte parfaite cor-
respond a une décroissance hyperbolique du temps de calcul
avec le nombre de thread*. La démarche est ici d’augmenter le
nombre de threads pour calculer plus vite. 206.

Scalaire : en informatique, se dit d’'un processeur qui ne réalise
qu’une opération a la fois. par opposition a un processeur vecto-
riel*, capable de réaliser simultanément la méme opération sur
plusieurs données différentes. 233.

Schéma de Yee : schéma différences d’ordre 2 généralisant le
schéma saute-mouton aux équations de Maxwell. Ce schéma,
inventé par Yee en 1966, est trés largement utilisé. 64.

Section efficace- : aire équivalente d’interaction qui caractérise
la probabilité que se produise une interaction d’un type déterminé
entre une particule incidente, ou un rayonnement incident, et une
particule cible, et qui permet d’évaluer le nombre d’interactions
entre un flux de particules ou de rayonnement et un systeme de
particules cibles. Pour les réacteurs nucléaires, on distingue prin-
cipalement les réactions induites par les neutrons : fission, cap-
ture, et diffusion élastique. 188.

Séquencage (du génome) : détermination de la chaine de bases
de I’ADN d’un étre vivant. 249.

SIMD : Single Instruction Multiple Data. 24, 234.

Sy, : méthode aux ordonnées discrétes, discrétisation des direc-
tions dans la résolution de I'’équation de Boltzmann (angular seg-
mentation method, N directions). 192.

Software : mot anglais traduisible par logiciel*, ensemble d'ins-
tructions données a un appareil informatique. 41.

Soluté : espéce chimique en solution. 177.

Solvant : substance, liquide ou supercritique a sa température
d'utilisation, qui a la propriété de dissoudre, de diluer ou d'extraire
d’autres substances sans les modifier chimiquement et sans lui-
méme se modifier. 177.

Solvatation : réorganisation des molécules de solvant* autour
des ions ou des molécules de soluté*. 177.

Sous-maille : dans le cas d’'un calcul sur un maillage, se dit d’'un
modele a petite échelle (inférieure a la taille d’'une maille) calculant
de facon indépendante des moyennes de grandeurs a l'intérieur
de chaque maille. 236.
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Spallation : réaction nucléaire mettant en jeu un noyau lourd-cible
et une particule, le plus souvent un proton, accélérée jusqu'a une
énergie de quelques centaines de millions d'électronvolts. Par
collisions successives sur les nucléons du noyau cible, la particule
incidente éjecte entre autres un grand nombre de neutrons*. Un
proton de 1 milliard d'électronvolts projeté sur une cible de plomb
peut ainsi produire de 25 a 30 neutrons. |l a été imaginé des sys-
temes exploitant ces réactions de spallation, soit pour transmuter
directement des radionucléides de période longue en radionu-
cléides de période plus courte, soit pour produire aussi de I’éner-
gie (systeme hybride accélérateur-réacteur intrinsequement sous
critique). 189.

Spin : moment angulaire intrinseéque d’un objet quantique. On res-
treint parfois I'attribution du mot spin aux particules considérées
comme élémentaires. 241.

SPy, : Simplified Py, transport method. 198, 203.

SRAM (Static Random Access Memory) : mémoire tres rapide
utilisée pour fabriquer les caches. 30.

SSD (Solid-State Disk) : « disque » utilisant de la mémoire non
volatile au lieu de d’un support magnétique (plateaux). 18.

Switch : commutateur réseau permettant a plusieurs nceuds de
calcul d’échanger des informations a trés haute vitesse. 34.

Systeme d’exploitation (ou Operating System en anglais, que
I’on rencontre souvent sous I'abréviation OS) : 'ensemble des
programmes qui pilote les différents composants (disque dur,
écran, processeur, mémoire, etc.) d’'un appareil informatique et lui
permet donc de fonctionner. 38, 39.

Taches solaires : concentrations de champ magnétique a la sur-
face du soleil apparaissant sombres car plus froides que le milieu
environnant. 126.

Taux de combustion* : au sens propre, il correspond au pour-
centage d’atomes lourds (uranium et plutonium) ayant subi la fis-
sion pendant une période donnée (« taux de combustion de fis-
sion », en anglais burnup fraction). Couramment utilisé pour
évaluer la quantité d’énergie thermique par unité de masse de
matiere fissile obtenue en réacteur entre le chargement et le
déchargement du combustible (« taux de combustion mas-
sique »), il s’exprime en mégawatts-jour par tonne (MW-j/t). 197.

TCP (Transmission Control Protocol) : souvent associé a IP pour
Internet Protocol (TCP/IP). 59.

TGCC : Tres Grand Centre de Calcul, installé a Bruyéres-le-
Chatel, en France. 205.

Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT) : pour repro-
duire avec précision la liaison chimique entre atomes il est néces-
saire de traiter au niveau quantique les interactions entre noyaux
atomiques et électrons. La DFT est une théorie de champ moyen
couramment utilisée pour décrire des systéemes d’atomes (dans
des molécules ou des matériaux) avec un grand nombre d’élec-
trons, sans traiter explicitement I'interaction coulombienne entre
ces derniers. En physique des matériaux, la DFT est utilisée pour
étudier les structures et énergies de défauts cristallins : défaut
ponctuel de type lacune, interstitiel ou antisites, dislocations,
insertion de solutés ou de dopants. A partir des énergies obtenues
par les codes de DFT, il est possible de remonter par différence
avec I'état cristallin sans défaut aux énergies physiquement per-
tinentes : énergies de formation de défauts, de mise en solution
de dopants, etc. En chimie théorique, la DFT est utilisée pour étu-
dier la structure des atomes ou des molécules. 149.

Thermodynamique statistique : branche de la physique statis-
tique dédiée aux systémes en équilibre thermodynamique. 165.
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Thermohydraulique : branche de la physique consacrée aux
transferts de chaleur et a la mécanique des fluides. 213.

Thread ou fil (d’exécution) ou tache : c’est I'exécution d'un
ensemble d'instructions du langage machine d'un processeur
(https://fr.wikipedia.org/wiki/Thread_(informatique). 28, 112, 205,
207, 233.

Tier 0/1/2 : classification des ordinateurs selon leur puissance.
Cobalt est une machine Tier1 du CCRT mise a la disposition des
équipes du CEA et de ses partenaires industriels. 255.

TOKAMAK : machine toroidale axisymétrique permettant de
confiner un plasma thermonucléaire au moyen de la combinaison
de deux champs magnétiques. Le plus grand TOKAMAK au
monde sera ITER*, actuellement en construction sur le site de
Cadarache. 121.

Tomographie : procédé d’'imagerie qui permet d’obtenir des vues
d’un objet tridimensionnel selon des plans de coupe déterminés.
116.

Transducteur (ou traducteur) : dispositif convertissant un signal
physique en un autre. Par exemple, un cristal piézoélectrique
peut étre utilisé comme transducteur sonore. 109.

Transformée de Fourier rapide (FFT) : algorithme permettant le
calcul de la transformée de Fourier d’'un signal. 112, 134.

Transistor : composant électronique utilisé dans la plupart des
circuits électroniques. C’est un dispositif semi-conducteur a trois
électrodes actives, qui permet de contréler un courant ou une ten-
sion sur I'électrode de sortie (le collecteur ou drain) grace a une
électrode d'entrée (la base ou grille). C’est un composant fonda-
mental des circuits logiques. 15-18.

Transmutation* : transformation d’'un nucléide en un autre par
une réaction nucléaire. 187.

Trou noir : en astrophysique, un trou noir est un objet céleste si
compact que l'intensité de son champ gravitationnel empéche
toute forme de matiére ou de rayonnement de s’en échapper. 139.
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Ultrasons : ondes sonores de haute fréquence (supérieure a
50 kHz). Facilement produits et détectés a I'aide de transduc-
teurs* piézoélectriques, leur petite longueur d’onde rend les ultra-
sons intéressants pour sonder la matiere et « voir » dans les
milieux opaques, ou la lumiére ne peut pénétrer. 109.

Validation (d’un code de calcul) : démarche permettant de s’as-
surer que les résultats d’une simulation numérique issue du code
reproduisent I'expérience. 220.

Vectoriel : en informatique, se dit d’'un processeur capable de
réaliser simultanément la méme opération sur plusieurs données
différentes, par opposition & un processeur scalaire*, qui ne réa-
lise qu’une opération a la fois. 233.

Vent solaire : flot de particules transsonique émanant du soleil et
prolongeant la couronne jusqu’aux confins du systéme solaire.
121, 129.

Veérification (d’un code de calcul) : démarche permettant de s’as-
surer que les équations du modeéle physique utilisé dans le code
sont résolues correctement aux plans mathématique, numérique
et informatique. La vérification peut comprendre la confrontation
avec des cas de calcul solubles analytiquement, ou résolus par
un code supposé de référence. 220.

VIA : Connexion entre deux couches d’un circuit traversant le
substrat de silicium. 19.

Vidange du caloporteur : perte partielle ou totale du fluide calo-
porteur dans un réacteur nucléaire. 207.

VLIW : Very Long Instruction Word.

Voxel : élément de volume mis en ceuvre dans les représenta-
tions tridimensionnelles des objets. 116.

VVQ : démarche de Vérification*, de Validation* et de
Qualification* d’un code de calcul. 220.

Workflow : flux de traitement informatique. 237.

Glossaire — Index



Table des matiéres

Préface 7
9
Les enjeux des sciences du numérique et du calcul haute performance 9
13
Linfrastructure de calcul 15
Les technologies des composants 15
La technologie et la course a la densité de calcul :
ameéliorer la finesse de gravure ou empiler verticalement les motifs ? 15
Encadré : Le transistor MOS 16
La technologie et la course a I’efficacité énergétique. 19
La course a I'efficacité énergétique 19
Linterposeur, une réponse a I'accroissement des colits de conception,
a I’hétérogénéite, a la spécialisation ? 20
Encadré : La conception de circuits 21
Les composants au cceur du HPC 23
Les éléments de base 23
Les nceuds de calcul 32
Les systémes de calcul 33
Encadré : La tolérance aux pannes 35
Les centres de calcul 36
Lintergiciel ou middleware 36
Encadré : La grille de calcul 37
Le systeme d’exploitation et les logiciels bas niveau 38
Le logiciel Y|
Introduction a1
Le cycle de vie du logiciel 1
D’un choix de portabilité ou performance
vers un concept de portabilité des performances 3|
Les modéles de programmation 42
Le couplage de codes 46
Le processus de développement des logiciels 48
Le cycle de vie des données 51
Introduction 51
Encadré : Les mégadonnées, ou le big data 52
Les logiciels pour les entrées/sorties 52
L'analyse et le postraitement des données 55
La visualisation des données 56
Méthodes numériques et algorithmiques 61
Adéquation et adaptation des algorithmes et des méthodes numériques
aux machines de puissance actuelles et futures 61
Les méthodes numériques pour les champs continus dans I'’espace 62
Geénéralités : les équations aux dérivées partielles, différences,
éléments, volumes finis, estimation d’erreur 62
Champs continus régis par des équations linéaires :
exemples de méthode de résolution des équations des ondes 64

Les sci du érique et le calcul haute performance - 279



Encadré : Lintégration en temps 65
Champs continus régis par des équations non-linéaires :

exemple de la simulation en mécanique des fluides et des structures 66
Le grand nombre de dimensions 67
Géneéralités : malédiction de la dimension et solutions possibles 67
Les méthodes déterministes et parallélisme pour I’équation de transport 67
Les méthodes de Monte-Carlo 68
La simulation d’un grand nombre de particules en interaction :
dynamique moléculaire classique 71
Les problémes d’optimisation 72
L’optimisation par algorithmes évolutionnaires 72
L'optimisation multiobjectifs 73
Les incertitudes en simulation numérique 76
La propagation d’incertitudes 76
L’analyse de sensibilité 77
Les méta-modéles 78
Uranie 79
Exemples d’application des sciences du numérique et du calcul haute performance 81
Les structures en évolution dynamique, du séisme aux accidents industriels 83
Introduction générale 83
Simulation des séismes et de leurs conséquences 85
Meégadonnées ou big data 85
La modélisation des structures géologiques 87
De la terre a la structure, un ensemble de méthodes numeériques imbriquées 88
Quelques exemples de simulations sismiques 93
Simulation des systéemes dynamiques fortement couplés
sous chargement transitoires extrémes 98
Introduction 98
Discrétisation et stratégie de résolution 99
Le passage a I’échelle sur les supercalculateurs 101
Conclusions et perspectives 104
Encadré : Linteraction fluide-structure pour les transitoires accidentels 105
La simulation des Contrdles Non Destructifs 109
Contexte, enjeux 109
Les stratégies de modélisation 109
Lutilisation du calcul haute performance pour la simulation
en contrdle non destructif 110
Les stratégies de parallélisation au sein de la plateforme CIVA 110
L’accélération des calculs de champ ultrasonores
avec des architectures avancées 110
La probabilité de détection assistée par le modeéle avec calcul distribué 113
La distribution des calculs sur clusters Windows 113
Les calculs de POD pour simulation d’inspection par courants de Foucault 114
Laccélération de reconstruction tomographique sur architectures GPU 116
Les enjeux 116
Présentation des noyaux de calcul utilisés en tomographie 116
L'adaptation de la méthode de reconstruction pour GPU 117
Les perspectives sur la reconstruction tomographique 118
Conclusion et perspectives 119
Turbulence et magnétisme dans les plasmas : des tokamaks au soleil 121
Introduction : certaines caractéristiques physiques communes,
des approches numériques analogues 121
Létat de I'art de la physique des tokamaks 122
La machine électromagnétique solaire 125
Les travaux communs sur I'analyse complexe des plasmas simulés 130
Perspectives : développements propres et communs 131

280 - Table des matiéres



Les

du

Encadré : Le code GYSELA (GYrokinetic SEmi-LAgrangian)
Encadré : Le code JOREK
Encadré : Le code ASH (Anelastic Spherical Harmonic)
Des planétes aux galaxies : comment la simulation numérique
aide a comprendre la formation des grandes structures dans I'univers
Introduction
La formation des structures dans l'univers :
un probléme multiéchelles et multiphysique
Méthodes et ressources
Les trés grandes échelles de I'univers
L’évolution des profils de matiére noire des amas
de galaxies les plus massifs de I'univers
Composition et évolution de I'univers : le réle des neutrinos
La formation et I’évolution des galaxies
Les liens entre la structure des galaxies et la formation stellaire
La masse des galaxies régulée par les trous noirs centraux
La formation des étoiles
La turbulence MHD et la formation des filaments interstellaires
L’interaction entre une supernova et un nuage moléculaire
Lévolution des disques protoplanétaires
La dynamique des étoiles et de leur environnement
Conclusion

Résolution de I’équation de Schrédinger pour les molécules et les matériaux :

méthodes ab initio fondées sur la fonctionnelle de la densité
Introduction
Le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité
Le théoreme d’Hohenberg-Kohn

La construction de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT)

Les équations d’Euler-Lagrange pour une fonction d’onde
L’équation de Kohn-Sham

Les codes de calcul DFT

L’algorithme auto-cohérent pour le calcul des densités électroniques
Les propriétés électroniques de la matiére et des molécules

La réponse linéaire (DFPT)

Le transport électronique dans les matériaux

Le formalisme NEGF

Effet de la température : la prise en compte du couplage €lectron-phonon

La modélisation ab initio des actinides

Propriétés thermodynamiques des composés d’actinides
par dynamique moléculaire ab initio

Les corrélations électroniques dans les actinides

Létude des défauts d’irradiation dans les combustibles nucléaires

par calculs de structure électronique ab initio
Conclusions et perspectives

Dynamique moléculaire : principes et applications aux éléments fen solution

Introduction

Le principe des simulations moléculaires

La difficulté des représentations atomiques

L’intérét des simulations moléculaires

Les simulations de type Monte-Carlo et la dynamique moléculaire
La mise en ceuvre des simulations de dynamique moléculaire
Avant la simulation : création du systéme simulé,

boite de simulation initiale et potentiel d’interaction

Pendant la simulation : le calcul de la trajectoire

Apres la simulation : calcul des grandeurs recherchées

La modélisation multiéchelle

La simulation moléculaire au service des sciences de I'ingénieur
Les dynamiques browniennes

érique et le calcul haute performance -

132
133
134

137
137

137
138
138

138
139
141
141
142
142
142
143
144
146
147

149
149
150
151
151
151
152
152
152
153
153
154
154
156
157

157
158

159
162
165
165
165
165
165
166
167

167
168
169
172
172
172

281



282

Des simulations moléculaires grossiéres peuvent mener
a des modélisations hydrodynamiques précises
Les modélisations a gros grain et le passage d’échelle

Champs de force évolués, couplage multiéchelle et protéines

Les champs de force évolués

La prise en compte des phénoménes de polarisation
Au-dela de la polarisation : le transfert de charge

La dynamique moléculaire et les approches multiéchelles
Simuler efficacement une protéine en phase aqueuse
Stabilité structurale d’'une protéine et couplage multiéchelle
Le repliement d’un peptide a I'aide de simulations couplées
Les systémes de grande taille et le parallélisme

Neutronique et calcul intensif

Introduction

Encadré : Les équations bilan de la neutronique

Encadré : Echelles physiques impliquées en neutronique
Modélisation, approches calculatoires

Encadré : Sections efficaces et effet Doppler

La voie déterministe

Encadré : Exemple de discrétisation de I’équation de Boltzmann

en régime stationnaire

La voie probabiliste Monte-Carlo

Encadré : Transport des neutrons dans la matiére

par la méthode de Monte-Carlo

Lambition multiphysique pour la simulation des cceurs de réacteurs
Calcul intensif et transport déterministe

Le schéma de calcul en deux étapes

Retour sur la résolution numérique de I’équation du transport multigroupe
La méthode de décomposition de domaine

Le parallélisme des « ordonnées discrétes* »

La décomposition de domaine et parallélisme hybride

pour les calculs de motifs de grande taille

La cinétique : prise en compte de la dimension temporelle
Multidomaine / multiméthode

Le calcul intensif et le transport probabiliste des neutrons dans la matiére
La simulation paralléle

La simulation paralléle a plus de 1000 processeurs :

vers un nouveau paradigme algorithmique

PATMOS : un Monte-Carlo pour le calcul intensif

Des problématiques connexes

Calcul intensif et études neutroniques

Conclusion

Dynamique des fluides : simulation de I'’écoulement a travers
les grilles d’assemblage de réacteurs a eau sous pression

Les enjeux de la modélisation thermohydraulique

dans les réacteurs nucléaires

Géométrie des assemblages

La problématique des écoulements dans les assemblages combustibles
La modélisation des écoulements turbulents : les principales approches
Le code TrioCFD

Exemple d’application : analyse de I’écoulement dans un assemblage
simplifié de REP en présence de grilles de mélange

La présentation de I'expérience

Les objectifs de létude

Le schéma de calcul

Les résultats

Conclusion

- Table des matiéres

174
175
177
177
177
178
179
181
181
182
184
187
187
188
189
189
189
190

192
194

195
195
196
196
198
198
201

202
203
203
204
204

205
206
207
207
209

213

213
215
216
217
220

221
221
221
222
222
224



Modéliser le climat

Introduction

La hiérarchie de modéles de climats

Equations et hypothéses

Le systéme climatique

Les modéles de climat

Des composantes de plus en plus fines pour les modéles de climat

Le couplage entre les composantes

La course a la résolution

Le systeme climatique est chaotique

Le calcul haute performance pour les modéles de climats

Pourquoi la modélisation du climat nécessite du calcul haute performance
La mise en ceuvre du calcul haute performance dans le modéle de climat
de l'institut Pierre-Simon de Laplace

Pour aller plus loin : DYNAMICO, un pas vers I'Exascale

La paramétrisation des modeéles de climats

Entrées/sorties paralléles et post-traitement paralléle in situ

pour les codes de modélisation du climat

La description externe des données et le systéme de workflow paralléle
Les serveurs d’entrées/sorties paralléles

Des modeéles pour comprendre et pour prédire le climat
Appréhender le changement climatique

La validation des modeéles de climats

Encadré : Les simulations du GIECC

Conclusion

Calculer la structure en quarks des hadrons :
la chromodynamique quantique sur réseau

Le probléme de physique : hadrons, quarks et gluons
Simulation de la chromodynamique quantique sur réseau
Le probléme du bruit

La diffusion pion-pion et la résonance

Conclusions et perspectives

Big data : 'exemple de la génomique

Introduction : évolution des technologies de séquencage et applications
Génomique et big data : la problématique du stockage

et de I'accessibilité des données

Les architectures de stockage

Génomique et big data : format et compression des données

Le traitement des données : introduction

Le reséquencage : données et calcul haute performance

pour le génome humain

Historique et croissance des données

Les analyses informatiques en génomique humaine

Les perspectives : les partages de données

Le traitement des données : le séquencage de novo et 'assemblage
Conclusion et perspectives

Les

du

Conclusion

Glossaire — Index

érique et le calcul haute performance -

225
225
225
226
226
227
228
229
230
231
232
232

232
234
236

237
237
238
239
239
239
239
240

241
241
242
244
245
247
249
249

250
251
252
254

255
255
255
256
257
259

265

271

283



Ont contribué a cette Monographie

Yves Bréchet, Haut-Commissaire
a I'énergie atomique (2012-2018)

Bernard Amadon, Catherine Andrieux,
Gilles Arnaud, Monique Arnaud, Francois
Artiguenave, Edouard Audit, Jean-Marc
Aury, Jean-Charles Barbe, Vincent
Bergeaud, Ulrich Bieder, Julien Bigot,
Bernard Bonin, Daniel Bouche, Frédéric
Bournaud, Allan-Sacha Brun, Emeric
Brun, Fabien Bruneval, Anne Burbeau,
Pierre Calmon, Christophe Calvin,
Patrick Carribault, Henri-Pierre Charles,
Guillaume Colin De Verdiere, Laurent
Colombet, Frédéric Damian, Thierry
Deutsch, Cheikh Diop, lvan Duchemin,
Jean-Francois Dufreche, Marc Duranton,
Denis Dutoit, Vincent Faucher, Evelyne
Foerster, Sébastien Fromang, Frank
Gabriel, Virginie Grandgirard, Pierre
Guichon, Frédéric Heitzmann, Patrick
Hennebelle, Erell Jamelot, Francois
Jollet, Gérald Jomard, Pierre Kestener,
Jacques-Charles Lafoucriere, Pierre Le
Ber, Claude Lebris, Amandine Le Brun,
Fausto Malvagi, Martial Mancip, Christian
Mariotti, Olivier Marti, Jean-Marc
Martinez, Michel Masella, Yann
Meurdesoif, Jean-Pierre Meyer, Igor
Mijarevic, Anne Nicolas, Yann-Michel
Niquet, Nathalie Palanque-Delabrouille,
Serge Pascal, Eric Pelletier,

Marc Perache, Gérald Samba,

Claude Scarpelli, Laurent Soulard,
Antoine Strugarek, Francois Triozon,
Daniel Verwaerde, Nicolas Wiart,
Francois Willaime.



Achevé d’'imprimer sur les presses de FINIDR
N° d’imprimeur : 124927
Dépédt légal : juin 2020
Imprimé en UE



Commissariat a I'’énergie atomique
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équations compliquées ou mettent en ceuvre un grand nombre de variables. Cette évolution
déplace le statut épistémologique de I'expérience. Certes, cette derniere reste indispensable
a la validation des modeles et codes de calcul décrivant un systeme physique, mais la simu-
lation une fois validée peut dans certains cas acquérir une valeur quasiment équivalente a
celle d’'un résultat expérimental, et peut étre utilisée de la méme maniére pour explorer le com-
portement d’'un systéme complexe sans qu’il soit nécessaire de recourir & des expériences
intégrales colteuses.

A elle seule, 'évolution des machines n’est pas suffisante pour assurer les progres de la simu-
lation et du calcul haute performance. Il faut accompagner les progres du « hardware » par
des avancées dans le domaine du « software » et des méthodes numériques de résolution
des équations constitutives des modeéles. Un des grands défis de la simulation est d’assurer
la pérennité et la maintenance de codes et plates-formes de calcul dont la durée de dévelop-
pement est supérieure a la durée de vie des machines sur lesquelles ils tournent.

La présente monographie décrit le travail mené au CEA dans ce champ immense et pluridis-
ciplinaire, qui associe informaticiens, numériciens et physiciens. Dans une premiére partie de
I'ouvrage, le lecteur trouvera ce qui touche aux méthodes : architecture des machines, archi-
tecture logicielle, algorithmes et méthodes numériques. La seconde partie de I'ouvrage illustre
par une dizaine d’exemples les applications du calcul haute performance dans les différents
champs d’activité du CEA civil, depuis la dynamique des galaxies jusqu’a la génomique en
passant par la simulation des réacteurs nucléaires, tout en mettant en évidence les similitudes
des méthodes employées dans des domaines si divers.
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