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1

Introduction

L’utilisation des machines parallèles pour les gros consommateurs de puissance de
calcul que sont les mécaniciens, les physiciens, les biologistes, etc., est essentielle pour le
développement de leurs disciplines. En particulier la dynamique moléculaire classique qui
consiste à simuler le mouvement des atomes d’un système, est employée en biologie pour
étudier les conformations des macromolécules, et pour la compréhension des mécanismes
réactionnels des protéines dans les structures biologiques.

Actuellement, dans ce domaine du calcul numérique, de nombreuses méthodes paral-
lèles ont été développées, mais elles utilisent relativement peu les mécanismes de régula-
tion et perdent en efficacité sur des problèmes non structurés. En particulier, la méthode
d’approximation des forces par un rayon de coupure, très employée pour l’étude dyna-
mique des structures biologiques, est un problème irrégulier peu structuré d’un point de
vue du parallélisme.

Pour tenter d’offrir des réponses à ces problèmes, ce travail de thèse s’inscrit dans
une collaboration entre le Laboratoire de Modélisation et Calcul de l’Institut de Mathé-
matiques Appliquées de Grenoble (LMC-IMAG), et le Laboratoire de Biophysique Mo-
léculaire et Cellulaire du Département de Biologie Moléculaire et Structurale du CEA-
Grenoble (BMC/DBMS/DSV/CEA).

Au début de ce travail, la simulation du mouvement des atomes de systèmes compor-
tant environ 30 000 atomes pendant 10 000 itérations, nécessitait une semaine de calcul
sur une station de travail séquentielle de l’époque avec les programmes traditionnels. Le
calcul parallèle offrait alors la perspective de pouvoir traiter de tels systèmes en quelques
heures. Il permettait également d’espérer pouvoir aborder des problèmes plus grands, et
en augmentant le nombre de processeurs, de conserver des temps de traitements raison-
nables de quelques heures.

Beaucoup de travaux existent sur la parallélisation d’algorithmes de dynamique mo-
léculaire. Mais soit ils utilisent des modèles trop simplifiés pour la simulation du mouve-
ment de protéines et ne sont pas utilisables; car ils ne tiennent pas compte des problèmes
d’équilibre de charge et de localités des données spécifiques à l’étude des protéines. Soit
ils utilisent des modèles complets mais ils ne sont pas extensibles et limités dans la taille
des systèmes qu’ils peuvent simuler.

Le premier objectif de ce travail est de réaliser un programme parallèle de dynamique
moléculaire qui soit opérationnel pour l’étude des protéines. C’est-à-dire comportant les
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fonctionnalités suffisantes pour permettre la simulation du mouvement d’assemblages de
molécules et de protéines. Le programme doit répondre aux exigences d’efficacité et de
portabilité. Il doit aussi être extensible pour autoriser le traitement des assemblages de
grande taille.

D’autre part, l’équipe de calculs parallèles du LMC, étudie et développe, dans le
cadre du projet APACHE1, un environnement portable pour la programmation des appli-
cations parallèles irrégulières. Il est constitué de ATHAPASCAN-0, une première couche
logicielle qui combine un noyau de processus léger pour la multiprogrammation des pro-
cesseurs et une bibliothèque de primitives de communications. ATHAPASCAN-0 sert de
support d’exécution pour la programmation explicite d’applications parallèles multipro-
grammées. La deuxième couche logicielle, ATHAPASCAN-1, est en cours de réalisation.
Elle a pour objectif principal de simplifier la programmation des applications irrégulières.
Pour cela, elle offre une plus grande abstraction de la machine cible en séparant la descrip-
tion du parallélisme du mécanisme d’exécution. Le projet APACHE comprend également
le développement d’outils d’analyse des performances et de recherche de bogue. Le calcul
parallèle offrait alors la perspective de pouvoir traiter de tels systèmes en quelques heures.
Il permettait également d’espérer pouvoir aborder des problèmes plus grands, et en aug-
mentant le nombre de processeurs, de conserver des temps de traitements raisonnables de
quelques heures.

Ici aussi, beaucoup d’équipes de recherche s’orientent vers l’utilisation de la multipro-
grammation pour faciliter la mise en oeuvre des applications irrégulières. Mais il existe
encore aujourd’hui, peu d’applications qui tirent parti de la multiprogrammation légère.

Ainsi, le second objectif de ce travail est de montrer, à l’aide d’une application en
vraie grandeur, comment la multiprogrammation peut être employée pour faciliter la mise
en oeuvre efficace et portable des algorithmes parallèles irréguliers, et de valider ainsi la
plate forme d’exécution ATHAPASCAN-0.

Organisation du document

Le document est organisé en quatre parties. La première partie présente le parallé-
lisme et la multiprogrammation. Elle est divisée en deux chapitres. Le chapitre 1 introduit
les concepts de base du parallélisme. Basé sur notre expérience, il propose ensuite une
méthodologie pour aborder la parallélisation d’une application en fonction des caractéris-
tiques du problème. Enfin, il donne des références vers les outils théoriques permettant de
caractériser les algorithmes parallèles.

Le chapitre 2 introduit le paradigme de programmation par processus communicants.
Ensuite nous définirons la multiprogrammation en insistant sur ces avantages pour la pro-
grammation des applications parallèles irrégulières. Nous décrirons également les deux
versions de la plate-forme d’exécution ATHAPASCAN-0.

1Le projet APACHE est financé par le CNRS, l’INRIA, l’INPG et l’UJF.
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La deuxième partie de ce document présente le modèle et les techniques d’approxi-
mations utilisés pour la dynamique moléculaire. Une partie importante de notre travail a
consisté à isoler les éléments du modèle indispensable à la simulation du mouvement des
protéines. Le chapitre 3 présente ses éléments que nous utiliserons par la suite dans notre
programme. Le chapitre 4 donne les principales méthodes d’approximation des forces
non-liées. Nous insisterons sur la méthode du rayon de coupure que nous avons utilisée
par la suite.

La troisième partie constitue la plus grosse part de notre travail, elle présente la paral-
lélisation de l’algorithme du rayon de coupure en utilisant la multiprogrammation. Plus
précisément, le chapitre 5, après un rappel des principales méthodes de parallélisation
utilisées en dynamique moléculaire, présente plus précisément la méthode de partition
de l’espace de simulation, théoriquement la plus prometteuse. Nous montrerons ensuite
la nécessité d’obtenir un bon équilibre de charge. Enfin, après une analyse plus précise
du problème, nous proposerons une étude comparative des différentes stratégies de pla-
cement et de découpage des calculs et des données sur les processeurs au début de la
simulation.

Dans le chapitre 6, nous montrerons comment nous avons tiré avantage de la multipro-
grammation dans notre application. Nous étudierons ensuite un mécanisme d’ajustement
dynamique de la charge. En particulier, nous verrons comment il arrive à corriger les im-
perfections du placement statique initial en introduisant un coût supplémentaire de calculs
et de communications minimum.

Dans la dernière partie, nous conclurons en résumant les points importants de ce tra-
vail, puis nous proposerons des développements pour les travaux futurs.
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Chapitre 1

Le parallélisme

Dans ce chapitre, nous introduirons les concepts de base du parallélisme. En
particulier, nous discuterons de l’évolution des super-ordinateurs. Puis nous
ferons un tour d’horizon des méthodologies à adopter pour construire et im-
planter des algorithmes parallèles pour ces super-ordinateurs. Le but de ce
chapitre n’est pas de faire une description complète de toutes ces méthodes
de parallélisation, mais de donner au lecteur non-spécialiste des références
vers les outils théoriques permettant de caractériser les algorithmes paral-
lèles. En fonction de ces caractéristiques, nous indiquerons les stratégies qui
nous semblent les plus prometteuses pour aborder la parallélisation d’une
application. Nous insisterons sur la méthodologie que nous avons adoptée
par la suite pour notre application. Nous terminerons en donnant un moyen
pratique pour évaluer les différents algorithmes parallèles.

1.1 Introduction

Les deux principes à l’origine du calcul parallèle sont issus de deux motivations
simples. La nécessité de travailler vite donne le premier principe : un travail avance plus
vite à plusieurs que seul. La nécessité de réaliser des gros travaux donne le deuxième
principe : il est possible de réaliser à plusieurs des travaux dont la taille dépasse les capa-
cités d’un seul. Ces deux principes dépassent largement le cadre du calcul parallèle. En
effet, bien que plus complexes, nombre d’organisations des sociétés humaines illustrent
ces principes. Plus précisément dans le domaine scientifique, le calcul parallèle ou paral-
lélisme est l’ensemble des méthodes qui permettent d’organiser une série de calculs sur
un ensemble d’unités de calcul concurrentes.

La simulation numérique est un des grands domaines d’application du calcul paral-
lèle. Nouvel outil d’investigation scientifique, la simulation numérique consiste à réaliser
des expériences virtuelles sur ordinateurs à partir d’un modèle mathématique de la réa-
lité physique. Il est ainsi possible de simuler des expériences impossibles à réaliser par
des moyens classiques. Que se soit pour des raisons économiques, politiques, éthiques
ou techniques, la simulation numérique est quelquefois la seule approche réaliste. Les
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domaines d’application sont nombreux [104] : simulation de mouvement d’étoiles en as-
trophysique, conception d’avions en aéronautique, simulation d’accident nucléaire, pré-
vision météorologique [124], étude des protéines en biologie... Toutes ces applications
nécessitent des puissances de calcul de tout premier ordre. Mais là n’est pas leur seul
besoin. Ces applications touchent plusieurs disciplines scientifiques. En amont du calcul
parallèle, il faut construire un modèle mathématique du problème physique. Puis il faut
trouver des techniques d’approximation et de résolution des équations du modèle ma-
thématique qui soient les plus efficaces et les plus précises possibles. Le calcul parallèle
consiste ensuite à exprimer la résolution des équations sous la forme d’algorithmes paral-
lèles. Enfin il faut implanter ces algorithmes sur un ordinateur. En aval de l’algorithmique
parallèle se trouve le matériel, la conception des ordinateurs parallèles, le développement
des environnements de programmation et d’expression du parallélisme.

1.2 Évolution des ordinateurs

1.2.1 Les microprocesseurs

Depuis l’invention du circuit intégré en 1964, l’évolution des microprocesseurs est très
rapide. La loi empirique de MOORE prédit un doublement de la densité de transistors sur
une puce tous les 18 mois. Malgré les barrières technologiques successives, depuis 1968,
cette loi a toujours été vérifiée. Grâce aux progrès conjoints dans la miniaturisation et la
conception des circuits, la puissance des microprocesseurs évolue à un rythme souvent
supérieur aux prévisions les plus optimistes [75].

Aujourd’hui, malgré de nouvelles barrières technologiques il semble difficile de pa-
rier sur un arrêt brutal de cette évolution. Cependant la barrière ne semble plus seulement
technologique mais également économique. L’investissement nécessaire à la construction
des usines de microprocesseurs double tous les trois ans. Rentabiliser ces usines impose
la fabrication de grandes séries de microprocesseurs. Actuellement, ces usines sont renta-
bilisées rapidement grâce au développement croissant des applications de l’informatique
dans nos sociétés. De plus, l’évolution rapide des performances des ordinateurs rend ceux
ci rapidement obsolètes, ce qui pousse les utilisateurs à renouveler souvent leur matériel.
Mais l’évolution rapide des microprocesseurs a aussi tendance à pénaliser la programma-
tion et le développement de nouvelles architectures d’ordinateurs.

Les premiers super-ordinateurs ont été construits autour des microprocesseurs vecto-
riels spécifiques. Cette famille de microprocesseurs “pipeline” les opérations élémentaires
pour calculer rapidement les opérations d’algèbre linéaire courantes. En particulier les
ordinateurs Cray ont largement exploité cette technique. Il existe aujourd’hui des compi-
lateurs spécifiques qui permettent d’exploiter au mieux les performances des micropro-
cesseurs vectoriels avec une grande facilité d’utilisation. Mais le prix des machines à base
de microprocesseurs vectoriel les rend accessibles seulement aux gros centres de calcul.
Bien que les microprocesseurs vectoriels soient toujours plus performants que les mi-
croprocesseurs scalaires classiques, la différence de performance a tendance à diminuer.
Aujourd’hui beaucoup de constructeurs de super-ordinateurs utilisent des processeurs sca-
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laires de grande série, moins coûteux.

1.2.2 Architectures des ordinateurs parallèles

Les ordinateurs parallèles sont construits autour d’un ensemble de microprocesseurs.
Plusieurs points caractérisent ces machines. Historiquement, les machines parallèles ont
été classifiées en fonction de la multiplicité des flots d’instructions et de données. Ainsi,
FLYNN [56] distingue :

– les machines SIMD1 où les processeurs exécutent la même opération simultané-
ment sur des données différentes ;

– des ordinateurs MIMD2 où les noeuds de calcul exécutent globalement le même
travail mais pas forcément la même opération au même moment.

Plus simples à utiliser, les machines SIMD ne permettent cependant pas de traiter effica-
cement tout les types de problèmes. De ce point de vue, les machines MIMD sont d’un
usage plus général. C’est principalement pour cette raison que la plupart des ordinateurs
parallèles d’aujourd’hui sont des machines MIMD.

Le deuxième point qui différencie les architectures des ordinateurs parallèles, est la
localisation de la mémoire dans la machine :

– mémoire partagée: il existe une mémoire contiguë unique accessible directement
et uniformément par chacun des microprocesseurs (cf. figure 1.1 (a)) ;

– mémoire distribuée : chacun des microprocesseurs possède sa propre zone mé-
moire. Les différents noeuds de calcul (ensemble microprocesseur, mémoire) sont
reliés entre eux par un réseau de communication (cf. figure 1.1 (b)). Les proces-
seurs accèdent directement seulement à leur zone de mémoire. On inclut dans les
machines à mémoire distribuée aussi les ordinateurs comme le CRAY-T3E qui ont
un espace d’adressage unique et qui possèdent un mécanisme d’accès-mémoire dis-
tant. Ce mécanisme permet à un processeur d’accéder directement à la mémoire
d’un autre processeur via le réseau. Mais un accès à la mémoire d’un autre proces-
seur est plus lent qu’un accès à la mémoire locale.

L’existence d’une mémoire commune entre les processeurs simplifie le travail de pa-
rallélisation des algorithmes. Une parallélisation semi-automatique, assistée par l’utilisa-
teur, permet, à partir d’un code séquentiel existant, d’obtenir des performances accep-
tables sur ces machines. En effet, les ordinateurs à mémoire partagée exploitent effica-
cement le parallélisme de grain fin (cf. 1.3.2). Le parallélisme à grain fin est plus facile
à extraire et à contrôler que le parallélisme à grain plus gros nécessaire aux machines
à mémoire distribuée. Cependant, dans les ordinateurs à mémoire partagée, le nombre
de processeurs est limité. Le goulot d’étranglement que constitue l’accès à une mémoire
commune limite le nombre de processeurs à une dizaine. De plus, la plupart des appli-
cations nécessitant un super-calculateur ont des besoins de mémoire vive très importants.

1SIMD = Single Instruction Multiple Data, instruction unique et données multiples.
2MIMD = Multiple Instruction Multiple Data, instructions multiples donnés multiples.
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FIG. 1.1: (a) Ordinateur à mémoire partagée. (b) Ordinateur à mémoire distribuée.

Actuellement, les ordinateurs à mémoire distribuée sont les seuls ordinateurs qui per-
mettent d’utiliser simultanément plusieurs dizaines à quelques centaines de processeurs.
On parle alors de parallélisme massif. Les ordinateurs à mémoire distribuée sont, en raison
de leur architecture, plus extensibles que les ordinateurs à mémoire partagée. C’est-à-dire
qu’il est possible d’augmenter le nombre de noeuds de calcul.

Il existe aussi aujourd’hui des machines avec une architecture mixte. Il s’agit d’ordi-
nateurs à mémoire distribuée dont les noeuds de calcul sont des ordinateurs parallèles à
mémoire partagée. La machine SGI-ORIGIN 2 000 vendue comme une machine à mé-
moire partagé est en fait une machine mixte qui possède plusieurs noeuds de calcul reliés
par un réseau. Les noeuds sont composés de deux processeurs qui partagent une mémoire
locale et ils accèdent à la mémoire des autres noeuds par des requêtes de lectures/écritures
à travers le réseau. Nous pensons que ce type d’architecture est amené à se développer, car
elle permet d’exploiter plusieurs grains de parallélisme simultanément. La figure 1.2 (b)
montre un exemple d’une telle architecture. Dans la suite, nous nous intéresserons essen-
tiellement aux architectures à mémoire distribuée.
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FIG. 1.2: (a) Ordinateur à mémoire distribuée avec un processeur de communication.
(b) Ordinateur à mémoire distribuée dont les noeuds sont des machines à mémoire parta-
gée.
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1.2.3 Les réseaux

Dans un ordinateur parallèle à mémoire distribuée, les noeuds de calcul commu-
niquent entre eux par des échanges de messages à travers le réseau de communication.
Les caractéristiques et les performances du réseau de communication constituent souvent
un élément déterminant dans l’évaluation globale d’une machine parallèle. Le réseau doit
être capable d’envoyer rapidement des petits messages, pour faire circuler des informa-
tions de contrôle, synchroniser des noeuds de calcul ou réaliser des opérations collectives
(cf. 2.1.3). La latence de communication, temps de démarrage de la communication, doit
être la plus faible possible. Le réseau doit aussi être capable de redistribuer les données sur
les processeurs. Dans ce cas, les volumes de données échangées entre les noeuds sont très
importants. La bande passante du réseau, quantité de données qui peuvent transiter sur un
lien par unité de temps, doit être la plus élevée possible. Les ordinateurs parallèles actuels
possèdent souvent un réseau spécifique. En effet, si les réseaux locaux d’aujourd’hui qui
relient les stations de travail ont des débits très importants, la latence de communication
de ces réseaux reste importante.

Les constructeurs ont essayé plusieurs topologies de réseau pour connecter les noeuds
de calcul : des hypercubes (CM2, iPSC), des grilles (Paragon), des tores (T3E), desfat-
tree (CM5), des réseaux multi-étages (SP1), ... La tendance actuelle est aux réseaux de
degré constant et facilement extensible : tores, grilles ou réseau multi-étages. Un autre
élément important des réseaux est l’algorithme d’acheminement d’un message dans le ré-
seau, c’est-à-dire le routage. La plupart des ordinateurs parallèles à mémoire distribuée de
la dernière génération utilisent des modes de routage dérivés duwormhole. Dans ce mode,
acheminer un message consiste à établir un chemin dans le réseau, entre le noeud source
et la destination. Le message est ensuite découpé en petits paquets qui sont envoyés les
uns à la suite des autres sur le chemin fixé. Ce mode de routage rend les communications
peu dépendantes de la topologie du réseau. C’est-à-dire que la distance qui sépare les
deux noeuds dans la topologie du réseau a une influence négligeable sur la communica-
tion [126].

Toujours pour améliorer les performances de communication, certaines machines
(T3D, T3E, et SP2 en partie) offrent la possibilité de recouvrir les calculs et la com-
munication. C’est-à-dire qu’il est possible de réaliser simultanément des calculs et des
communications sur des données différentes. Ceci permet de masquer le sur-coût des
communications [26] [40]. Les noeuds de calcul des machines qui permettent le recou-
vrement possèdent un microprocesseur spécialisé dans les communications qui accède
directement à la mémoire du noeud. Il est possible d’assimiler ces noeuds de calcul à des
ordinateurs à mémoire partagée bi-processeurs, dont un processeur est dédié aux calculs
et l’autre est dédié aux communications (cf. figure 1.2 (a)).

❈
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1.3 Méthodologie de parallélisation

Il existe aujourd’hui, en particulier pour les ordinateurs à mémoire partagée, des ou-
tils de parallélisation semi-automatiques ou des compilateurs qui proposent de construire
automatiquement un programme parallèle à partir d’un programme séquentiel. Cette ap-
proche est très pratique, mais actuellement, les généralisations pour les ordinateurs à mé-
moire distribuée ne sont pas à la hauteur des espérances. La parallélisation automatique
ou semi-automatique à partir d’un programme séquentiel demande peu de travail en com-
paraison d’une parallélisation explicite, aussi il est toujours intéressant d’essayer cette ap-
proche, et d’envisager une parallélisation explicite en fonction des résultats et des besoins.
Pour la plupart des problèmes, la parallélisation explicite est souvent la seule solution en-
visageable, au moins à moyen terme, pour obtenir de bonnes performances. Il est souvent
nécessaire de construire un algorithme parallèle spécifique très différent de l’algorithme
séquentiel habituel. La résolution en parallèle d’un programme nécessite une vision glo-
bale du problème, les outils automatiques n’ont qu’une vision locale liée à un algorithme
séquentiel particulier.

La parallélisation explicite comporte plusieurs étapes : il faut trouver le parallélisme,
puis découper le problème en tâches. Il faut ensuite définir un ordre d’exécution et associer
à chacune des tâches un processeur chargé de leur exécution. La parallélisation explicite
d’un problème est un travail d’expertise, il n’existe pas d’approche type. Les paragraphes
qui suivent résument les questions importantes à se poser et indiquent un état de l’art des
approches de parallélisation les plus prometteuses pour chaque nature de problème.

1.3.1 Sources de parallélisme

Parallélisme de données

La première source de parallélisme est le parallélisme de données. Il existe quand
une même opération est appliquée à chacun des éléments d’un ensemble de données.
Cette source de parallélisme est par exemple très fréquente dans les problèmes d’algèbre
linéaire dense. Des langages tels que HPF (High Performance FORTRAN) 3 [103] per-
mettent aisément d’exprimer et d’exploiter cette forme de parallélisme. Dans ce mode
d’expression du parallélisme, le travail des processeurs est guidé par la distribution des
données. Les communications sont définies comme des phases de redistribution des don-
nées sur les processeurs. Le programme parallèle est une succession de phases de calculs
et de phases de communications pour la redistribution des données. Cependant, le parallé-
lisme de données ne permet pas de décrire efficacement toutes les formes de parallélisme.
Il est souvent difficile de connaîtrea priori si le parallélisme de données est adapté à un
problème. Par exemple, au cours d’une étude préliminaire à ce travail [6], nous avons
montré que le parallélisme de données était adapté au calcul complet des forces non-liées,
mais pas à l’algorithme du rayon de coupure (cf. chapitre 4).

3FORTRAN Haute performance.
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Parallélisme de contrôle

Plus général que le parallélisme de données, le parallélisme de contrôle consiste à
décrire un algorithme parallèle sous la forme d’un graphe orienté sans cycle. Les noeuds
du graphe sont des suites d’opérations élémentaires exécutées en séquentiel, ce sont les
tâches du graphe. Les arcs du graphe indiquent les contraintes de précédence entre les
tâches. C’est-à-dire l’utilisation par une tâche d’une donnée calculée par une tâche pré-
cédente. Ce graphe, appelé graphe de précédence ou graphe de tâches, définit un ordre
partiel sur les tâches. Les tâches non ordonnées par cet ordre partiel peuvent être exécu-
tées en parallèle. Le travail des processeurs est ici guidé par les dépendances entre les
tâches.

Le parallélisme de contrôle est plus général que le parallélisme de données. Il est ainsi
possible de traiter le parallélisme de données comme un cas particulier de parallélisme de
contrôle. Dans la suite de ce document, nous parlerons essentiellement de parallélisme de
contrôle.

1.3.2 Choix de la granularité

Lors de la description d’un algorithme parallèle sous la forme d’un graphe de tâches,
choisir la granularité consiste à définir plus précisément ce qu’est une tâche. Empirique-
ment, on peut définir la granularité comme le rapport entre le temps moyen d’exécution
des tâches divisé par la largeur du graphe de tâches. La largeur du graphe de tâches est le
nombre maximum de tâches potentiellement exécutables en parallèle. Elle est fortement
liée au volume des communications, c’est pourquoi la granularité est également définie
comme le rapport entre le temps de calcul divisé par le temps de communication. Dans la
suite, pour rester indépendant de la machine-cible, nous garderons la première définition.

Ainsi pour diminuer la granularité, il faut découper chaque tâche en sous-tâches plus
petites. On parle de grain plus fin. En pratique, diminuer la granularité augmente le pa-
rallélisme potentiel et permet d’utiliser plus de processeurs. Inversement, augmenter la
granularité consiste à regrouper des tâches. On parle alors de grain plus gros. Augmenter
la granularité permet de réduire le temps nécessaire à la gestion du parallélisme.

Le choix de la granularité dépend fortement de la machine-cible et de l’application.
Il existe même une opposition importante entre le type des machines et la granularité
qu’elles peuvent traiter efficacement. En effet, les ordinateurs parallèles à mémoire parta-
gée peuvent gérer un parallélisme de grain fin avec un sur-coût faible. Mais le nombre de
processeurs de ces machines est limité. Ainsi, le parallélisme potentiel important, induit
par le grain fin, n’est pas exploité. Inversement, les ordinateurs à mémoire distribuée per-
mettent d’exploiter le maximum de parallélisme. Mais un grain trop fin entraîne souvent
trop de communications entre les processeurs. Et un grain trop gros entraîne des déséqui-
libres de charge entre les noeuds de calcul. Le choix de la granularité est un compromis
entre le maximum de parallélisme potentiel, un sur-coût de gestion minimum, et un bon
équilibre de charge entre les noeuds de calcul. C’est une étape primordiale, il est souvent
utile de pouvoir modifier facilement le grain d’une application pour pouvoir affiner ce
choix.
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1.3.3 Caractérisation des algorithmes parallèles

Avant tout travail de parallélisation, il est important de connaître les caractéristiques
des algorithmes. La stratégie à employer par la suite dépend fortement de ces caractéris-
tiques.

Régularité / Irrégularité

La distinction entre un problème régulier et un problème irrégulier n’est pas tranchée.
En règle générale, un problème est dit régulier si le graphe de tâche et la durée des tâches
de ce graphe sont connus et s’ils ne changent pas d’une exécution à l’autre. Inversement,
si le graphe de précédence n’est pas complètement déterminé le problème est irrégulier.
Plus précisément, ce que l’on connaît du graphe de précédence et le moment où on le
connaît définissent la nature régulière ou irrégulière d’un problème. Voici quelques-unes
des caractéristiques des graphes de précédence :

– statique ou dynamique: le graphe est statique s’il est connu a priori. Inversement,
il est dynamique s’il est connu seulement à l’exécution et s’il dépend des données ;

– structuré ou non : un graphe structuré possède une topologie régulière. Un graphe
dynamique structuré peut être prévu au début de l’exécution, alors qu’un graphe
non structuré est imprévisible ;

– uniforme ou non : un graphe est uniforme, si toutes les tâches du graphe ont le
même temps d’exécution.

Ce que l’on connaît des tâches détermine aussi la nature du problème. Une tâche peut
être :

– statique : le coût de calcul de la tâche est connu a priori avant l’exécution. Il est
indépendant des données et il est constant d’une exécution à l’autre ;

– dynamique prévisible: le coût de la tâche dépend des données. Mais il existe une
fonction simple qui, à partir des entrées de la tâche, permet d’estimer le coût de
calcul de la tâche. Une fonction simple signifie ici que le coût de calcul de cette
fonction est négligeable devant le coût de calcul de la tâche ;

– dynamique inconnu: le coût d’une tâche est considéré comme inconnu ou impré-
visible, s’il n’existe pas de fonction simple permettant d’estimer le coût de calcul
de la tâche en fonction de ces entrées. Typiquement, le coût des tâches est inconnu
si estimer ce coût revient à exécuter la tâche.

Modèles de machine et complexité

Comme en séquentiel, pour comparer quantitativement les algorithmes parallèles, il
faut déterminer leurs complexités parallèles. Le modèle PRAM (Parallel Random Access
Memory) 4 est un modèle abstrait de machine parallèle très populaire pour évaluer et com-
parer les algorithmes parallèles [57]. Une PRAM est une machine synchrone composée

4Accès aléatoires et concurrents à la mémoire.
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d’une infinité de processeurs reliés entre eux par une mémoire globale infinie. À chaque
unité de temps, les processeurs lisent les données dans la mémoire globale, exécutent une
opération, et écrivent les résultats dans la mémoire globale. Le modèle spécifie égale-
ment comment les conflits pour les accès concurrents aux données sont résolus. Ainsi,
le modèle le moins puissant EREW-PRAM (Exclusive Read Exclusive Write) autorise
une seule lecture et une seule écriture à la fois dans une case mémoire. Le modèle le
plus couramment utilisé, CREW-PRAM (Concurrent Read Exclusive Write) n’autorise
qu’une écriture à la fois, mais il autorise les lectures multiples. Enfin le modèle le plus
puissant CRCW-PRAM (Concurrent Read Concurrent Write) autorise les lectures et les
écritures concurrentes. Pour ce dernier type de PRAM plusieurs modes permettent de pré-
ciser la façon de traiter les écritures concurrentes : soit les processeurs qui écrivent dans
une même case mémoire écrivent la même valeur (Common) ; soit on utilise un opérateur
arithmétique comme une somme pour combiner les écritures (Combining); soit on choisit
arbitrairement (Arbitrary) ou avec un système de priorité (Priority) le processeur qui écrit.
Ce modèle de machine permet d’évaluer, en fonction de la taille du problème, le parallé-
lisme potentiel et le temps d’exécution parallèle d’un algorithme. Mais il ne permet pas
d’évaluer le coût des communications. Il existe d’autres modèles de machines dérivés du
modèle PRAM qui prennent en compte les coûts des communications, le lecteur intéressé
par un état de l’art de ces modèles, peut consulter la thèse de Frédéric GUINAND [69].

Plus qu’un modèle de machine, BSP (Bulk Synchronous Parallelism) est un modèle de
programmation et d’estimation des performances [127] [118]. Les programmes BSP sont
composés d’un nombre fixé de processeurs virtuels ayant une mémoire locale infinie. Les
processeurs virtuels sont placés aléatoirement sur les processeurs physiques, sans tenir
compte de la localité entre les processeurs virtuels. Les programmes BSP comportent
une suite de super-étapes (supersteps), chacune divisées en trois phases :

– une phase de calcul dans laquelle les processeurs utilisent uniquement des données
de leur mémoire locale ;

– une phase de communication, éventuellement recouverte par les calculs, pour
l’échange des données nécessaires à la super-étape suivante ;

– une synchronisation globale des processeurs pour attendre la fin des calculs et des
communications de la super-étape courante.

Pour estimer les performances d’un programme BSP, on estime le coût de chacune des
super-étapes. C’est-à-dire, pour une super-étape, le maximum des coûts de calcul de cha-
cun des processeurs virtuels, plus le maximum des temps des communications, et plus
le temps de la synchronisation. Pour qu’un programme BSP soit performant, il faut un
minimum de super-étapes pour éviter les synchronisations, et dans une super-étape, il faut
équilibrer le calcul et les communications entre les processeurs virtuels. Des améliorations
du modèle permettent de tenir compte du recouvrement des calculs par les communica-
tions, ou de limiter les synchronisations à un sous-ensemble de processeurs virtuels.

En marge de ces modèles de machines pour évaluer les algorithmes parallèles, il est
courant d’utiliser une évaluation empirique des performances d’un algorithme. Pour cela,
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on donne l’ordre de grandeur du nombre d’opérations à effectuer sur un processeur, en
fonction du nombre de processeurs, et en fonction de la taille du problème. De même
pour les communications, on estime le volume des données que doit envoyer ou recevoir
un processeur, toujours en fonction de la taille du problème et du nombre de processeurs.

1.3.4 Ordonnancement

L’ordonnancement des tâches d’un graphe de précédence consiste à attribuer une date
de début d’exécution aux tâches du graphe. Ces dates doivent être compatibles avec le
nombre de processeurs choisi et avec l’ordre partiel défini par le graphe de précédence. La
stratégie d’ordonnancement à employer dépend des caractéristiques du graphe de tâches.
Si le problème est régulier, le graphe de précédence est complètement déterminé, on uti-
lise des stratégies d’ordonnancement statique. L’ordonnancement statique d’un graphe de
précédence quelconque est un problème NP-complet. Mais il existe de bonnes heuris-
tiques d’ordonnancement statique [39] [69].

Dans la majorité des problèmes, le graphe de tâches dépend des données en entrée du
programme. Le problème est irrégulier et il n’est pas possible d’utiliser un ordonnance-
ment statique. Dans ce cas, il est possible d’utiliser une stratégie d’ordonnancement en
ligne (on-line scheduling). Cette méthode ordonne les tâches au fur et à mesure de leur
création. L’ordonnancement en ligne nécessite un mécanisme de migration de tâches qui
permet d’arrêter l’exécution d’une tâche et de la reprendre sur un autre processeur. Des
résultats théoriques récents montrent que l’on peut obtenir de bonnes performances avec
des algorithmes gloutons simples d’ordonnancement en ligne [116].

Il existe également des solutions intermédiaires entre les ordonnancements statiques
qui nécessitent la connaissance complète du graphe de tâches et les ordonnancements en
ligne qui utilisent peu d’information sur le graphe de tâches. En particulier, pour le pro-
blème itératif qui nous intéresse, nous avons développé une stratégie d’ordonnancement
dynamique associée à un placement des tâches au début du programme (cf. 2.3).

1.3.5 Placement

Les étapes d’ordonnancement et de placement sont fortement liées, et souvent en pra-
tique, ces deux étapes n’en forment qu’une seule. Nous avons tenu à les séparer car le
rôle et les objectifs de ces deux étapes sont bien différents. Le placement des tâches d’un
graphe de précédence consiste à associer un site d’exécution à chacune des tâches du
graphe. Dans les ordinateurs parallèles à mémoire distribuée, l’accès aux données n’est
pas uniforme. En effet, si deux tâches sont placées sur le même noeud de calcul, la com-
munication des données entre ces deux tâches se fait par la mémoire du noeud, et le temps
de communication est nul. Au contraire, si les deux tâches sont placées sur des noeuds
de calcul différents, il faut communiquer les données à travers le réseau. Le placement
doit donc chercher à minimiser les communications en plaçant sur le même processeur
des tâches ayant beaucoup de données à échanger. Le placement doit également cher-
cher à équilibrer au mieux la charge de calcul entre les processeurs. Le placement est la
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recherche d’un compromis entre l’équilibre de charge et la minimisation des communica-
tions.

Ici aussi, la stratégie de placement dépend de ce que l’on connaît. Si le problème est
régulier, on utilise un placement statique [69]. À partir du résultat de l’ordonnancement,
on construit un graphe non orienté dont les sommets sont valués par les coûts de calcul
et dont les arêtes sont valuées par les coûts de communication des données. Le placement
statique est une optimisation combinatoire dont la fonction à minimiser rend compte du
déséquilibre de charge et des communications d’un placement.

Si le problème est irrégulier, on utilise des algorithmes de placement dynamique et
des mécanismes de régulation dynamique de la charge de calcul sur les processeurs.

Regroupement des communications

Toujours pour minimiser les communications, cette étape consiste, une fois le place-
ment défini, à regrouper les communications de données identiques. Plus précisément, il
s’agit d’identifier les données communiquées entre chaque processeur, et à regrouper les
communications de données identiques en une seule communication. Il peut également
être intéressant d’identifier des communications collectives pour améliorer leur efficacité.

Répartition dynamique de charge

Dans un problème irrégulier, où le coût des tâches est inconnu ou imparfaitement es-
timé, il faut utiliser un mécanisme de régulation dynamique de la charge de calcul sur les
processeurs. C’est-à-dire qu’il faut placer les tâches sur les processeurs en cours d’exé-
cution. Les méthodes de répartition dynamique comportent quatre mécanismes essen-
tiels [130] :

– évaluation de la charge.Chacun des noeuds de calcul détermine sa charge ;

– évaluation du déséquilibre de charge.Dans cette phase, il faut déterminer la sur-
charge ou la sous-charge de chacun des noeuds ; pour savoir, sur chacun des proces-
seurs, quelle charge il faut exporter vers les autres processeurs, ou respectivement,
quelle charge il faut importer des autres processeurs ;

– migration de tâches.Ce mécanisme permet effectivement d’effectuer le déplace-
ment d’une tâche de calcul d’un noeud vers un autre ;

– sélection des tâches à migrer.Cette étape consiste à sélectionner les tâches dont la
migration est la plus efficace pour l’équilibre de charge.

Les mécanismes de répartition dynamique de la charge ont tendance à augmenter le
volume des communications. Aussi un bon algorithme de répartition dynamique doit tenir
compte des communications, et doit également consommer un minimum de temps de
calcul pour ne pas ralentir l’application. Il est souvent difficile de définir précisément
ce qu’est la charge d’un processeur, cela dépend de la sémantique du programme. C’est
pourquoi, dans beaucoup d’applications, les mécanismes de régulation sont intégrés à
l’application et sont spécialement adaptés au problème.
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Localité

La localité est la propriété de placer les tâches utilisant les mêmes données sur le
même processeur. Un placement qui possède des bonnes propriétés de localité permet de
réduire intrinsèquement les coûts de communications entre les processeurs. C’est-à-dire
qu’il permet de réduire les coûts de communications sans les connaître précisément.

Le placement d’un graphe quelconque sur les processeurs est un problème d’optimi-
sation combinatoire NP-complet. Pour diminuer l’aspect combinatoire du problème, il
est possible de construire des heuristiques de placement spécifiques à un type de graphe
en imposant des contraintes de localité. Il s’agit, en fonction de la structure du graphe de
tâches de lier le placement de certaines tâches. Par exemple, on peut imposer le placement
sur un même processeur de tâches ayant des fortes dépendances de données. Ou plus gé-
néralement, on peut contraindre le placement de certaines tâches à un sous-ensemble de
processeurs fonction du placement d’autres tâches. Il convient cependant de vérifier que
les contraintes ne nuisent pas à l’obtention d’un bon équilibre de charge. En particulier
nous montrerons l’intérêt de cette approche pour notre application dans le chapitre 5.

1.4 Évaluation pratique des programmes parallèles

Pour comparer les algorithmes parallèles, et pour connaître leur efficacité par rapport
aux algorithmes séquentiels, il faut faire des mesures de performances sur ces algorithmes.
La plupart des ordinateurs parallèles à mémoire distribuée actuels possèdent sur chacun
des noeuds un système UNIX qui permet de partager les noeuds de calcul entre plusieurs
programmes. Mais pour obtenir des mesures correctes, il convient de réserver la machine
à la seule application mesurée. Ceci afin de ne pas être perturbé par les autres utilisateurs.

Pour évaluer précisément les programmes parallèles, il est important de connaître les
sources d’inefficacité. Pour cela nous distinguerons trois états possibles des noeuds de
calcul. Et nous mesurerons les temps passés par chacun des noeuds dans ces états. Ainsi
nous mesurerons :

– le temps de calcul (tcalc) : ce temps représente le temps de calcul directement utile
pour l’application ;

– le temps de communication (tcomm) : le temps de communication est ici le temps
de calcul du processeur utilisé pour réaliser et gérer les communications. Ce temps
est proportionnel au volume des communications. Il doit être minimum dans un
programme parallèle ;

– le temps d’attente (tatt) : il s’agit ici du temps perdu par le processeur sur l’attente
d’un événement, attente d’une communication ou attente d’une synchronisation.
Plus précisément c’est le temps d’inactivité du processeur. Il est caractéristique soit
d’un déséquilibre de charge entre les noeuds de calcul de l’application, soit d’un
mauvais entrelacement des calculs et des communications. Il doit également être le
plus faible possible.

En pratique, il est souvent difficile de distinguer très précisément les états d’un noeud.
Cela dépend beaucoup de la machine, et de la bibliothèque de passage de messages que
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l’on utilise. Nous devrons nous contenter de mesures approchées des temps passés par
chacun des noeuds dans les différents états.

1.4.1 Accélération et efficacité

L’accélération mesurée d’un algorithme surp processeurs (Ap) est définie comme le
rapport du temps d’exécution séquentiel de l’algorithmeTseq divisé par le temps d’exécu-
tion parallèle de l’algorithme surp processeurs (Tp) :

Ap =
Tseq

Tp

Plus précisément,Tp est le maximum des temps d’exécutions mesuré sur chacun des pro-
cesseurs.

L’efficacité d’un algorithme (Ep) est définie comme le rapport de l’accélération de
l’algorithme surp processeurs, divisée par le nombre de processeurs. Il est souvent ex-
primé par un pourcentage qui représente l’utilisation moyenne des processeurs par rapport
à une parallélisation parfaite. Une parallélisation parfaite signifie que tous les processeurs
sont en permanence utilisés pour effectuer des opérations utiles pour l’application.

Ep =
Ap

p
=

Tseq

p� Tp

1.5 Conclusion

Les ordinateurs parallèles à mémoire distribuée sont actuellement les seules machines
capables de simuler des problèmes de grande taille à des coûts raisonnables. Pour obtenir
de bonnes performances, il faut explicitement construire les programmes parallèles. Le
simple portage d’une application séquentielle est souvent impossible. Il existe aujourd’hui
des techniques et des outils qui permettent de construire des applications portables, mais la
programmation des ordinateurs parallèles à mémoire distribuée reste difficile. Construire
des algorithmes parallèles extensibles requiert une bonne vision globale du problème. Il
faut souvent faire plusieurs essais avant de trouver la meilleure granularité et le meilleur
compromis entre un minimum de communications et un bon équilibre de charge entre les
processeurs.
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Chapitre 2

Expression du parallélisme par
processus communicants

Dans ce chapitre, nous présenterons le très populaire paradigme de pro-
grammation par processus communicants. Ensuite nous introduirons le con-
cept de multiprogrammation en insistant sur les difficultés de performances
que cette approche peu résoudre.

2.1 Programmation par échange de messages

Un des aspects du calcul parallèle, indépendamment de la machine-cible, consiste
à exploiter au mieux le parallélisme d’une application. Pour répondre à ce problème,
plusieurs environnements de programmation parallèles s’inspirent du paradigme de pro-
grammation par processus communicants. Nous allons le décrire brièvement, puis nous
donnerons les caractéristiques des deux environnements de programmation par processus
communicants les plus populaires : PVM [60] et MPI [47].

2.1.1 Processus communicants

Dans le paradigme de programmation par processus communicants, un programme
parallèle est un ensemble de processus qui concourent à la résolution d’un problème
unique. Chacun des processus possède une zone mémoire privée et la coopération s’ex-
prime par des communications explicites entre processus. Mais la notion de processus est
distincte de la notion de processeur, il n’y a pas forcément un seul processus par pro-
cesseur. Ainsi, tout les processus placés sur le même processeur partagent les ressources
du noeud de calcul. En particulier, ils partagent le temps d’utilisation du processeur et
l’espace mémoire. Mais, dans ce paradigme, il n’y a pas de partage de données entre les
processus, même si elles sont dans la même mémoire physique. L’échange des informa-
tions n’est possible que par des échanges de messages explicites.

Le paradigme de programmation par processus communicant est très populaire car il
permet une programmation très proche de ce qui se passe réellement dans un ordinateur
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PROCESSUS COMMUNICANTS

à mémoire distribuée. D’ailleurs on désigne quelquefois les processus sous le nom de
processeurs virtuels. Dans la littérature, les processus sont également appelés tâches, mais
pour éviter la confusion, nous réserverons le terme de tâches à la notion abstraite de
groupes d’instructions indivisibles définie dans le chapitre précédent (cf. 1.3.1).

En pratique, pour faciliter la programmation des communications, il existe beaucoup
de bibliothèques de fonction d’échanges de messages qui utilisent ce paradigme [27].
Dans la suite, nous décrirons brièvement PVM [60] et MPI [47], les deux bibliothèques
les plus utilisées actuellement. Elles permettent d’écrire des applications portables, et
même d’utiliser des machines et des réseaux hétérogènes. C’est ce qui fait leur succès.

2.1.2 Communication point-à-point

La communication point-à-point est l’envoi d’un message d’un processus à un autre.
C’est la fonction de communication la plus élémentaire, la brique de base qui sert à la
construction des autres opérateurs de communications. La communication point-à-point
comprend deux primitives :

– une primitive d’envoi qui en plus de l’adresse des données à envoyer demande
l’identité du destinataire, et une identité de message. L’identité du message permet
de distinguer les messages allant vers la même destination.

envoyer( destination, id_du_message, contenu )

– une primitive de réceptionqui nécessite l’identité du processus émetteur, l’identité
du message, et l’adresse de la zone mémoire qui reçoit les données. L’identité du
message, plus l’identité du processus émetteur permettent d’apparier la primitive de
réception avec la primitive d’envoi correspondante.

recevoir( émetteur, id_du_message, contenu )

Il existe essentiellement deux protocoles pour acheminer un message de sa source vers
sa destination :

– les communications sontsynchronessi l’émetteur attend que le processus récep-
teur soit prêt à recevoir les données pour les envoyer. Ensuite il attend la fin de la
réception des données. La communication synchronise les deux processus. On parle
aussi de communication par rendez-vous ;

– les communications sontasynchronessi l’émetteur envoie directement les données,
sans vérifier la réception. C’est plus rapide qu’une communication par rendez-vous.
Les deux processus n’ont pas besoin de se synchroniser. Mais la communication
n’est pas fiable, et il n’y a plus de contrôle de flux. En effet, que se passe-t-il si le
récepteur n’est pas capable de recevoir les données ? C’est à l’utilisateur de garantir
que le récepteur est prêt. Concrètement, deux situations peuvent se présenter : soit
le récepteur place les données dans un tampon et l’utilisateur doit garantir que le
tampon n’est pas plein ; soit l’émetteur suppose que la requête de réception corres-
pondante est déjà postée, c’est-à-dire qu’un espace mémoire est déjà réservé pour
recevoir les données du message.
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Les primitives de communications peuvent être bloquantes ou non-bloquantes. En
effet, on parle d’envoi non-bloquant si le processus émetteur continue l’exécution sans
attendre que le message soit effectivement envoyé. De même, on parle de réception non-
bloquante si le processus récepteur continue sans attendre la réception effective du mes-
sage. En attendant la réception effective des données, le processus récepteur peut exécuter
un calcul qui ne nécessite pas les données à recevoir. De même, le processus émetteur peut
continuer à calculer à condition de ne pas modifier les données qu’il envoie. On utilise
deux primitives supplémentaires pour contrôler la fin effective des communications non-
bloquantes :

– une primitive qui teste si l’envoi ou la réception sont effectivement terminés. Elle
permet, dans le cas d’une réception non-bloquante, de savoir s’il est possible d’uti-
liser les données reçues ou s’il faut encore attendre. Dans le cas d’un envoi non-
bloquant, cette primitive permet de savoir si les données sont effectivement en-
voyées et si on peut les modifier sans risque d’incohérences ;

– une primitive qui attend la fin effective de l’envoi ou de la réception des données.
Elle suspend l’exécution du processus en attendant.

Le caractère asynchrone des communications non-bloquantes permet d’introduire plus
de souplesse dans les programmes parallèles, en particulier, lors de communications par
rendez-vous. Elles permettent également d’entrelacer les calculs et les communications
pour masquer les temps des communications.

Elles simplifient les communications croisées. En effet, si les communications sont
synchrones, l’ordre des primitives de communications entre les processus est très impor-
tant, une erreur entraîne un inter-blocage. Par exemple si deux processus désirent échan-
ger des données, l’utilisateur doit imposer un ordre pour savoir qui commence par en-
voyer et qui commence par recevoir. Si les communications sont asynchrones ou non-
bloquantes, l’ordre n’est pas important et l’utilisateur peut programmer les communica-
tions de l’échange de la même façon pour les deux processus. En pratique cela permet
d’utiliser le même programme pour chacun des processus. Seul le numéro du processus
et les données de départ permettent de distinguer les différentes instances d’exécution. Ce
mode de programmation s’appelle SPMD1.

2.1.3 Communication collective

En plus des communications point-à-point, les bibliothèques de passage de messages
offrent des primitives pour les communications collectives. Ces primitives permettent
d’exprimer facilement et directement des communications qui impliquent l’ensemble des
processus du programme parallèle. Parmi les communications collectives les plus cou-
rantes, on trouve :

– la diffusion (broadcast) est l’envoi d’une donnée d’un processus vers tous les
autres. Si la donnée à envoyer dépend du processus destinataire, on parle de dis-
tribution ;

1SPMD = Single Program Multiple Data, programme unique données multiples
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– le regroupement (gathering) est la réception de données provenant de tous les
processus sur un seul processus. C’est l’opération inverse de la distribution. Une
variante possible de cette communication collective est le produit itéré. On utilise
un opérateur binaire associatif (somme, produit maximum, ...) pour combiner deux
à deux les données reçues. On appelle cette opération un regroupement avec recom-
binaisons ;

– l’échange total (all to all) est la diffusion simultanée de données à partir de cha-
cun des processus. Chacun des processus communique avec tous les autres. Si, à la
place des diffusions, les processus effectuent des distributions (c’est-à-dire que les
données envoyées dépendent de la destination), on parle d’échange total personna-
lisé.

Les bibliothèques de passage de messages permettent de créer des groupes de proces-
sus. Ainsi, elles permettent d’utiliser les primitives de communications collectives seule-
ment sur les processus d’un groupe.

Les communications collectives sont très utiles pour écrire des algorithmes numé-
riques réguliers. Elles permettent entre autres, de faire abstraction de la topologie de la
machine et de rester efficace après le portage sur une autre machine. En effet ainsi, l’ap-
plication numérique utilise des primitives de communications bien identifiées, et bien
optimisées pour la machine-cible lors du développement de la bibliothèque de passage de
messages.

Mais les opérations de communication globales disponibles actuellement sont blo-
quantes et synchrones. Elles synchronisent les processus impliqués. Pour cette raison,
elles ne sont pas toujours adaptées aux applications irrégulières. En effet, pour ces ap-
plications, les synchronisations pénalisent souvent les performances car il est difficile
d’équilibrer la charge de calcul des processeurs pour que chacun commence l’opération
de communication au même moment. De plus, les opérations de distributions permettent
d’envoyer des données différentes en fonction de la destination, mais la taille de ces don-
nées doit être identique. Plus difficile encore, nous verrons qu’il existe des problèmes ir-
réguliers où une phase de communication collective est bien identifiée, mais le schéma est
du typetous-pour-plusieurs(chacun des processeurs communique avec un sous-ensemble
des autres) sans topologie de communication régulière (comme un anneau, une grille,...).
C’est pourquoi, on préférera utiliser des communications point-à-point non-bloquantes,
plus souples pour traiter les communications de ces applications.

2.1.4 La bibliothèque de passage de messages PVM

PVM (Parallel virtual Machine) est un environnement de programmation parallèle,
par processus communicants, très populaire. Développé et distribué par l’université du
Tenessee et par le Oak Ridge National Laboratory, il est devenu un standard de fait. Dé-
veloppé à l’origine pour utiliser des réseaux de stations de travail homogènes ou hétéro-
gènes comme des machines parallèles virtuelles, il est également disponible sur la plupart
des machines parallèles dédiées.

La portabilité est un atout majeur de PVM. Elle permet notamment de développer des
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programmes parallèles sur un réseau de stations de travail, en utilisant les nombreux outils
disponibles, et de porter ensuite facilement le code sur une machine parallèle spécifique.

L’environnement de programmation par processus communicants PVM est composé :

– d’une bibliothèque de primitives de communications et de gestion de la machine
virtuelle. Ces primitives sont accessibles à l’utilisateur à partir d’un programme
écrit en langage C, C++ ou FORTRAN ;

– d’une console, interface qui permet d’initialiser la machine parallèle virtuelle, et de
gérer inter-activement les processus d’un programme parallèle ;

– d’un démon, placé sur chacun des noeuds de la machine. C’est un processus spé-
cialement chargé des communications et de la gestion des processus placés sur son
noeud de calcul. Plus précisément, il est chargé d’acheminer les messages des pro-
cessus placés sur son noeud, vers les démons des autres noeuds de la machine. Bien
sûr, il est aussi chargé de recevoir les messages destinés à son processeur. Il les re-
distribue ensuite au processus récepteur et à la demande de celui-ci. En particulier,
les démons PVM utilisent des tampons de communication et offrent un mécanisme
de communication asynchrone très pratique.

La figure 2.1 montre l’organisation de PVM sur une machine parallèle virtuelle.

Processus utilisateur

processeur physique

tampon

démon PVM

communication du tampon

écriture du tampon
lecture du tempon

FIG. 2.1: Organisation des processus dans une machine PVM, et chemin des communi-
cations entre deux processus utilisateurs.

En plus des primitives de communications point-à-point et des primitives de com-
munications collectives classiques que nous avons décrites dans le paragraphe précédent,
PVM offre des primitives pour la gestion de la machine virtuelle. On peut ainsi dynami-
quement pendant l’exécution d’une application, ajouter ou supprimer des noeuds de calcul
à la machine virtuelle (les démons). On peut aussi naturellement lancer de nouveaux pro-
cessus comme autant de processeurs virtuels. PVM offre également un mécanisme de
tolérance aux pannes.



26
CHAPITRE 2. EXPRESSION DU PARALLÉLISME PAR

PROCESSUS COMMUNICANTS

2.1.5 La spécification MPI

MPI (Message-Passing Interface) est la spécification d’un ensemble de fonctions
pour la communication par échange de messages. Elle a été développée en regroupant
les meilleurs aspects des bibliothèques de communications existantes. Le groupement de
chercheurs et d’industriels à l’origine de cette spécification avait pour but de construire
une interface standard et portable pour l’expression du parallélisme par processus commu-
nicants. Il existe plusieurs implémentations de cette interface, les constructeurs telle que
IBM ou CRAY ont développé des versions spécifiques pour leurs machines respectives.
Il existe également des versions pour réseau de stations de travail comme LAM/MPI2 ou
MPICH3.

MPI possède beaucoup de fonctionnalités parmi lesquelles on trouve :

– un ensemble très complet de primitives de communication point-à-point, permettant
de choisir le protocole de communication : synchrone, ou asynchrone. Ces primi-
tives existent en version bloquante et non-bloquante ;

– des primitives de communications collectives permettant de réaliser les communi-
cations globales usuelles. Ainsi que des primitives pour les opérations globales de
réduction ou de calcul de préfixe ;

– des fonctions pour la description des types de données complexes ;

– des primitives pour la gestion des groupes de processeurs et des contextes de com-
munications. En particulier, les contextes de communications permettent aisément
de développer des bibliothèques de fonctions parallèles, sans risque de conflit lors
de leurs utilisations conjointes dans un même programme;

– et un ensemble de fonctions pour définir des topologies de communications.

En revanche, contrairement à PVM, MPI ne possède pas de fonctions pour la gestion
de la machine virtuelle. Il n’est pas possible d’ajouter ou d’enlever des processeurs en
cours d’exécution. Il n’existe pas de mécanismes de tolérance aux pannes. Il manque
également des spécifications pour les entrées/sorties en parallèle. Mais MPI2 la version
future de MPI, en cours de spécification, devrait répondre à ces limitations.

En conclusion, MPI est une interface de programmation parallèle, par processus com-
municants, très complète. Elle permet une description très précise des communications,
tout en restant portable et efficace.

❈

2LAM/MPI est développé à l’Ohio Supercomputer Center
3MPICH est développé au Argonne National Laboratory



2.2. PROCESSUS LÉGER ET ÉCHANGE DE MESSAGES 27

2.2 Processus léger et échange de messages

Construire des programmes parallèles efficaces nécessite d’utiliser au mieux toutes les
ressources de la machine, pour faire des opérations directement utiles au problème traité.
En particulier pour avoir de bonnes accélérations, l’utilisation maximale de la disponibi-
lité du processeur est primordiale. Dans le cas de problèmes réguliers, la parallélisation
conduit souvent à des algorithmes globalement synchrones qui sont des enchaînements
de phases de calcul équilibrées et de phases de communications pour la redistribution
des données [26]. Une programmation analogue pour les problèmes irréguliers est im-
possible, car l’équilibre de charge des phases de calcul est souvent très difficile à obtenir.
Pour avoir des bonnes performances, il faut impérativement tenir compte de leur caractère
imprévisible.

2.2.1 Parallélisme et multiprogrammation

La multiprogrammation où utilisation partagée du processeur par plusieurs flots d’ins-
tructions est employée depuis longtemps par les systèmes d’exploitation comme UNIX.
Elle leur permet de partager le processeur entre plusieurs applications. Mais surtout, elle
permet d’utiliser au mieux le processeur en entrelaçant les flots d’instructions. Ainsi, si
un flot d’instructions se bloque pour attendre la fin de l’accès à une ressource, un autre
flot d’instructions peut prendre la main et utiliser le processeur.

Dès lors, l’idée d’utiliser la multiprogrammation dans une application parallèle semble
assez naturelle. L’utilisation concurrente de plusieurs flots d’instructions (ou fils d’exécu-
tion) par noeud doit permettre d’utiliser en parallèle les ressources du noeud de calcul et
de garder les processeurs actifs le plus longtemps possible. Essentiellement, cela signifie
qu’il faut entrelacer l’utilisation des processeurs et du réseau. Par exemple, quand un fil
d’exécution se bloque dans l’attente d’une communication, un autre fil d’exécution doit
pouvoir utiliser le processeur pour traiter d’autres calculs utiles pour l’application.

Utiliser la multiprogrammation dans une application signifie concrètement qu’il faut
augmenter le parallélisme virtuel et créer des fils d’exécution concurrents sur les noeuds
de la machine. Dans le paradigme de programmation par processus communicants, une
application est déjà décrite sous la forme de fils d’exécution multiples. Une façon simple
d’exploiter la concurrence sur les noeuds consiste à exécuter l’application sur des proces-
seurs virtuels plus nombreux que les processeurs physiques. Les processeurs physiques
exécutent ensuite plusieurs processeurs virtuels en concurrence. Mais ce n’est pas tou-
jours suffisant pour exploiter la concurrence. En fait, sur chacun des noeuds, il faut trou-
ver un ordonnancement des fils d’exécution qui entrelace l’utilisation du réseau et du
processeur, pour garder ce dernier actif. En effet, prenons un problème dans lequel une
phase de communication, de type échange total, suit une phase de calcul mal équilibrée.
La phase de communication va synchroniser les processeurs et le mauvais équilibre de
charge va obliger les processeurs les moins chargés à attendre. Augmenter le nombre de
processeurs virtuels ne change rien. Pour garder les processeurs actifs, il faut chercher
un autre ordonnancement des tâches. Par exemple, il faut chercher à exécuter des tâches
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ne nécessitant que des données locales, en même temps que la phase de communication.
Elles pourront ainsi recouvrir les temps d’attente des processeurs les moins chargés. No-
tons que si la machine le permet, cet ordonnancement permet également de recouvrir les
temps de communications par des calculs. Nous donnerons un exemple plus précis dans
le paragraphe suivant (cf. 2.3).

L’entrelacement des calculs et des communications n’est pas la seule possibilité of-
ferte par la multiprogrammation des noeuds pour faciliter l’implémentation efficace des
algorithmes parallèles. La multiprogrammation peut également :

– entrelacer l’utilisation des entrées/sorties, si le système d’exploitation le permet ;

– aider à la construction d’un mécanisme d’accès à la mémoire distante, en utilisant
des primitives de lectures/écritures à distance ;

– permettre la circulation de l’information de charge des processeurs pour un régula-
teur dynamique ;

– équilibrer la charge de calcul en implémentant un mécanisme de migration des fils
d’exécution [100].

Dans la suite, nous utiliserons la multiprogrammation essentiellement pour entrelacer les
calculs et les communications.

2.2.2 Description de la multiprogrammation

Les fonctions de communications asynchrones, présentes dans la plupart des biblio-
thèques de programmation par processus communicants, constituent déjà un moyen de
décrire l’utilisation entrelacée des calculs et des communications. Elles sont suffisam-
ment générales pour décrire tout les entrelacements calculs/communications possibles.
De ce fait, les communications asynchrones sont largement utilisées dans les algorithmes
réguliers pour le recouvrement des communications [26]. Leurs utilisations pour les pro-
blèmes irréguliers est plus difficile. En effet, le caractère imprévisible de cesproblèmes
nécessite un entrelacement dynamique des calculs et des communications. Cela conduit à
une étude de cas et à la construction d’un automate dont les états indiquent les tâches à
exécuter et dont les transitions dépendent de l’avancement des communications.

Une autre solution, consiste à utiliser un mécanisme d’exécution concurrente, et à
séparer ainsi la description de la concurrence de l’entrelacement dynamique des calculs
et des communications. Ce mécanisme doit pouvoir :

– créer oudétruire un fil d’exécution ;

– donner la main à un autre fil d’exécution (changer le contexte d’exécution), si le
fil courant se bloque sur l’attente d’un événement.

Les processus UNIX, ou processus lourds, permettent de réaliser ces opérations. De plus,
comme nous l’avons vu précédemment, des environnements de programmation comme
PVM permettent de gérer plusieurs processus par noeud de calcul. Mais les opérations
de création, destruction et changement de contexte sont coûteuses. En effet, les proces-
sus lourds possèdent, en plus de leur contexte d’exécution (registres et pile), un espace



2.2. PROCESSUS LÉGER ET ÉCHANGE DE MESSAGES 29

d’adressage et de protection et des descripteurs pour les opérations d’entrée/sortie. Les
opérations sur les processus lourds demandent l’intervention du système qui doit gérer les
espaces d’adressage et de protection.

Processus légers

Les processus légers (thread) possèdent seulement un contexte d’exécution (registres
et pile), ils partagent un espace d’adressage et de protection unique. Ils partagent éga-
lement les descripteurs d’entrée/sortie du processus lourd auquel ils appartiennent. La
gestion des processus légers nécessite seulement la manipulation du contexte d’exécu-
tion, elle est donc moins coûteuse que la gestion des processus lourds. Par exemple, un
changement de contexte est 10 à 1 000 fois plus rapide.

Les noyaux de processus légers les plus connus sont les processus légers de la norme
POSIX [98]. Le lecteur intéressé peut trouver une comparaison détaillée des noyaux de
processus légers dans la thèse de Michel CHRISTALLER [33]. Ces noyaux se caractérisent
par leur politique d’auto-ordonnancement, c’est-à-dire par la façon dont est gérée l’exé-
cution concurrente des processus légers. En effet, il faut déterminer la façon de partager
le processeur et l’ordre dans lequel on exécute les processus légers. Ainsi, pour aider
l’auto-ordonnanceur à choisir l’ordre d’exécution des fils, l’utilisateur peut leur affecter
des priorités. L’utilisation de ces priorités par le noyau dépend de la politique de partage
du processeur. Il existe essentiellement deux politiques d’auto-ordonnancement (préemp-
tion) des processus légers :

– la politique FIFO 4. Les processus sont actifs jusqu’à ce qu’ils se bloquent ou se
terminent. Ils ne sont pas interrompus, les changements de contexte ont lieu seule-
ment dans un petit nombre de primitives du noyau de processus légers. Les chan-
gements de contexte sont réduits au minimum. Mais cette politique pose des pro-
blèmes de réactivité. En effet, même si on utilise des priorités, les fils d’exécution
ne sont pas interrompus. Par exemple, si un fil d’exécution de plus haute priorité se
débloque, le fil courant continue son exécution jusqu’à ce qu’il se bloque à son tour.
Les fils d’une priorité donnée ne peuvent s’exécuter que si tous les fils de priorités
supérieures sont bloqués. À un même niveau de priorité, les fils sont exécutés les
uns à la suite des autres. Pour améliorer la réactivité, l’utilisateur peut introduire des
changements de contexte explicites. C’est-à-dire qu’un fil d’exécution peut expli-
citement demander à l’auto-ordonnanceur d’activer un autre processus prêt. Cette
primitive permet, au niveau de l’utilisateur, de programmer un partage coopératif
du processeur. Le choix de la place des primitives de changement de contexte est
un compromis entre la réactivité et un minimum de changements de contexte ;

– la politique de temps partagé. Le processus léger s’exécute au maximum pendant
un quantum de temps, puis il est préempté par le noyau au profit du suivant. Les
priorités déterminent la fréquence de préemption de chacun des fils d’exécution.
Cette politique résout le problème de réactivité, mais le nombre de changements
de contexte peut être important. De plus, les fils d’exécution ne maîtrisent pas le

4FIFO = firt in first out, premier entré, premier sorti.
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moment où ils sont interrompus, cela complique la programmation car il faut qu’ils
soient réentrants5.

En plus de faciliter l’utilisation entrelacée des ressources, les noyaux de processus lé-
gers permettent une programmation efficace grâce à un partage de l’espace d’adressage.
En effet, les fils d’exécution peuvent partager des données sans avoir à les copier. Mais
l’absence de protection entre les fils d’exécution introduit des problèmes de programma-
tion liée à la concurrence. À savoir, des problèmes de :

– conflits d’accès aux données. Un conflit intervient quand un processus léger écrit
une donnée alors qu’un autre lit la même donnée. Il faut verrouiller l’accès aux
données partagées pour garantir la cohérence des accès. Les noyaux de processus
légers offrent un mécanisme de sémaphores, pour synchroniser les processus légers
et assurer l’unicité des accès aux variables partagées ;

– inter-blocage. Le verrouillage des données peut créer des situations où les pro-
cessus se bloquent mutuellement. Par exemple, un inter-blocage survient si deux
processus légers verrouillent une donnée et si, ensuite, chacun essaye d’accéder à
la donnée de l’autre ;

– famine. La famine intervient quand un processus léger n’arrive jamais à accéder à
une donnée, car elle est toujours verrouillée par un autre.

Les problèmes de concurrence dépendent de la politique d’auto-ordonnancement des pro-
cessus légers. En particulier, l’auto-ordonnancement en temps partagé impose la protec-
tion rigoureuse de toutes les variables partagées. Si une portion de code satisfait à la pro-
tection rigoureuse de ces variables partagées, elle est dite réentrante, c’est-à-dire stable
aux changements de contexte aléatoires. Ceci peut être très coûteux. Par exemple, l’accu-
mulation de valeurs dans une variable par des processus concurrents, nécessite des opé-
rations de lectures/écritures très rapprochées. Un changement de contexte entre la lecture
et l’écriture peut créer des incohérences. La protection de la variable d’accumulation est
nécessaire, mais si les accumulations sont fréquentes, la protection de la variable entraîne
un sur-coût important. Une protection aussi stricte des variables partagées n’est pas né-
cessaire avec un auto-ordonnancement FIFO car les changements de contexte sont isolés
dans les primitives bien identifiées.

Une autre difficulté, liée au temps partagé, est la mesure des performances. En effet,
comment mesurer le temps de calcul d’une portion de code si l’exécution de ce code peut
être interrompue à tout les moments pour réaliser un autre calcul ? C’est impossible sans
tenir compte des changements de contexte, et sans introduire un sur-coût très important.

En fait, le choix d’une politique d’auto-ordonnancement dépend de l’application. Si
les processus légers partagent peu de données, on préférera favoriser l’équité en utilisant
le temps partagé. Mais si les processus utilisent beaucoup de données communes, on
préférera limiter la protection des données en utilisant une politique FIFO.

5Nous allons définir ce terme par la suite.
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2.2.3 La librairie ATHAPASCAN -0A

Un des axes de recherche du projet APACHE6[14], dans le cadre duquel ce travail a
été fait, consiste à réaliser une plate-forme d’exécution pour les applications irrégulières
qui utilise la multiprogrammation des noeuds. Plus précisément, il s’agit de combiner un
noyau de processus légers, et une librairie de communication.

Fondements

La librairie ATHAPASCAN-0A7 est la première maquette réalisée de cette plate-forme
d’exécution. Au départ, elle a été conçue pour la parallélisation d’applications ayant des
graphes de tâches série/parallèle (cf. figure 2.2) [69]. Ces graphes sont caractéristiques
d’une approche de construction d’algorithmes parallèlesdiviser pour paralléliser. Un al-
gorithme de ce type comporte trois phases :

1. une phase dedécoupedu problème, qui divise le problème initial en plusieurs sous-
problèmes indépendants ;

2. une phase derésolution, dans laquelle on résout récursivement en parallèle chacun
des sous-problèmes ;

3. une phase defusion, pour regrouper les résultats de chacun des sous-problèmes et
construire ainsi la solution du problème initial.

Ensuite, le concept consiste à lier la notion abstraite de tâche à la notion de fils d’exécu-
tion. Ainsi un fil d’exécution commence par découper le problème. Puis il crée plusieurs
fils d’exécution pour résoudre les sous-problèmes en parallèle. Enfin il attend la fin de
l’exécution de tout les fils créés pour fusionner les résultats. La figure 2.2 montre sur la
droite la décomposition en fils d’exécution correspondant au graphe de tâches de la partie
gauche.

Voici les autres objectifs qui ont guidé la réalisation de la librairie ATHAPASCAN-0A :

– portabilité . L’évolution des machines parallèles étant souvent plus rapide que le
développement d’applications parallèles, la portabilité est impérative ;

– efficacité et extensibilité. La plate-forme d’exécution doit pouvoir s’exécuter sur
une machine massivement parallèle, sans sur-coût de gestion excessif ;

– structurant . L’objectif initial était également de construire un langage structuré
pour l’expression du parallélisme de contrôle.

Description

ATHAPASCAN-0A offre un ensemble de primitives écrites en C qui permettent une
expression procédurale du parallélisme de contrôle d’une application. Plus précisément,
le parallélisme s’exprime par des appels asynchrones de procédures distantes. Contraire-
ment à une procédure classique, la procédure distante est calculée par un autre processeur
que le processeur appelant. L’appel de la procédure est asynchrone car ses résultats ne

6APACHE signifie : Algorithmique Parallèle et PArtage de CHargE.
7Athapascan est la langue des Apaches.
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Flots d’exécutions
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FIG. 2.2: Exemple de graphe de tâches série/parallèle, et décomposition en flots d’exécu-
tion correspondante pour ATHAPASCAN-0A.

sont pas disponibles juste après son appel, mais seulement après l’appel d’une primitive
spéciale, qui bloque l’appelant en attendant les résultats (c’est analogue à la primitive d’at-
tente d’une communication asynchrone). L’exécutif ATHAPASCAN-0A réalise un modèle
Client/Serveur basé sur l’appel de procédure à distance. C’est un ensemble de serveurs
capables de répondre à des appels de procédures à distance de façon synchrone ou asyn-
chrone. Chacun de ces appels entraîne la création d’un processus léger sur le noeud distant
pour exécuter la procédure. Les communications sont dissimulées dans le mécanisme de
passage des paramètres et des résultats aux procédures distantes [31] [34]. ATHAPASCAN-
0A est construit à partir d’un noyau de processus légers FIFO sans priorité et à partir de
la bibliothèque de communication PVM.

Plus concrètement, le programmeur commence par définir desmodèles de services, ce
sont des procédures comportant obligatoirement deux paramètres : un descripteur pour les
données, et un autre pour les résultats. Ces modèles de services comportent naturellement
trois parties :

1. une partie pour récupérer les arguments du service, à partir du descripteur de don-
nées, c’est équivalent à une réception des données ;

2. la partie de traitement, comme une fonction ordinaire ;

3. enfin, la partie qui place les résultats dans le descripteur de résultat, c’est équivalent
à un envoi.

La figure 2.3 donne le squelette d’un appel de service.
Ensuite, le programmeur déclare ces modèles de services, au début du programme. Les

processus du programme parallèle comportent ainsi un ensemble de services auxquels ils
peuvent répondre suite à un appel distant.

Dans le code, l’utilisation d’un service comporte trois phases :

1. on utilise la primitive qui crée une instance de service. Cette primitive demande :
le numéro du service à appeler, le numéro du processeur qui va exécuter le service,
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EP_MODEL_MACRO( nom_du_service, desc_arg, desc_res )

BEGIN_EP

déballage des arguments (1) :

UnPack( desc_arg, types des arguments, arg1, arg2, ... );

... traitement, comme une fonction ordinaire (2) ...

emballage des résultats (3)

Pack( desc_res, types des résultats, res1, res2, ... );

END_EP

FIG. 2.3: Squelette d’un modèle de service en ATHAPASCAN-0A.

et les arguments du service. Elle retourne une variable de synchronisation pour les
résultats du service ;

2. l’appel d’un service est asynchrone, l’appelant peut donc continuer son exécution ;

3. on utilise ensuite la primitive qui bloque le processus courant en attendant la fin du
service. Elle utilise la variable de synchronisation et elle retourne les résultats du
service.

La figure 2.4 montre l’appel d’un service.

... appel du service (1) :

Spawn( ..., types des arguments, arg1, arg2, ..., argn, &sync );

... traitement (2) ...

récupération des résultats (3) :

WaitSpawnRes( sync, types des résultats, res1, res2, ..., resn );

FIG. 2.4: Squelette d’un appel de service en ATHAPASCAN-0A.

Les graphes de tâches série/parallèle peuvent être décrits directement avec les pri-
mitives d’appel de procédures à distance sans effet de bord. C’est-à-dire des procédures
qui ne modifient pas d’autres données que les données locales au processus léger qui
les exécute. Nous l’avons déjà écrit au paragraphe précédent, il suffit de lier la notion
abstraite de tâche à la notion de service à distance. Ainsi, la création des tâches enfants
d’une tâche parente se fait directement en appelant de façon asynchrone le modèle de
service correspondant aux tâches enfants. Les dépendances de données entre la tâche pa-
rente et ses tâches enfants sont incluses dans l’envoi des paramètres des services et dans
la réception des résultats des services. Aucune autre communication de données entre
les services n’est nécessaire pour les graphes de tâches de ce type. Autre avantage de
cette programmation structurée, elle évite les pièges de la programmation concurrente.
Au niveau utilisateur, il n’y a pas de problème de conflits d’accès aux données car elles
sont toutes locales au processus léger qui exécute le service. Ceci élimine également les
problèmes d’inter-blocage inhérents à l’accès des ressources partagées.

Mais tous les graphes de tâches ne sont pas du type série/parallèle. En particulier, les
graphes de tâches issus d’une parallélisation par décomposition du domaine physique (cf.
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exemple 2.3) ne sont pas de ce type. Pour ne pas se limiter à la programmation d’appli-
cations ayant des graphes de tâches série/parallèle, la communication de données entre
les services ne peut pas se faire uniquement de façon structurée par le passage des para-
mètres et le retour des résultats aux procédures distantes. Elle se fait également de façon
non structurée, par le partage de la mémoire d’un processeur entre les services de ce
processeur. Des primitives pour synchroniser les services d’un même processeur ont été
ajoutées. Elles permettent le partage cohérent de données entre les services d’un même
processeur. Évidement, si l’utilisateur choisit de partager des données entre les services,
il doit garantir la cohérence des accès et l’absence d’inter-blocage.

Nous avons donné seulement les primitives de base de ATHAPASCAN-0A, le lecteur
intéressé par plus de détails est invité à consulter la thèse de Michel CHRISTALLER [33].

Conclusions sur ATHAPASCAN -0A

ATHAPASCAN-0A étant la première plate-forme du projet combinant un noyau de
communications et un noyau de processus légers, nous l’avons utilisée pour une partie
de notre travail (cf. chapitre 5). Le petit nombre de primitives a permis un apprentissage
rapide.

Mais ne disposant pas d’un graphe de tâches série/parallèle (cf. 5.2), nous avons dû
utiliser la mémoire pour partager des données entre les services. Il faut alors ajouter des
synchronisations entre les services d’un même processeur, pour garantir la cohérence des
accès aux données partagées. On perd ainsi l’avantage de la programmation structurée
qu’offrenormalement le paradigme de programmation d’ATHAPASCAN-0A. Cela conduit
à une programmation peu homogène, qui mélange des concepts de haut niveau comme
les appels de procédures distantes avec des concepts de plus bas niveau de protection des
variables partagées.

Parmi les environnements de programmation parallèle qui utilisent des processus lé-
gers, seul PM2 [101] [100] offre un paradigme de programmation structuré par des ap-
pels de procédures distantes. Comme celui d’ATHAPASCAN-0A, il se limite au traitement
des graphes du type série/parallèle. Les autres environnements de programmation n’im-
posent pas de paradigme de programmation structurée. En effet, dans NEXUS [59], les
communications entre les processeurs se font par des appels de service à distance (RSR),
ce sont des appels de procédures à distance asynchrones sans retour de résultats. NEXUS

possède également des primitives de synchronisation pour partager les données entre les
services d’un même processeur. Inversement TPVM [54] interdit le partage de données
entre processus légers, l’échange de données se fait uniquement par des communications
point-à-point explicites entre les processus légers.

Enfin, signalons le travail de Michel RIVIERE qui a essayé de conserver une program-
mation structurée indépendamment du graphe de tâches. L’idée consiste à généraliser le
concept d’appels de procédures distantes en utilisant des multi-procédures. Ce sont des
procédures distantes acceptant des paramètres provenant de plusieurs appelants et retour-
nant des paramètres à plusieurs appelants [112].

Notons, à l’avantage de cette première version, les outils complémentaires développés
pour cet environnement ; des outils pour l’analyse de performances [123] et la recherche



2.2. PROCESSUS LÉGER ET ÉCHANGE DE MESSAGES 35

de bogues. En particulier citons un travail sur la réexécution déterministe des programmes
parallèles, destiné à trouver des bogues non-déterministes liés à l’exécution concurrente
[53]. Le mécanisme comporte une partie enregistrant le déroulement de l’application, et
une seconde partie permettant de rejouer l’exécution dans le même ordre.

2.2.4 La librairie ATHAPASCAN -0B

ATHAPASCAN-0B est la deuxième version du support d’exécution pour applications
irrégulières réalisé dans le cadre du projet. De conception plus pragmatique, il n’impose
pas de paradigme de programmation parallèle structurée. Au contraire, il est conçu pour
être multi-paradigme, et il offre un ensemble de primitives très complet pour l’expression
du parallélisme et de la multiprogrammation. Il laisse l’utilisateur choisir la façon de
programmer la mieux adaptée à son problème. ATHAPASCAN-0B est construit, pour être
portable et efficace, à partir d’un noyau de processus légers à la norme POSIX [98] et du
noyau de communication MPI. La bibliothèque MPI a été préférée à PVM car elle est
réentrante. De plus, elle exploite souvent mieux les réseaux de communication spécialisés
des machines parallèles. En particulier sur le IBM-SP1, MPI est plus performant que
PVM.

Fonctionnalités

En pratique, ATHAPASCAN-0B offre un ensemble de primitives écrites en C pour la
gestion des processus légers et pour les communications entre les processus légers. Pour
la gestion des processus légers, les primitives permettent :

– la création de processus légers localement à un processeur ;

– la création de processus légers à distance, sur un autre processeur ;

– et la protection des variables partagées entre processus légers d’un même proces-
seur, grâce à des sémaphores.

Les primitives de communication entre les processus légers sont très proches des primi-
tives de communication point-à-point synchrone de MPI. La bibliothèque ATHAPASCAN-
0B comprend donc, des primitives d’envois et de réceptions bloquantes et non-bloquantes,
et des primitives pour attendre ou tester la fin des communications non-bloquantes.

Les primitives de communication utilisent un mécanisme de ports de communications
pour établir un lien entre les deux processus légers impliqués dans une communication.
Ainsi l’émetteur envoie des données sur un port et à destination d’un processeur donné.
Le récepteur lit les données en provenance d’un processeur et d’un port. Ce mécanisme
de ports de communication évite de nommer les processus légers pour les identifier.

Une couche logicielle écrite au-dessus de ATHAPASCAN-0B offre un ensemble de
primitives d’accès à la mémoire distante (Remote Memory Access). Elle permet aussi
d’utiliser des tubes de communications. Le processus léger émetteur place des données
dans le tube et le processus léger récepteur les lit au fur et à mesure. En fait, côté émet-
teur, les données sont placées dans un tampon de taille fixe. Quand le tampon est plein,
il est envoyé de façon bloquante, puis réutilisé pour placer la suite des données. Du côté
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du récepteur, les données sont lues du tampon, quand le tampon est vide une requête de
réception bloquante est émise pour recevoir la suite des données. La communication blo-
quante des tampons exerce un contrôle de flux entre l’émetteur et le récepteur. Les tubes
de communications sont très pratiques pour envoyer des messages dont on ne connaît pas
la taille au départ. Ils sont également très pratiques pour la distribution initiale de don-
nées sur les processeurs. En effet, le processeur maître lit les données d’un fichier et les
distribue au fur et à mesure aux processeurs esclaves. De même pour le regroupement de
résultats, le processeur maître combine les données pour les écrire dans un fichier, il les
reçoit au fur et à mesure des autres processeurs. Ici le contrôle de flux évite l’engorgement
du processeur maître.

Ici aussi, nous nous sommes limités à une description succincte des primitives de base
de ATHAPASCAN-0B, le lecteur intéressé par plus de détails peut consulter la thèse de
Ilan GUINZBURG [70].

Conclusion sur ATHAPASCAN -0B

Cette version du support d’exécution pour applications parallèles irrégulières est plus
homogène et plus souple à utiliser que la version précédente. L’utilisateur peut utiliser
suivant ses besoins :

– une programmation par appels de procédures distantes, grâce au mécanisme de
création de processus légers à distance ;

– une programmation par échanges explicites de messages entre les processus légers ;

– le partage de données entre les processus légers d’un même processeur grâce à des
primitives de synchronisation ;

– l’accès aux données à distance grâce à un mécanisme de lecture/écriture à distance.

MPI rend aussi cette version plus rapide. C’est ce gain de performance et la souplesse
accrue qui nous a incité à l’utiliser. En effet, comme nous le verrons par la suite dans
le chapitre 6, nous n’avons pas lié la notion de tâche et de processus légers. Nous avons
regroupé les tâches en fonction des ressources qu’elles utilisent puis nous avons créé des
processus légers pour exécuter ces groupes de tâches.

2.3 Programmation synchrone, asynchrone avec ou sans
processus légers : Un exemple simple

Une stratégie très utilisée pour paralléliser un algorithme est la décomposition du
domaine de simulation en sous-domaines. C’est caractéristique des problèmes modélisant
des phénomènes sur un espace géométrique. Que se soit les noeuds d’un maillage ou
des particules, les éléments sont distribués dans un espace de simulation. Des équations
locales, c’est-à-dire ne faisant intervenir que des éléments voisins, permettent de résoudre
itérativement les grandeurs physiques associées à chacun des éléments. La parallélisation
consiste à découper l’espace de simulation en autant de sous-espaces que de processeurs.
Nous allons étudier les différentes stratégies d’implémentation pour ce type de problèmes.
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Pour simplifier, nous utilisons seulement deux sous-domainesA etB, et donc seule-
ment deux processeurs. Le graphe de tâches associé au schéma de calcul comporte les
tâches suivantes :

– TA
d (resp.TB

d ), elledécoupele sous-domaineA (resp.B) en undomaine intérieur
Ai (resp.Bi) dont le calcul des valeurs ne nécessite que des données locales au pro-
cesseur, et undomaine frontièreAf (resp.Bf ) dont le calcul nécessite les données
des processeurs voisins ;

– TA
i (resp.TB

i ), elle calcule les nouvelles valeurs des éléments dudomaine inté-
rieur Ai (resp.Bi) ;

– TA
f (resp.TB

f ), elle calcule les nouvelles valeurs des éléments dudomaine fron-
tière Af (resp.Bf ) ;

– TA
r (resp.TB

r ), elle regroupe les calculs dudomaine intérieur et du domaine
frontière , pour reconstruire le nouveau sous-domaineA (resp.B).

La figure 2.5 montre les différents sous-domaines. Elle montre également les dépendances
entre les tâches, et la façon dont elles sont placées sur les deux processeurs.

TA
i TA

f

TA
d

TA
r

TA
i

TB
d

TB
iTB

f

TB
r

Décomposition du dommaine

Af

Af

Bf

Bf

P1 P2

Graphe correspondant

AiA Af Bf Bi B

Ai; Af

Ai; Af Bi; Bf

Bi; Bf

FIG. 2.5: Décomposition en deux sous-domaines et graphe de tâches correspondant.

Supposons que notre exemple soit un problème irrégulier, avec une incertitude sur le
coût de calcul des tâches. Ainsi le coût de calcul d’un type de tâche dépend du domaine
auquel il s’applique. Concrètement, par exemple pour les tâches qui découpent les sous-
domaines, le temps de calcul deTA

d est différent du temps de calcul deTB
d . La figure 2.6

montre le diagramme espace-temps de chacune des façons de programmer :
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1. Processus communicants + communications synchrones(PC+CS). On n’utilise
pas de multiprogrammation, mais seulement des processus simples. On peut faci-
lement identifier deux phases de communications : une pour l’échange des fron-
tières avant le calcul deTA

f (resp.TB
f ), et un autre pour l’échange des frontières

après le calcul deTA
f (resp.TB

f ). Pour ces deux phases de communication on
utilise des primitives de communications collectives synchrones. De plus on im-
pose un ordonnancement statique sur chacun des processeurs avec l’ordre suivant
TA
d < TA

f < TA
i < TA

r (resp.TB
d < TB

f < TB
i < TB

r ). Comme on peut le voir sur
la figure, la synchronisation des communications est pénalisante ;

2. Processus communicants + communications asynchrones(PC+AS). On impose
toujours le même ordonnancement des tâches mais pour essayer d’entrelacer les
calculs et les communications, on utilise des communications point-à-point asyn-
chrones. Ainsi, comme le montre la figure l’absence de synchronisation permet de
recouvrir les temps de communications par du calcul ;

3. Processus communicants + communications asynchrones + ordonnancement
par événement(PC+AS+OE). On utilise toujours des communications asynchro-
nes mais pour améliorer l’entrelacement des ressources, on utilise un ordonnan-
cement par événement. C’est-à-dire que l’ordonnancement des tâches dépend de
l’avancement des communications. Ainsi pour notre exemple, on commence par
exécuter la tâche de typeTd. Puis, si les données sont prêtes on calculeTf suivie
deTl, et sinon on calculeTl suivie deTf . On termine par le calcul de la tâche de
typeTr. La figure montre que l’ordonnancement n’est pas identique sur les deux
processeurs. Le recouvrement s’est amélioré, mais il n’est pas parfait ;

4. processus légers(PL). On utilise la multiprogrammation des noeuds en affectant
un processus léger à chacun des types de tâches. On affecte une priorité plus élevée
aux processus légers qui font des communications. Ainsi comme le montre la figure,
les tâches de calcul des frontières sont plus prioritaires, elles sont exécutées au plus
tôt, dès que les données sont prêtes. Le calcul des tâchesTl permet de recouvrir les
temps de communications.

Cet exemple est un peu abstrait mais nous verrons dans le chapitre 6 qu’il est très
proche de notre problème réel.

2.4 Conclusion

Le caractère imprévisible des applications irrégulières rend difficile l’utilisation effi-
cace des primitives de communication synchrone traditionnelles. Pour améliorer les per-
formances de ces applications il faut trouver un ordonnancement compatible avec une
utilisation entrelacée des ressources de calcul et de communications. Ensuite, il faut ex-
ploiter au mieux cet entrelacement. La multiprogrammation des noeuds de calculs est une
alternative pratique à la programmation de communication asynchrone pour entrelacer au-
tomatiquement l’utilisation des ressources. Nous verrons dans le chapitre 6 concrètement
ce que peut apporter la multiprogrammation pour une application irrégulière.
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FIG. 2.6: Diagramme espace-temps de chacune des façons de programmer.
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Chapitre 3

Modèle classique de dynamique
moléculaire

Beaucoup de problèmes physiques très différents sont traités par dynamique
moléculaire. Les modèles utilisés pour chacun de ces phénomènes sont sou-
vent très différents. Dans ce chapitre, nous avons isolé les équations utiles
pour un modèle de dynamique moléculaire opérationnel pour la biologie.
C’est le modèle utilisé ensuite dans notre application. Nous présenterons les
principales différences avec les autres modèles de dynamique moléculaire.

3.1 Introduction

La dynamique moléculaire classique est une simulation du mouvement des atomes et
des molécules d’un système donné. Cette technique est largement utilisée pour simuler
les propriétés des solides, des liquides et des gaz. Elle est utilisée en micro-éléctronique,
pour étudier la diffusion d’éléments dopant dans un substrat. En biologie, elle est em-
ployée pour étudier les conformations des macromolécules, et pour la compréhension des
mécanismes réactionnels des protéines dans les structures biologiques.

Pour simuler le mouvement des atomes, on utilise les équations de la mécanique clas-
sique. En effet, pour beaucoup de phénomènes, la résolution des équations de la méca-
nique quantique, plus proche de la réalité physique, nécessite un volume de calcul trop
important, même pour un ordinateur parallèle. En fait, les équations de la mécanique
quantique sont surtout utilisées pour étudier des réactions chimiques faisant intervenir un
petit nombre d’atomes (de l’ordre de 100 atomes). Nous nous intéressons essentiellement
à l’étude du mouvement des atomes des protéines. Pour cela, les modèles classiques sont
suffisamment précis. En effet, on cherche à étudier des phénomènes sans réaction chi-
mique entre les molécules. C’est-à-dire qu’il n’y a pas de modification dans les liaisons
entre les atomes du système. En biologie, les modèles classiques sont utilisés pour étu-
dier les interactions mécaniques entre les protéines d’assemblages complexes. Le prin-
cipal besoin est de pouvoir simuler des systèmes moléculaires de grande taille (10 000
voire 100 000 atomes). On souhaite par exemple, modéliser et simuler les protéines d’une
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membrane cellulaire dans leur environnement, pour comprendre leur fonctionnement. Il
est également nécessaire de réaliser des simulations longues de ces systèmes. Long à
l’échelle atomique signifie 1 à 100 nano-seconde. En effet, une partie importante du temps
de dynamique est utilisée pour affiner la construction du système et ceci avant même son
étude. L’assemblage initial est souvent grossier, et il faut, pour stabiliser le système, simu-
ler son mouvement en le chauffant progressivement jusqu’à la température de simulation
désirée. Ensuite seulement, l’étude du système peut commencer.

Dans les paragraphes qui suivent, nous décrirons le modèle de dynamique molécu-
laire utilisé dans notre application. C’est un modèle opérationnel pour l’étude de struc-
tures biologiques complexes, il est comparable aux modèles existant dans les programmes
traditionnellement utilisés en biologie. Nous nous sommes d’ailleurs largement inspirés
des modèles utilisés dans CHARMM [16], XPLOR [23] et EGO [67] [3] pour extraire les
fonctionnalités du modèle indispensable à l’étude du mouvement des protéines.

3.2 Principe

La dynamique moléculaire simule le mouvement des atomes en calculant la suite, au
cours du temps, des positions des atomes d’un système donné. Dans ce modèle, les atomes
sont considérés comme des points matériels assortis de données statiques : une masse, une
charge électrique et un type (azote, carbone, hydrogène, oxygène,: : : ). Et dépendant du
temps, on associe également à l’atome une position dans l’espace et un vecteur vitesse.
Le mouvement de ces atomes est régi par l’équation du mouvement de NEWTON ou par
l’équation du mouvement de LANGEVIN (cf. 3.6) suivant le type de simulation que l’on
désire.

Le calcul du mouvement d’un ensemble de particules est analogue à l’étude du mou-
vement d’un ensemble d’étoiles ou de planètes. C’est un problème à N-corps. Dans un tel
problème, dès qu’il y a plus de deux particules dans le système, on ne connaît pas de so-
lution explicite pour décrire le mouvement de ces particules. Pour calculer le mouvement
des atomes d’un système, on effectue itérativement une intégration numérique des équa-
tions du mouvement. Et ainsi, de proche en proche, à partir des positions et des vitesses
initiales des atomes, on calcule la suite au cours du temps des positions et des vitesses des
atomes du système. Les positions et les vitesses initiales des atomes sont des données du
problème.

Pour intégrer l’équation du mouvement, il faut, à chaque pas d’intégration, calculer
les forces qui s’exercent entre les atomes du système. Dans le modèle classique utilisé
traditionnellement en biologie, on considère trois types de forces :

– les forces des interactions non-liées classiques.Il s’agit des forces électrostatiques
de COULOMB et des forces de VAN DER WAALS. Ces forces s’exercent sur chacune
des paires d’atomes du système ;

– les forces des interactions géométriques.Dérivées de plusieurs fonctions d’éner-
gie empiriques, ces forces s’exercent entre les atomes d’une même molécule. Elles
rendent compte des déformations géométriques entre ses atomes ;
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– les forces de contraintes (restraint). Elles sont principalement utilisées pour main-
tenir les atomes dans l’espace de simulation et éventuellement simuler l’influence
du milieu extérieur sur le système étudié.

En résumé, l’algorithme principal de dynamique moléculaire est constitué d’une gran-
de itération représentant les pas d’intégrations dans le temps (cf. figure 3.1). A chaque
itération, on calcule l’ensemble des forces qui s’exercent entre les atomes du système.
Puis on intègre l’équation du mouvement pour trouver les nouvelles positions des atomes
[16] [90] [23].

pour i 1 à nbIter faire
calcul des forces non-liées;
calcul des forces géométriques;
calcul des forces de contraintes;
intégration du mouvement;

fin pour

FIG. 3.1: Schéma de l’itération fondamentale de dynamique moléculaire.

Dans la suite de ce chapitre, on va donner plus précisément les forces inter-atomiques
et les équations du mouvement utilisées en dynamique moléculaire classique. On dis-
cutera aussi de la position initiale des atomes et des contraintes au bord du système,
nécessaire pour la simulation d’un ensemble fini d’atomes.

3.3 Forces d’interactions non-liées

Les forces d’interactions non liées, contrairement aux forces géométriques s’exercent
entre chaque paire d’atomes du système. Il existe deux types de forces d’interactions non
liées : les forces d’interactions de VAN DER WAALS, dérivées d’un potentiel de LENNARD

JONES; et les forces d’interactions électrostatiques dérivées d’un potentiel de COULOMB.

3.3.1 Énergie de VAN DER WAALS

L’énergie de VAN DER WAALS, représentée par un potentiel de LENNARD JONES,
se compose d’un potentiel d’attraction et d’un potentiel de répulsion. Voici la forme de
l’énergie de VAN DER WAALS entre deux atomesi et j :

EVdW(i;j) =

 
A(i;j)

r12(i;j)

!
�
 
B(i;j)

r6(i;j)

!
(3.1)

r(i;j) est la distance entre les deux atomes. Les constantesA(i;j) et B(i;j) dépendent des
types des deux atomes de l’interaction.
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Voici les forces qui s’exercent sur les atomes correspondants :

�!
Fi = ��!riEVdW(i;j) =

 
12A(i;j)

r14(i;j)
� 6B(i;j)

r8(i;j)

!24 xi � xj

yi � yj
zi � zj

3
5

�!
Fj = ��!rjEVdW(i;j) =

 
12A(i;j)

r14(i;j)
� 6B(i;j)

r8(i;j)

!2
4 xj � xi

yj � yi
zj � zi

3
5

Paramètres de VAN DER WAALS

Les paramètres de VAN DER WAALS (A(i;j) etB(i;j)) sont construits de la façon sui-
vante :

1. pour chacun des types d’atomesI, une table donne les paramètres de VAN DER

WAALS �I et�I = RVdW(I) � 2�1=6. Ici RVdW(I) est le rayon de VAN DER WAALS

de l’atome de typeI ;

2. puis en utilisant les équations de combinaison de LORENTZ-BERTHELOT, pour
chaque paire de types d’atomes(I; J) on construit�(I;J) et�(I;J) :

�(I;J) =
p
�I�J ; �(I;J) = (�I + �J )=2

3. puis pour chaque paire de types d’atomes(I; J), on construit les paramètres de VAN

DER WAALS A(I;J) etB(I;J) :

A(I;J) = 4�12(I;J) �(I;J) ; B(I;J) = 4�6(I;J) �(I;J)

L’utilisateur peut également donner explicitement les valeurs de certains des para-
mètresA(I;J) etB(I;J). Cette possibilité de définir explicitement les paramètres de VAN

DER WAALS entre certains types d’atomes est principalement utilisée pour les interactions
entre les atomes d’hydrogène et d’oxygène appartenant aux molécules d’eau.

3.3.2 Énergie de COULOMB

L’énergie électrostatique de COULOMB et les forces dérivées de cette énergie dé-
pendent des chargesQi etQj des atomesi etj respectivement. Voici la forme de l’énergie
de COULOMB entre deux atomesi et j :

ECoul(i;j) =

�
QiQj

4��0r(i;j)

�
(3.2)

r(i;j) est la distance entre les deux atomes.
Voici les forces qui s’exercent sur les atomes correspondants :

�!
Fi = ��!riECoul(i;j) =

 
QiQj

4��0r3(i;j)

!2
4 xi � xj

yi � yj
zi � zj

3
5
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FIG. 3.2: Forme de l’énergie de Van der Waals entre deux atomes de typeI etJ .

�!
Fj = ��!rjECoul(i;j) =

 
QiQj

4��0r3(i;j)

!2
4 xj � xi
yj � yi
zj � zi

3
5

3.4 Forces d’interactions géométriques

Les forces d’interactions géométriques décrivent les propriétés géométriques des mo-
lécules. Elles rendent compte de la déformation des liaisons, des angles et des angles
dièdres entre les atomes d’une même molécule. Il s’agit respectivement de termes à deux,
trois et quatre corps, qui dérivent de potentiels d’énergie empirique. Les constantes de ces
potentiels d’énergie dépendent des types des atomes des interactions. Ce sont des données
du problème. En effet, une table fournit ces paramètres pour chacun des types de liaisons,
d’angles et d’angles dièdres possibles.

3.4.1 Énergie des liaisons

L’énergie de liaison inter-atomique est approchée par un potentiel harmonique qui
s’exerce entre les deux atomes d’une liaison covalente. S’il existe une liaison covalente
entre les atomesA etB, voici la forme du potentiel d’énergie de cette liaison :

EL(A;B) = Kr

�
r(A;B) � r0

�2
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Dans cette équation,r(A;B) est la distance entre les atomesA etB. Kr est une constante
d’énergie. Etr0 est la distance moyenne de la liaison covalente entre les deux atomes (cf.
figure 3.3 (a)).

r
A B

(a) liaison

A

B

C

�

(b) angle

FIG. 3.3: (a) Liaison covalente. (b) Angle entre deux liaisons covalentes.

3.4.2 Énergie des angles

L’énergie d’angle est approchée par un potentiel harmonique qui prend en compte
les déformations angulaires entre deux liaisons covalentes issues d’un même atome. Par
exemple, s’il existe une liaison entre les atomesA et B, et s’il existe une autre liaison
covalente entre les atomesB etC, la forme du potentiel d’énergie angulaire qui s’exerce
sur les atomes de l’angle[ABC est :

EA(A;B;C) = K�

�
�(A;B;C) � �0

�2
�(A;B;C) est l’angle entre les atomesA, B etC. K� est une constante d’énergie. Et�0 est
l’angle moyen entre les deux liaisons covalentes (cf. figure 3.3 (b)).

3.4.3 Énergie des angles dièdres

Il existe deux types de potentiels, suivant que la rotation autour de l’angle dièdre
est possible ou non. Pour ces deux potentiels, il est nécessaire de calculer l’angle dièdre
'(A;B;C;D) entre les atomesA,B,C etD (cf. figure 3.4 et 3.5). Par la suite, pour simplifier,
on note' = '(A;B;C;D). Ainsi, on calcule l’angle' suivant

�!
BC en posant :

~u =
�!
BA ^ �!CB

~v =
�!
CB ^ �!DC

~w =
�!
CB ^ ~u =

�!
CB ^ (

�!
BA ^ �!CB)

Ici
�!
U ^ �!V désigne le produit vectoriel des deux vecteurs

�!
U et

�!
V . Ainsi :

cos(') =
~u � ~v

k~uk � k~vk et sin(') = � ~v � ~w
k~vk � k~wk
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On calcule l’angle dièdre avec la meilleure précision possible :

' =

8>><
>>:

�
� � arcsin(sin(')) si cos(') � 0
arcsin(sin(')) si cos(') > 0

�
si j sin(')j � 0:7� � arccos(cos(')) si sin(') � 0

arccos(cos(')) si sin(') > 0

�
si j sin(')j > 0:7

A

B

C

D~v

~w ~u

'

FIG. 3.4: Angle dièdre propre.

Énergie des angles dièdres propres

L’énergie d’angle dièdre propre est une rotation possible autour de l’angle dièdre.
C’est une somme de potentiels de torsion qui s’exerce sur les quatre atomesA,B,C etD
de l’angle dièdre'(A;B;C;D).

EDp(A;B;C;D) =
X
i

K'i

�
1 + cos

�
n'i

'(A;B;C;D) + �'i

��

K'i
est une constante d’énergie,n'i

est la période de rotation, et�'i
est un décalage de

phase initial.

Énergie des angles dièdres impropres

Pour les angles dièdres impropres, la rotation autour de l’axe(BC) n’est pas auto-
risée. Ce sont par exemple les angles dièdres appartenant à un cycle d’atomes dans une
molécule. On utilise alors un potentiel d’oscillation harmonique autour d’une position
d’équilibre. Il s’exerce sur les quatre atomesA,B, C etD de l’angle dièdre'(A;B;C;D).

EDi(A;B;C;D) = K'

�
'(A;B;C;D) � '0

�2
K' est une constante d’énergie, et'0 l’angle dièdre impropre moyen.
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A
B

~w

D~u

~v '

C

FIG. 3.5: Angle dièdre impropre.

3.4.4 Listes d’exclusion

Pour affiner le modèle il est nécessaire de supprimer le calcul des forces de COULOMB

et de VAN DER WAALS entre les paires d’atomes appartenant à une même interaction
géométrique. On appelle l’ensemble des couples d’atomes, pour lesquels on ne calcule
pas les interactions non-liées, la liste d’exclusion.

En effet, on peut considérer le système étudié comme un graphe. Les atomes sont
les sommets du graphe et les liaisons covalentes les arêtes du graphe. De cette façon,
chaque composante connexe du graphe représente une molécule. On élimine le calcul
des interactions de COULOMB et de VAN DER WAALS entre les atomes pour lesquels il
existe un chemin dans le graphe inférieur à une longueur donnée. En général, on élimine
complètement les interactions non-liées pour lesquelles il existe un chemin de longueur
inférieure ou égale à deux.

Une option supplémentaire permet une exclusion partielle des interactions non-liées
entre les atomes pour lesquels il existe un chemin de longueur 3 (exclusion de longueur 3).
En effet, pour ces interactions, on utilise des paramètres de VAN DER WAALS (A(i;j)

et B(i;j)) spéciaux, et on ne tient compte que d’une partie des énergies de COULOMB

(généralement 40 % [23]).
En plus des exclusions obtenues d’après les liaisons covalentes entre les atomes, il

peut être nécessaire d’exclure des paires d’interactions particulières. Par exemple exclure
le calcul des forces de COULOMB et de VAN DER WAALS entre atomes d’un cycle ato-
mique. Ces exclusions sont explicitement données par l’utilisateur.

3.5 Potentiel des forces de contraintes (restraint)

3.5.1 Potentiel des contraintes harmoniques

Ces contraintes permettent de fixer la position de certains atomes en limitant leurs
mouvements autour d’une position fixe donnée. On note(x0

i ; y
0
i ; z

0
i ) cette position pour

l’atomei. Et on note(xi; yi; zi) la position courante de l’atomei. On définit ainsi l’énergie
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de contrainte harmonique par :

EH(i) = KH(i)((xi � x0i )
2 + (yi � y0i )

2 + (zi � z0i )
2)

KH(i) est une constante de contrainte harmonique qui dépend de l’atomei.

3.5.2 Contraintes aux bords du système

Pour maintenir les atomes dans la zone de simulation, et éviter par exemple l’évapo-
ration des molécules d’eau, on ajoute un potentiel spécial qui s’exerce sur les atomes au
bord du système :

ECB(i) = KCBd
2(d2 � PCB)

Ici, KCB etPCB sont les paramètres du potentiel de contraintes aux bords. Généralement
[17] on prendKCB = 0; 2 kcal=mol=Å

4
etPCB = 2; 25 Å

2
. Les systèmes moléculaires

étudiés peuvent avoir plusieurs formes. Ainsi, par exemple, pour un système sphérique
centré de rayonR, on prend d = k~rik �R +

p
PCB=2. Ici k~rik =

p
x2i + y2i + z2i est

le module du vecteur position de l’atomei.

3.6 Équations du mouvement

Deux équations du mouvement sont utilisées en dynamique moléculaire classique.
La dynamique de NEWTON utilise l’équation classique du mouvement. La dynamique
de LANGEVIN utilise une version modifiée de l’équation du mouvement de NEWTON. En
particulier, la dynamique de LANGEVIN permet de simuler l’influence du milieu extérieur
au système. Pour intégrer les équations du mouvement, nous avons utilisé les schémas
d’intégration traditionnels des programmes de dynamique moléculaire [90] [16]. Le choix
du pas d’intégration dépend de la fréquence de vibration de l’atome le plus léger dans le
système. S’il existe des atomes d’hydrogène, le pas d’intégration est très petit (environ
0; 25 � 10�15 s [16] [23]). Pour remédier à cet inconvénient, plusieurs méthodes existent.
Il est par exemple possible d’ajouter des contraintes sur le mouvement des atomes les plus
légers pour augmenter le pas d’intégration [129]. Une autre solution, consiste à modifier
le schéma d’intégration en utilisant des termes plus précis pour les atomes d’hydrogène
[79].

3.6.1 Positions et vitesses initiales

Nous l’avons déjà écrit dans l’introduction de ce chapitre, la dynamique moléculaire
calcule la suite au cours du temps des positions des atomes à partir de leur position et
de leur vitesse initiale. La position initiale des atomes est une donnée du problème. Et
on calcule les vitesses initiales des atomes par une distribution de MAXWELL . C’est une
distribution aléatoire des vitesses dont le module dépend de la température initiale d’étude
du système.
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Initialement, les composantes du vecteur vitessevi(0) de l’atomei suivent la loi nor-

male centrée d’écart-type :
q

KbT(0)
mi

.

Ici T(0) est la température initiale du système,

Kb = 1; 380 662:10�23 J=K = 1; 987 191:10�3Kcal=K=mol

est la constante de BOLTZMANN , etmi la masse de l’atomei.

3.6.2 Calcul de la température

Avant de calculer la température, on calcule l’énergie cinétique de l’ensemble desn
atomes au tempst de la façon suivante :

Ecin(t) =
1

2

nX
i=0

mi(vi(t))
2

Ici mi est la masse de l’atomei etvi(t) sa vitesse.
On calcule ensuite la température du système au tempst par :

T(t) =
2Ecin(t)

3nKb

Kb est la constante de BOLTZMANN .

3.6.3 Dynamique de NEWTON

Le mouvement d’un ensemble den atomes est régi par l’équation de NEWTON. Il
s’agit d’un système non-linéaire d’équations différentielles ordinaires d’ordre deux.

L’équation du mouvement de NEWTON pour un ensemble den atomes est :

8i = 1; : : : ; n mi

�
@2ri
@t2

�
(t) = Fi(r1(t); : : : ; rn(t)) (3.3)

mi est la masse de l’atomei, et ri(t) sa position à l’instantt. Fi(r1(t); : : : ; rn(t)) est la
somme des forces exercées sur l’atomei par les autres atomes du système au tempst. Les
forces qui s’exercent sur l’atomei dérivent des potentiels d’énergie définis précédemment.

Fi = ��!ri

 X
j

�
EVdW(i;j) + ECoul(i;j)

�
+
X

Liaisons

EL +
X

Angles

EA +
X

Dièdres

ED + EH(i) + ECB(i)

!

Pour intégrer ce système d’équations différentielles, on utilise le schéma classique
suivant [90] [16] :(

ri(t+ �t) = ri(t) + vi
�
t� �t

2

�
�t+ �t2

mi
Fi(r1(t); : : : ; rn(t))

vi
�
t+ �t

2

�
= ri(t+�t)�ri(t)

�t

Ici, �t est l’intervalle d’intégration dans le temps, etvi(t) la vitesse de l’atomei à l’ins-
tantt.
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Réajustement des vitesses

Pour contrôler la simulation il faut pouvoir modifier la température de la simulation.
Pour cela, on agit directement sur les vitesses des atomes en les multipliant par un facteur
fonction de la température-cible. On obtient un schéma d’intégration modifié :8>><

>>:
v�i
�
t� �t

2

�
=

q
Tcible(t)
T(t)

vi
�
t� �t

2

�
ri(t+ �t) = ri(t) + v�i

�
t� �t

2

�
�t+ �t2

mi
Fi(r1(t); : : : ; rn(t))

vi
�
t+ �t

2

�
= ri(t+�t)�ri(t)

�t

Ici Tcible(t) est la température-cible de simulation du système au tempst, et T(t) est la
température du système à l’instantt.

3.6.4 Dynamique de LANGEVIN

Dans l’équation de la dynamique de LANGEVIN, on ajoute à l’équation classique du
mouvement de NEWTON, un terme de friction et une force aléatoire pour simuler l’in-
fluence du milieu extérieur au système.

mi

�
@2ri
@t2

�
(t) = Fi(t) + fi(t)�mi�ivi(t) (3.4)

mi est la masse de l’atomei et ri sa position.Fi la somme des forces exercées par les
autres atomes sur l’atomei. �i est un terme de friction etvi(t) la vitesse de l’atomei au
tempst. Etfi(t) est une force aléatoire dépendant de la température, dont les composantes

suivent une loi normale centrée et d’écart-type :
q

2mi�iKbTcible(t)
�t

.
Ici Tcible(t) est la température-cible du système au tempst, Kb est la constante de BOLTZ-
MANN , et�t est l’intervalle d’intégration.

Pour intégrer le système, on utilise le schéma suivant :8<
:

ri(t+ �t) =
�
1 + �i�t

2

��1
h
2ri(t)� ri(t� �t)

�
1� �i�t

2

�
+ �t2

mi
(Fi(t) + fi(t))

i
vi
�
t+ �t

2

�
= ri(t+�t)�ri(t)

�t

Pour démarrer l’intégration, lors du premier pas, on utilise le schéma d’intégration de
l’équation de NEWTON.

3.7 Autres modèles de dynamique moléculaire

Il existe beaucoup de variantes du modèle classique de dynamique moléculaire. Les
modèles utilisés dépendent des phénomènes étudiés. Par exemple, pour étudier des gaz, on
se contente d’un modèle plus simple où toutes les particules sont identiques et ou seules
les forces de VAN DER WAALS s’exercent. Autre exemple, pour étudier la diffusion d’élé-
ments dopants dans un substrat de silicium, on utilise seulement les forces non-liées de
COULOMB et de VAN DER WAALS dont les paramètres dépendent des types des atomes.
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Le modèle utilisé en biologie est très complet. En effet, la modélisation des propriétés
géométriques des protéines est primordiale. Pour renforcer les propriétés géométriques
des protéines, des études sont menées pour considérer la géométrie des molécules comme
des contraintes fixes sur les positions des atomes ; et plus comme des oscillations au-
tour d’une position d’équilibre. Dans ce modèle, appelé dynamique dans l’espace des
angles (propriété utilisée en dynamique des corps rigides), le problème change de nature.
Il ne s’agit plus de calculer le mouvement de points matériels. Mais il faut calculer le
mouvement de volumes structurés, représentant des ensembles d’atomes fixés entre eux
et appartenant à des portions de molécules. Le lecteur intéressé trouvera une approche
très mathématique dans [111] [22] et une approche plus pratique analogue à l’étude du
mouvement de bras de robot dans [95] [78] [86]. Les équations qui résultent de ces mo-
dèles sont particulièrement ardues et ce type d’approche ne fait pas l’unanimité. De plus,
comme nous le verrons dans le chapitre suivant, même si les forces géométriques ajoutent
quelques contraintes, la difficulté principale du modèle de dynamique moléculaire réside
dans le calcul efficace des forces non-liées.
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Chapitre 4

Approximations pour la dynamique
moléculaire

Dans ce chapitre, nous décrirons quelques méthodes pour approcher le cal-
cul des forces non-liées. En particulier nous montrerons l’intérêt de la mé-
thode du rayon de coupure. Nous terminerons en donnant quatres exemples
de structure biologique qui nous ont servi à tester nos algorithmes.

4.1 Introduction

Comme, nous l’avons écrit au chapitre précédent, calculer le mouvement des atomes
d’un système nécessite une intégration numérique des équations du mouvement. Il est
donc nécessaire de calculer les forces d’interactions à chaque pas de temps. Or le cal-
cul exact de l’ensemble des forces d’interaction non-liées est une opération coûteuse en
terme de temps de calcul. En effet la complexité algorithmique de ces calculs est propor-
tionnelle au carré du nombre d’atomes. Dans la pratique, pour des petits systèmes (moins
de 1 000 atomes) le calcul complet des forces d’interactions non-liées représente plus
de 90 % du temps de calcul d’une itération complète. Même avec un ordinateur paral-
lèle, le calcul exact des forces non-liées n’est pas réaliste pour les gros systèmes. C’est
pourquoi, pour réduire la complexité algorithmique de ce calcul, les programmes de dy-
namique moléculaire utilisent des approximations des forces d’interactions non-liées. Le
calcul des autres forces et l’intégration de l’équation du mouvement ont des complexités
algorithmiques proportionnelles au nombre d’atomes du système. Il existe essentiellement
trois techniques pour réduire le volume de calcul des forces non-liées :

– la méthode du rayon de coupure(cut off ) est très largement employée en dy-
namique moléculaire classique [16]. Cette méthode consiste à calculer seulement
les interactions non-liées entre les atomes se trouvant à une distance inférieure à
une distance donnée. La complexité algorithmique du calcul des forces des interac-
tions non-liées devient proportionnelle au nombre des particules du système. Nous
détaillerons cette méthode dans la suite de ce chapitre ;
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– le calcul des forces suivant la distance(distance classes). TILDESLEY propose
dans [121] de modifier le schéma d’intégration. Ceci a été repris plus tard par
GRUBMÜLER et HELLER dans [67] [3]. La méthode se base sur une observation
simple : les forces à longue distance varient moins rapidement que les forces à
courte distance. La méthode consiste donc à calculer les forces qui s’exercent sur
un atome avec une fréquence qui dépend de la distance entre l’atome considéré et
les atomes qui composent la force. Plus précisément, comme le montre la figure 4.1
(a) sur une particule, on découpe l’espace en sphères de taille croissante. Puis, pour
chacun des atomes, on calcule à chaque pas de temps les forces issues des atomes
dont la distance est inférieure àR fixé. Un pas sur deux, on calcule les forces issues
des atomes compris entreR et 2R. On calcule un pas sur quatre les forces issues
des atomes dont la distance est comprise entre2R et3R, etc...

Cette méthode réduit le volume des calculs des forces non-liées. Mais sa complexité
reste proportionnelle au carré du nombre d’atomes. Le calcul des forces suivant la
distance est donc difficilement envisageable pour des systèmes de grande taille ;

– la méthode des moments multipolaires(FMA ) de BARNES et HUT [4] et la mé-
thode rapide des moments multipolaires de GREENGARD et ROKHLIN [66] [64]
[65] sont utilisées en dynamique moléculaire pour tenir compte des forces d’inter-
action électrostatique à longue distance [45] [10]. Ces deux méthodes utilisent un
principe similaire. À la base, pour calculer les forces de VAN DER WAALS et les
forces électrostatiques à courte distance, on utilise la méthode du rayon de coupure.
La méthode des moments multipolaires est utilisée seulement pour le calcul des
interactions électrostatiques au-delà du rayon de coupure.

On commence par diviser l’espace de simulation avec des ensembles emboîtés
d’atomes de forme cubique et de taille croissante, comme des boîtes gigognes (cf.
figure 4.1 (b)). Il y a ensuite deux phases :

– une phase ascendante, dans laquelle, pour chacune des boîtes, on calcule un
potentiel électrostatique sous la forme d’une série multipolaire et en fonction
des atomes de la boîte. Puis, pour les boîtes plus grosses, on construit la série
multipolaire associée à chacune des boîtes en fonction des séries des boîtes
de taille juste inférieure. Au final, on obtient une série multipolaire associée
à chacune des boîtes du système. La série correspond au potentiel électrosta-
tique exercé par l’ensemble des atomes inclus dans la boîte associée ;

– une phase descendante, dans laquelle, on combine par niveau les potentiels
électrostatiques de façon à obtenir, pour chacun des ensembles, le potentiel
exercé par les atomes des autres boîtes sur les atomes de l’ensemble. La figure
4.1 (b) montre également les boîtes que l’on utilise pour trouver le potentiel
qui s’exerce sur les atomes de la boîteC lors de cette deuxième phase.

Les travaux sur ces méthodes sont nombreux et le lecteur intéressé par plus de
détails peut aussi consulter les papiers de BOARD et ELLIOTT [51] [52] ou les
travaux de WINDEMUTH [131] [132]. La complexité algorithmique de la méthode
rapide des multipoles est proportionnelle au nombre d’atomes du système. De plus,
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cette méthode permet d’estimer l’ordre de grandeur de l’erreur d’approximation des
forces électrostatiques [50].

Des ensembles emboîtés d’atomes de forme non structurée sont également em-
ployés pour obtenir de meilleures approximations des forces électrostatiques à
longue distance [102]. Cette méthode est notamment combinée avec la technique
précédente de calcul des forces en fonction de la distance.

1 pas sur 2

1 pas sur 4

tous les pas

R
2R

3R
Calcul des forces

(a)

C

(b)

FIG. 4.1: (a) Calcul des forces suivant la distance. (b) Découpage de l’espace de simula-
tion pour l’algorithme des moments multipolaires.

4.2 Méthode du rayon de coupure

La méthode du rayon de coupure (cut off ), généralement employée dans les codes
de dynamique moléculaire, calcule seulement les interactions non-liées entre les atomes
voisins. C’est-à-dire, seulement les interactions entre atomes se trouvant à une distance
inférieure à une distance donnée, appelé rayon de coupure. En effet, le module des forces
d’interaction de VAN DER WAALS diminue rapidement quand la distance augmente (cf.
équation 3.1). De même, si les charges électriques sont réparties de façon homogène dans
le système, les forces de Coulomb s’annulent à longue distance (cf. équation 3.2). Il est
ainsi possible de négliger les forces d’interactions non-liées au-delà du rayon de coupure.
Pour un rayon de coupure fixéRcoupure, on définit les ensemblesV t

i des atomes voisins
d’un atomei au temps t par :

V t
i =

�
j tel que kri(t)� rj(t)k2 < Rcoupure
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ri(t) et rj(t) sont respectivement la position de l’atomei et de l’atomej au tempst.
L’équation des forces d’interactions non-liées qui s’exercent sur un atomei devient :

Fi(rV t
i
(t)) = ��!ri

0
@ X

j2V t
i

�
EVdW(i;j) + ECoul(i;j)

�1A
L’algorithme du rayon de coupure réduit considérablement le volume de calcul des

interactions non-liées. En effet dans le cas d’une répartition homogène des atomes, et
pour un rayon de coupure fixé, le nombre de voisins de chaque atome est majoré par
une constante dépendant du volume de la sphère de coupure. C’est-à-dire qu’il existe
une constanteK telle que le cardinal de tous les ensembles de voisins soit majoré par le
volume de la sphère de coupure :

8i #(V t
i ) � K �R3

coupure

En pratique, la répartition des atomes n’est pas homogène, mais la densité locale de
particules est majorée. On peut donc quand même trouver une constante pour majorer le
nombre des voisins de chacune des particules en fonction de la taille de la sphère de cou-
pure. La complexité pour le calcul des forces d’interactions non-liées devient ainsi pro-
portionnelle au nombre d’atomes. Ou plus précisément, pourn particules la complexité
estO(n �R3

coupure).

4.2.1 Approximation des forces non-liées

Il ne faut pas perdre de vue que nous étudions un système dynamique. Une troncature
brutale des forces et des énergies des interactions non-liées au bord de la sphère de cou-
pure crée des variations brutales des forces et des énergies. Surtout lorsqu’un atome sort
ou rentre dans la sphère de coupure. Pour éviter ces variations trop brutales, on utilise une
fonction spéciale au bord de la sphère de coupure. Cette fonction lisse le potentiel d’éner-
gie des intégrations non-liées au bord de la sphère de coupure. Ces fonctions de coupure
ne font pas l’unanimité aussi nous avons laissé le choix à l’utilisateur. Dans la suite, on
notesw(x) cette fonction spéciale etdsw(x) sa dérivée par rapport àx. L’énergie de VAN

DER WAALS devient :

EVdW(i;j) =

 
A(i;j)

r12(i;j)
� B(i;j)

r6(i;j)

!
sw(r2(i;j))

Et les forces qui s’exercent sur les atomesi et j correspondants deviennent :

�!
Fi =

  
12A(i;j)

r14(i;j)
� 6B(i;j)

r8(i;j)

!
sw(r2(i;j))� 2

 
A(i;j)

r12(i;j)
� B(i;j)

r6(i;j)

!
dsw(r2(i;j))

!24 xi � xj

yi � yj
zi � zj

3
5

�!
Fj =

  
12A(i;j)

r14(i;j)
� 6B(i;j)

r8(i;j)

!
sw(r2(i;j))� 2

 
A(i;j)

r12(i;j)
� B(i;j)

r6(i;j)

!
dsw(r2(i;j))

!2
4 xj � xi

yj � yi
zj � zi

3
5
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De même l’énergie de COULOMB devient :

ECoul(i;j) =

�
QiQj

4��0r(i;j)

�
sw(r2(i;j))

Et les forces qui s’exercent sur les atomesi et j correspondants deviennent :

�!
Fi =

  
QiQj

4��0r3(i;j)

!
sw(r2(i;j))� 2

�
QiQj

4��0r(i;j)

�
dsw(r2(i;j))

!2
4 xi � xj

yi � yj
zi � zj

3
5

�!
Fj =

  
QiQj

4��0r3(i;j)

!
sw(r2(i;j))� 2

�
QiQj

4��0r(i;j)

�
dsw(r2(i;j))

!2
4 xj � xi

yj � yi
zj � zi

3
5

Dans la suite, on définit le rayon de coupure extérieur parRExt = Rcoupureet le rayon
de coupure intérieurRInt tel que0 < RInt < RExt. Comme les programmes de dynamique
moléculaire classiques, notre programme offre, en plus de la troncature brutale, un choix
de trois fonctions spéciales de coupure :

– la fonction de coupure du programme XPLOR :

sw(x) =

8><
>:

1 si x � R2
Int

(R2
Ext�x)(2x+R2

Ext�3R2
Int)

R2
Ext�R2

Int
si R2

Int < x < R2
Ext

0 si R2
Ext � x

– la fonction de coupure du programme CHARMM :

sw(x) =

8><
>:

1 si x � R2
Int

(R2
Ext�x)2(2x+R2

Ext�3R2
Int)

(R2
Ext�R2

Int)
3 si R2

Int < x < R2
Ext

0 si R2
Ext � x

– ou bien la fonction de coupureshift suivante :

sw(x) =

8<
:
�
1 � x

R2
Ext

�2
si x < R2

Ext

0 si R2
Ext � x

Le lecteur intéressé peut trouver une évaluation de la précision de ces fonctions dans
[46] et [120].

4.2.2 Construction de la liste des voisins

La construction pour chacun des atomes de la liste des voisins n’est pas un algorithme
trivial. Un algorithme naïf qui compare les atomes deux à deux pour construire la liste des
voisins est enO(n2).
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De plus comme la position des atomes évolue au cours du temps, il est nécessaire de
reconstruire ces listes de voisins régulièrement. Une solution simple permet d’éviter de
reconstruire systématiquement la liste des voisins. On ajoute une distance de tolérance
Dtol au rayon de coupure. Ainsi, on construit au tempst, une liste étendue des voisins
pour chacun des atomes.

8i ~V t
i =

�
j tel que kri(t)� rj(t)k2 < Rcoupure+ 2Dtol

	
On peut facilement montrer que8 � 2 R :

(8i kri(t)� ri(t+ �)k2 � Dtol)) (8i V t+�
i � ~V t

i )

Ainsi la liste des voisins normaleV t+�
i de l’atomei reste valide tant que les atomes

ne se déplacent pas au-delà de la distance de tolérance. La figure 4.2 (a) montre com-
ment cela marche pour deux atomes. Cette astuce est très efficace en pratique, car dans
la plupart des systèmes étudiés l’essentiel du mouvement des atomes est une oscillation
autour d’une position d’équilibre. En effet, au lieu de construire la liste des interactions
à chacune des itérations, cette astuce permet, pour une distance de tolérance de 1 Å, de
construire la liste des interactions seulement tout les 40 à 50 itérations, cela dépend aussi
du système étudié et du pas d’intégration dans le temps [16] [23].

Dtol

V t+�
i

Rcoupure+ 2Dtol Rcoupure

~V t
i

(a)

Rcoupure+ 2Dtol

~V t
i

(b)

FIG. 4.2: (a) Utilité de la distance de tolérance. (b) Construction de la liste des voisins.
Les voisins d’un atome se trouvent dans sa boîte et dans les boîtes voisines.

Pour construire la liste des voisins de chacun des atomes rapidement :

1. on découpe l’espace de simulation en boîtes cubiques de taille~Rcoupure= Rcoupure+
2Dtol ;

2. on détermine la boîte de chacun des atomes en fonction de sa position dans l’es-
pace ;

3. on trie les atomes suivant le numéro de la boîte à laquelle ils appartiennent ;
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4. On termine par la construction de la liste des paires des interactions non-liées à
calculer, ce sont les paires d’atomes dont la distance est inférieure au rayon de
coupure~Rcoupure. Pour cela on utilise le fait que les atomes voisins (au sens du rayon
de coupure) d’un atome donné se trouvent dans la boîte de l’atome et dans ses 26
boîtes voisines. La figure 4.2 (b) montre une telle construction en deux dimensions.

La complexité de l’algorithme est fonction de l’opération de tri c’est-à-dire enO(n log n).
Les programmes de dynamique moléculaire reconstruisent régulièrement les listes de voi-
sins.

Nous utiliserons un algorithme légèrement différent. Nous placerons les atomes direc-
tement dans leur boîte au niveau de l’étape (1). On réalise ainsi une opération analogue à
un tri par tas de complexitéO(n). Cette variante n’est généralement pas utilisée par les
programmes de dynamique moléculaire car elle consomme plus de mémoire.

4.3 Conclusion

L’algorithme du rayon de coupure réduit considérablement le volume des calculs.
Mais la taille des systèmes étudiés, plus de 30 000 atomes, et le nombre d’itérations né-
cessaire à une bonne simulation, de l’ordre de 100 000 itérations, nécessitent de grosses
puissances de calcul. L’algorithme du rayon de coupure ne permet pas de modéliser tous
les phénomènes électrostatiques. Son utilisation ne fait pas l’unanimité mais il est très
largement employé dans les programmes traditionnellement utilisés en séquentiel pour
l’étude des protéines [16] [23]. Il est également considéré comme suffisant pour la plupart
des phénomènes étudiés par le mouvement des protéines [46] [120]. De plus, les autres
techniques d’approximation, l’algorithme des moments multipolaires compris, utilisent
l’algorithme du rayon de coupure pour le calcul des forces non-liées à courte distance.
C’est cette dernière raison qui nous a incité à étudier une parallélisation efficace de la
méthode du rayon de coupure.

4.4 Description des quatres structures test

Par la suite, pour tester et comparer les performances de nos algorithmes parallèles,
nous avons utilisé quatres systèmes réalistes de tailles différentes :

– une petite structure de 3 625 atomes,assemblage hétérogène comprenant : une
protéine de 3 544 atomes et 27 molécules d’eau ;

– une structure moyenne de 11 615 atomes,assemblage formant une membrane et
comprenant : un canal ionique complètement fonctionnel (dioxolane-gramicidine),
1 ion potassium, 106 phospholipides DLPE pour former la membrane, et 2 281
molécules d’eau ;

– une structure plus grosse de 35 349 atomes,composée : d’un canal ionique com-
plètement fonctionnel (dioxolane-gramicidine), de 200 phospholipides POPE pour
former la membrane, et 8 210 molécules d’eau (cf. figure 4.3) ;
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– une structure de grande taille de 413 039 atomes,composée d’une protéine de�-
galactosidase de 65 240 atomes hydratés dans une sphère d’eau de 100 Å de rayon
et comprenant 115 933 molécules d’eau. L’assemblage possède également 298 066
liaisons, 233 345 angles et 183 928 dièdres.

            

FIG. 4.3: Structure de 35 349 atomes d’un canal ionique dans une membrane de phospho-
lipides POPE.

Pour chacune des structures, les données sont fournies sous la forme de trois fichiers
dans le format utilisé par le programme XPLOR [23] :

– les paramètres, fichier qui comprend les listes des paramètres des forces géomé-
triques pour tous les types de liaisons, d’angles et de dièdres possibles. Il contient
également la liste des noms de chacun des types d’atomes présents dans la structure
simulée, avec leurs paramètres de VAN DER WAALS associés ;

– la structure. Ce fichier contient :

– la liste de chaque atome avec son type, sa masse et sa charge électrique ;

– toutes les liaisons, tous les angles et tous les dièdres de la structure ;

– la liste des paires d’atomes exclues par l’utilisateur du calcul des interactions
non-liées.

– les coordonnées,fichier comprenant la position des atomes du système, puis éven-
tuellement, les paramètres pour les contraintes harmoniques et le terme de friction
� pour l’équation du mouvement de LANGEVIN.
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Dans notre programme, les paramètres de simulation (le rayon de coupure, le temps
d’intégration, la température de simulation, ...), le choix des fonctions de coupure pour
l’approximation des forces non-liées et le type de dynamique (NEWTON ou LANGEVIN)
peuvent être choisis facilement. Mais pour les mesures de performances, seul le rayon
de coupure a une véritable influence [106]. Pour comparer facilement nos différentes op-
tions, nous avons choisi les paramètres de simulation qui correspondent à ceux qui sont
généralement employés [16] [23]. Ainsi, sauf indications contraires, pour les trois pre-
miers systèmes, nous avons utilisé les équations du mouvement de NEWTON, avec un
réajustement de la température tous les 5 pas et un pas de temps (�t) de 0; 25 � 10�15 s.
Nous avons utilisé la fonction deshiftpour les interactions électrostatiques de COULOMB,
et la fonction de coupure de CHARMM pour les interactions de VAN DER WAALS. Nous
avons également choisi un rayon de coupure extérieur (RExt = Rcoupure) de 10 Å, un rayon
de coupure intérieur (RInt) de 9 Å, puis une distance de tolérance (Dtol) de 1 Å.

Pour la structure de 413 039 atomes, nous avons fait la simulation pour un rayon de
coupure extérieur (RExt = Rcoupure) de 10 Å, un rayon de coupure intérieur (RInt) de 7 Å,
puis une distance de tolérance (Dtol) de 1 Å, avec les mêmes fonctions de coupure que pré-
cédemment. Nous avons commencé avec un petit pas d’intégration de0; 1 � 10�15 s, pour
équilibrer le système. Nous avons mené une première simulation de 300 pas pour chauffer
progressivement la structure de 50 K à 300 K et avec un réajustement de la température
tous les 5 pas. Puis nous avons mené une simulation de 700 pas à température constante
(réajustement tout les 10 pas) pour bien équilibrer la structure. Soit au total, seulement
pour équilibrer la structure une simulation de100 � 10�15 s. C’est pendant cette deuxième
simulation à température constante que nous avons fait nos mesures (cf. chapitre 6).

Nous avons ensuite mené une simulation longue de 4 fois 1400 pas avec un pas d’in-
tégration de0; 25 � 10�15 s et sans réajustement de la température pour vérifier la stabilité
du système, mais avec un replacement des atomes sur les processeurs tous les 50 pas. Ce
dernier test représente 35 heures de calcul sur 20 noeuds du SP1. Il n’est pas suffisant
pour valider le programme numériquement, mais c’est un test pour vérifier la capacité de
traiter des simulations longues sur des gros systèmes.
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Troisième partie

Parallélisation
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Chapitre 5

Parallélisation et répartition initiale des
calculs

Après un rappel des principales méthodes de parallélisation utilisées en dy-
namique moléculaire, nous étudierons plus précisément la méthode de par-
tition de l’espace de simulation. Cette méthode est théoriquement la plus
prometteuse. Mais pour obtenir des bonnes performances lors de la simu-
lation de protéines, nous montrons la nécessité d’obtenir un bon équilibre de
charge. Enfin, après une analyse plus précise du problème, nous proposerons
une étude comparative des différentes stratégies de placement des calculs et
des données sur les processeurs au début de la simulation.

5.1 Méthodes usuelles de parallélisation

L’algorithme du rayon de coupure est irrégulier du point de vue du parallélisme. Les
calculs à effectuer, pour obtenir les forces d’interactions non-liées d’un atome, dépendent
de ses atomes voisins. Les calculs dépendent fortement de la position des atomes et ne sont
donc pas indépendants de l’exécution du programme. Pour faciliter la compréhension, on
peut exprimer l’intégration de l’équation du mouvement de NEWTON sous forme matri-
cielle. On noteX(t) 2 R3n le vecteur des positions des atomes au tempst, V (t) 2 R3n le
vecteur des vitesses des atomes au tempst. Le schéma d’intégration s’écrit :

(
X(t+ �t) = X(t) + �t � V (t� �t

2 ) + �t2 �M �G( X(t) ) � U
V (t+ �t

2 ) = 1
�t
� (X(t+ �t)�X(t) )
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Ici M2 R3n�3n est une matrice diagonale contenant sur la diagonale l’inverse des masses
des atomes répété trois fois.U est le vecteur unitaire deRn.

M =

2
6666666664

1=m1 0 0
0 1=m1 0
0 0 1=m1 0

...
0 1=mn 0 0

0 1=mn 0
0 0 1=mn

3
7777777775

U =

2
64

1
...
1

3
75

Et G( X(t) ) 2 R3n�n est la matrice des forces. Ainsi, on peut définir le vecteurf(i;j) de
la force exercée par l’atomej sur l’atomei à partir des éléments de la matriceG( X(t) )
par :

8 i; j = 1; � � � ; n fi;j =

2
4 g((3i�2);j)
g((3i�1);j)
g(3i;j)

3
5

D’après la troisième loi de NEWTON, les forces entre les atomes s’opposent, on a donc la
propriété suivante sur les éléments de la matriceG( X(t) ) :

8 i; j = 1; � � � ; n f(i;j) = �f(j;i) ,
2
4 g((3i�2);j)
g((3i�1);j)
g(3i;j)

3
5 = �

2
4 g((3j�2);i)
g((3j�1);i)
g(3j;i)

3
5

Si on calcule toutes les forces non-liées du système,G est une matrice pleine. Mais
si on utilise un rayon de coupure,G est une matrice creuse sans structure particulière.
L’essentiel du calcul dans une itération de dynamique moléculaire consiste à construire la
matriceG des forces en fonction de la position des atomes du système. En pratique, on
ne construit pas explicitement la matrice des forces, on calcule directement le vecteurF
des forces qui s’exercent sur les atomes, en sommant au fur et à mesure les coefficients
des lignes deG.

F 2 R3n ; F = G( X(t) ) � U

Dans la littérature, il existe essentiellement trois familles d’algorithmes parallèles pour
la méthode du rayon de coupure [106] qui correspondent chacune à une façon différente
de répartir le calcul des coefficients non nuls de la matriceG :

– la distribution des atomes(atom-decomposition), cette méthode répartit les ato-
mes et le calcul des forces correspondantes sur les processeurs ;

– la distribution des forces (force-decomposition) répartit le calcul des forces non-
liées sur les processeurs ;

– la décomposition spatiale(spatial-decompositionou link-cell) attribue une partie
de l’espace de simulation à chacun des processeurs.
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Dans les paragraphes qui suivent, nous présenterons plus en détail le principe des
trois méthodes traditionnelles. Nous rappellerons les évaluations empiriques du volume
de calculs et du volume de communications en fonction de la taille du problème [106].
Nous nous concentrerons sur l’itération de dynamique moléculaire, en faisant abstraction
de la construction et de la modification de la liste des voisins des atomes. En effet, nous
avons vu au chapitre précédent (cf. 4.2.2) que l’introduction d’une distance de tolérance
au mouvement des atomes permet de reconstruire la liste des voisins seulement toutes les
40 ou 50 itérations.

5.1.1 Parallélisation par distribution des atomes

La première famille d’algorithmes, appelée algorithme de distribution des atomes
(atom-decomposition), découpe l’ensemble des atomes sur les processeurs, sans contrain-
te sur la position des atomes. Chacun des processeurs calcule les forces seulement pour
ces atomes. Mais pour calculer ces forces, les noeuds de calcul nécessitent la position de
tous les atomes. Comme le montre la figure 5.1, cela revient à effectuer un découpage par
ligne de la matriceG des forces.

Dans l’algorithme ci-dessous, on noteXi 2 R3n=p la partie du vecteur des positions
placée sur le processeuri. On noteFloc(i) 2 R3n le vecteur des forces calculées localement
sur le processeuri. Et on noteFi 2 R3n=p la partie du vecteur des forces placée sur le
processeuri. Fi contient la somme des forces qui s’exercent sur les atomes deXi.

F =

pX
i=1

Floc(i) =

2
64
F1
...
Fp

3
75 X =

2
64
X1
...
Xp

3
75

Pourp processeurs et un système den atomes, l’itération sur le processeuri s’écrit :

1 DiffuserXi à tous les processeurs, résultat :X O(n)

2 Calculer les forces locales, résultat :Floc(i) O(np )

3 Regrouper et sommerles vecteurs de forces de tous les processeurs, résultat :Fi O(n)

4 Intégrer l’équation du mouvement pour les atomes locaux, résultat :Xi O(np )

Dans l’étape 2, on tient compte de l’antisymétrie des forces, et on calcule globalement
une seule fois les forces qui s’exercent entre deux atomes. Ainsi après l’étape 2, le vecteur
des forces localesFloc(i) n’est pas complet. Il faut donc communiquer avec les autres
processeurs et sommer les forces calculées sur les autres processeurs pour avoir le vecteur
des forces complet. Au total, la complexité en temps de calcul est enO(n

p
) et la complexité

des deux phases de communication est enO(n).
Cet algorithme est facile à mettre en oeuvre à partir d’un programme séquentiel et est

de ce fait très utilisé [63] [90]. Cette méthode est également employée pour les ordinateurs
à mémoire partagée [96] ou avec des librairies de mémoire virtuellement partagée [76]
[77]. Mais elle nécessite, à chaque pas de temps, l’échange de toutes les positions des
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atomes (étape 1) et le regroupement de toutes les forces qui s’exercent sur ces atomes
(étape 3). La phase de communication qui en résulte est du type échange total. C’est une
communication très coûteuse et peu extensible.

Il est possible de supprimer l’une ou l’autre des deux phases de communication en
introduisant de la redondance dans les calculs des positions des atomes ou dans les calculs
des forces :

– on peut éviter la diffusion des coordonnées des atomes (étape 1). Pour cela, on
communique tout le vecteur des forces à l’étape 3, et on calcule à l’étape 4, sur
chacun des processeurs, la nouvelle position de tous les atomes du système. Globa-
lement, on calcule la nouvelle position des atomesp fois, une fois sur chacun des
processeurs;

– il est possible d’éviter le regroupement et la somme des forces de l’étape 3 en ne
tenant pas compte de l’antisymétrie des forces. Dans l’étape 2, globalement, on
calcule les forces entre deux atomes deux fois. Ainsi, après l’étape 2, on obtient
directement le vecteurFi complet des forces qui s’exercent sur les atomes du pro-
cesseuri. Les étapes 1 et 4 ne changent pas dans cette dernière variante.

Ces deux variantes ne modifient pas la complexité de communication de l’algorithme,
elles jouent seulement sur l’importance relative des différentes phases de l’algorithme.

Un autre inconvénient de cet algorithme, est la nécessité de stocker l’ensemble des
données sur les noeuds. Ceci limite la taille des problèmes qu’il est possible de traiter.
Pour remédier à ce problème, plusieurs articles [71] proposent de faire circuler les coor-
données des atomes sur un anneau virtuel, au fur et à mesure des besoins du calcul des
forces. De même, ils proposent de faire circuler les forces dans le sens contraire au fur et
à mesure de leur calcul. Ceci évite effectivement de stocker la structure complète sur tous
les noeuds. Mais la phase de communication est encore plus coûteuse. C’est un algorithme
d’échange total sur un anneau virtuel, il n’est donc pas optimal sur la majorité des réseaux
de communications actuels. En pratique cette variante est surtout utilisée pour le calcul
complet des interactions non-liées où la complexité du calcul (enO(n

2

p
)) est supérieure

au temps de communication.

Pour les structures réelles, un déséquilibre de charge peut apparaître. Un nombre
d’atomes identique par processeur n’impliquant pas un nombre identique d’interactions
non-liées à calculer. Suivant la densité locale de particules, les atomes peuvent avoir plus
ou moins de voisins dans la sphère de coupure. La solution la plus courante [63] pour
ajuster la charge d’une itération à l’autre, consiste à modifier la part d’atomes traités par
chacun des processeurs. Ainsi, on modifie aussi le nombre de forces à calculer associées
aux atomes de chacun des processeurs.

Malgré sa simplicité, nous n’avons pas retenu cet algorithme, car il n’est pas exten-
sible. La taille des problèmes qu’il peut traiter efficacement est limitée par le temps des
phases de communication et par la taille de la mémoire des noeuds de la machine.
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FIG. 5.1: Découpage en lignes de la matrice des forces pour les algorithmes qui distribuent
les atomes.

5.1.2 Parallélisation par distribution des forces

La deuxième famille d’algorithmes est appelée algorithmes de distribution des forces
(force-decomposition). Elle est basée sur un algorithme de calcul complet des interactions
non-liées qui réalise une distribution par blocs de la matrice des forcesG à calculer. La
figure 5.2 montre un tel découpage.

(1;1) (1;
p
p)X

X X�

(�;�)X�

(
p
p; 1) (

p
p;
p
p)

FIG. 5.2: Découpage en blocs de la matrice des forces pour les algorithmes qui distribuent
les forces.

Pour simplifier la description de l’algorithme, on suppose quep, le nombre de pro-
cesseurs, est un carré. Dans l’algorithme ci-dessous, on noteX�

� la partie du vecteur des
positions des atomes placée sur le processeur(�; �). On noteX� la partie du vecteur des
positions traitée par les processeurs de la ligne�, etX� la partie du vecteur des positions
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traitée par les processeurs de la colonne�.

X� 2 R(3n=
p
p) ; X =

2
64

X1
...

Xpp

3
75 ; X�

� 2 R(3n=p) ; X� =

2
64

X1
�

...

X
p
p

�

3
75

On note égalementF �
� le vecteur des forces exercées par les atomes deX� sur les atomes

deX�. Le calcul deF �
� se fait sur le processeur(�; �). Enfin,F� est la somme des forces

qui s’exercent sur les atomes deX�. L’itération sur le processeur(�; �) s’écrit :

1 Diffuser X�
� à tous les processeurs de la ligne, résultat :X� O( np

p)

2 Diffuser X�
� à tous les processeurs de la colonne, résultat :X� O( np

p)

3 Calculer les forces locales correspondant aux interactions entre
les atomes deX� et deX�, résultat :F �

� O(np )

4 Regrouper et sommerles vecteurs des forcesF �
� sur la ligne,

résultat :F� =

p
pP

i=1
F i
� O( np

p)

5 Intégrer l’équation du mouvement pour les atomes locaux, résultat :Xi O(np )

L’étape 3 est enO(n
p
) car on calcule seulement les forces entre les atomes voisins.

Au total, le coût de calcul est enO(n
p
) et le temps de communication est enO( np

p
).

L’algorithme présenté ici ne tient pas compte de l’antisymétrie des forces, mais il existe
une variante de même complexité qui en tient compte. Le lecteur intéressé par plus de
détails pourra lire une description plus précise de cet algorithme dans [106] ou [73].

Dans cette méthode, pour que la charge soit équilibrée, en particulier lors de la phase 3,
il faut que les coefficients non nuls deG soient distribués de façon homogène. Pour assurer
cette propriété, il suffit de mélanger aléatoirement les atomes au début de la simulation.
Ainsi, on assure statistiquement que les coefficients non nuls deG sont répartis de façon
homogène. En revanche, pour calculer efficacement les forces géométriques, il faut que les
atomes de ces interactions soient placés sur le même processeur. Ceci est contradictoire
avec un bon équilibre de charge.

La distribution par blocs de la matrice des forces permet de diminuer la complexité
algorithmique du coût des communications par rapport aux algorithmes décrits dans le
paragraphe précédent. Mais dans cet algorithme la mauvaise localité des données néces-
saire à un bon équilibre de charge est contradictoire avec une bonne localité des données
nécessaire aux calculs des forces géométriques. Il n’est donc pas applicable à notre mo-
dèle.

5.1.3 Parallélisation par partition de l’espace de simulation

La dernière famille d’algorithmes est basée sur un découpage géométrique du système
à simuler (link-cell ), puis à une distribution de ce découpage de l’espace sur les pro-
cesseurs (spatial-decomposition) [36] [84] [92] [74]. Chacun des processeurs s’occupe
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d’une région donnée de l’espace de simulation. Contrairement aux méthodes précédentes,
les atomes ne sont pas liés à un processeur, mais peuvent changer de processeur au cours
de la simulation.

L’algorithme de découpage géométrique ne construit pas l’ensemble des voisins de
chacun des atomes. Mais, comme lors de la construction des listes de voisins, il divise
l’espace de simulation en boîtes cubiques, dont la taille dépend du rayon de coupure.
Ainsi implicitement, les atomes voisins d’un atome donné se trouvent dans la boîte de
l’atome considéré et dans ses 26 boîtes voisines [5]. La figure 5.3 montre une vue en deux
dimensions d’un tel découpage de l’espace. Notons qu’il n’y a que huit boîtes voisines en
deux dimensions.

sur plusieurs processeurs
Intéractions géométriques

Pi Pi+1

Rcoupure

Rcoupure+ 2Dtol

Échange des coordonnées

FIG. 5.3: Découpage spatial de l’espace de simulation.

Si on place une boîte par processeur, chacun des processeurs échange la position des
atomes de sa boîte avec les 26 processeurs possédant les boîtes voisines. Après cette com-
munication, chacun des processeurs possède les coordonnées des atomes de sa boîte et
les coordonnées des atomes des boîtes voisines. Il peut ainsi calculer les forces d’interac-
tions non-liées et les forces d’interactions géométriques qui s’exercent sur les atomes de
sa boîte. Pour un ensemble den atomes, etp processeurs, et si on place une seule boîte
par processeur, l’algorithme s’écrit :

1 Échangerles coordonnées des atomes avec les processeurs contenant

les boîtes voisines O(np )

2 Calculer les forces qui s’exercent sur les atomes de la boîte locale O(np )

3 Intégrer l’équation du mouvement pour les atomes de la boîte locale O(np )

Comme nous le verrons plus tard, il est possible ici aussi d’utiliser l’antisymétrie des
forces pour réduire le coût de calcul des forces d’interactions. Il suffit d’ajouter une phase
de communication entre l’étape 2 et l’étape 3. Dans cette nouvelle étape, il faut regrouper
et sommer les forces qui s’exercent entre les atomes des boîtes voisines.
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Beaucoup d’articles ont montré l’efficacité de cet algorithme pour un ensemble
d’atomes répartis de façon homogène [106] [5]. En effet, dans un tel cas, et si on place
une boîte par processeur, le coût de calcul et de communication est enO(n=p). De tous
les algorithmes possibles il est le moins communicant. De plus, il distribue les atomes sur
les processeurs et évite ainsi de stocker toute la structure sur un processeur. Il est donc le
plus adapté pour simuler le mouvement de systèmes comportant beaucoup d’atomes.

Un premier essai pour préciser les hypothèses

Nous avons fait un premier essai pour cerner le comportement de cet algorithme de
façon à connaître l’importance relative des différents paramètres comme la part du temps
de calcul des interactions ou la part du déséquilibre de charge. Notre essai a porté sur la
petite structure de 3 625 atomes décrite au paragraphe 4.4. Nous avons placé une boîte
par processeur et nous avons utilisé un rayon de coupure de 15 Å. Pour un tel système,
le temps d’exécution moyen d’une itération sur un noeud du SP1 est de 82,12 secondes.
Pour le même système, le temps d’exécution moyen d’une itération sur 24 processeurs est
de 9,7 secondes. On obtient une efficacité très médiocre de 35,3 %.

Mais, en étudiant plus précisément les structures réelles, on remarque que le nombre
d’atomes par boîte est très variable (cf. figure 5.4). Il existe deux raisons à ce phénomène :
la première raison est liée à la forme du système étudié. Le système n’est pas forcément
un parallélépipède, ainsi les boîtes au bord du système ne sont pas pleines. La deuxième
raison est liée à la nature du système étudié. Le nombre de particules par unité de volume
n’est pas constant dans le système. En effet, par exemple il y a plus de particules par unité
de volume dans une région où il y a des molécules d’eau que dans une région où il y a la
protéine. Le déséquilibre du nombre d’atomes par processeur qui en résulte entraîne un
déséquilibre de la charge de calcul encore plus important. En effet, le coût de calcul sur un
processeur est essentiellement fonction du nombre d’interactions non-liées calculées. Si
on place une boîte par processeur, on peut estimer le nombre d’interactionsmi à calculer
sur le processeuri en fonction du nombre d’atomes de la boîte placée sur le processeuri,
et du nombre d’atomes des boîtes voisines placées sur d’autres processeurs.

mi = O

 
ni:

 
ni +

X
j2Vi

nj

!!

Dans cette formule,Vi est l’ensemble des boîtes voisines de la boîtei au sens du rayon
de coupure. La figure 5.4 montre le déséquilibre de charge pour la structure de 3 625
atomes. Dans ce graphique, on mesure également le temps moyen de calcul par itération
sur chacun des processeurs, toujours en plaçant une boîte par processeur.

Axes de recherches

Ce premier programme nous a permis de préciser les hypothèses pour la suite du tra-
vail. Nous avons montré que dans les systèmes réels, les atomes ne sont pas répartis de
façon homogène ce qui induit un fort déséquilibre de la charge de calcul sur les proces-
seurs. La recherche d’une bonne répartition des tâches de calcul est primordiale. Nous
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FIG. 5.4: Nombre d’atomes par boîte (ou processeur) pour un système réel de 3 625
atomes et temps de calcul moyen d’une itération sur les processeurs correspondants.

avons eu également la confirmation que la charge de calcul est essentiellement due au
calcul des forces d’interactions non-liées. Répartir la charge signifie qu’il faut répartir le
calcul des forces d’interactions non-liées sur les processeurs. Il faut également prendre
en compte l’antisymétrie des forces d’interactions non-liées, afin de réduire les coûts de
calcul.

Les études sur des structures plus importantes ont montré que le nombre de boîtes
est bien supérieur au nombre des processeurs. De plus, dans cet algorithme, le nombre
de processeurs utilisés est dépendant du nombre de boîtes, qui est lui-même dépendant
du nombre d’atomes du système et de la taille du rayon de coupure. Le futur programme
doit pouvoir utiliser un nombre quelconque de processeurs indépendamment des données
du problème. En revanche le découpage géométrique de l’espace de simulation en boîtes
cubiques de la taille du rayon de coupure semble bien adapté à l’algorithme du rayon de
coupure. En particulier il évite la construction explicite de la liste des atomes voisins de
chacun des atomes. Il nous est apparu judicieux de conserver ce découpage et de chercher
un bon placement de ces boîtes et des tâches de calcul associées, plutôt que de chercher
une partition géométrique quelconque de l’espace de simulation. Dans la suite, nous allons
chercher un bon placement initial des données et des calculs des interactions non-liées,
pour cet algorithme de partition géométrique de l’espace de simulation. Notons que [84]
propose une approche similaire, mais le placement initial cherche à équilibrer le nombre
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d’atomes par processeur. Pour obtenir des meilleurs résultats, nous chercherons avant
tout à équilibrer les calculs sur les processeurs, et nous utiliserons un graphe de tâche plus
précis.

❈
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5.2 Construction du graphe de tâches

Comme nous l’avons remarqué précédemment, le découpage spatial de l’espace de
simulation sur les processeurs est l’approche la plus prometteuse pour traiter des systèmes
de grande taille. Mais il faut trouver un bon placement des calculs et des données sur les
processeurs. En particulier il faut équilibrer le calcul des forces non-liées. Le placement
initial comporte plusieurs étapes :

1. Comme précédemment, on commence par diviser l’espace de simulation en boîtes
cubiques de la taille du rayon de coupure. Le nombre de boîtes dépend de la taille
du système. Puis on place chacun des atomes dans sa boîte. La position de l’atome
permet directement de connaître la position de sa boîte ;

2. on construit le graphe de tâches associées à l’ensemble de boîtes ;

3. on évalue le coût de calcul des tâches. Comme nous le verrons par la suite, ceci
consiste à évaluer le nombre de forces non liées à calculer dans chacune des tâches ;

4. on place ensuite les tâches sur les processeurs ;

5. on déduit du placement des tâches le placement des boîtes et de la structure ;

6. une fois connu le placement des boîtes, il faut identifier et construire les phases de
communications.

Avant de présenter les différentes stratégies de placement que nous avons essayées,
nous allons décrire le graphe de tâches à placer. Nous allons également introduire des
contraintes sur le placement des tâches pour diminuer les communications et simplifier
les structures de données. Nous terminerons par évaluer les coûts des tâches pour obtenir
un bon équilibre de charge.

5.2.1 Identification des tâches

Dans une itération de dynamique moléculaire, nous avons identifié quatre types de
tâches liées aux différentes phases de l’itération de dynamique moléculaire. Les tâches
utilisent les données relatives aux boîtes du découpage géométrique de l’espace de simu-
lation. Voici les quatre types de tâches :

– la tâcheTni(i) calcule les interactions non-liées de COULOMB et VAN DER WAALS

entre les atomes de la boîtei (interactions non-liées internes à la boîte). Cette
tâche nécessite les coordonnées des atomes de la boîtei, et retourne les forces qui
s’exercent entre les atomes de la boîte ;

– la tâcheTnv(i; j) calcule les interactions non-liées entre les atomes de deux boîtes
i et j, voisines au sens du rayon de coupure (interactions non-liées entre des boîtes
voisines). Cette tâche utilise les coordonnées des atomes des boîtesi et j. Elle
retourne les forces des atomes de la boîtej qui s’exercent sur les atomes de la boîte
i. Et par antisymétrie des forces, elle retourne les forces des atomes de la boîtei qui
s’exercent sur les atomes de la boîtej ;

– la tâcheTg(i) calcule les interactions géométriques relativement aux atomes d’une
boîte i. C’est-à-dire les interactions géométriques ayant au moins un atome dans
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cette boîte. Cette tâche a besoin de connaître les coordonnées des atomes apparte-
nant à la boîtei et à ses boîtes voisines. En effet, comme le montre la figure 5.3,
les interactions des liaisons, des angles et des dièdres peuvent faire intervenir des
atomes appartenant à plusieurs boîtes voisines. La tâche retourne les forces géomé-
triques qui s’exercent entre les atomes de ces boîtes ;

– la tâcheTi(i) intègre le mouvement des atomes de la boîtei. Cette tâche nécessite
l’ensemble des forces qui s’exercent sur les atomes de la boîtei, et retourne les
nouvelles coordonnées des atomes de la boîte.

Dans cet algorithme on utilise l’antisymétrie des forces d’interactions non-liées. Ainsi,
dans la suite, pour simplifierTnv(i; j) etTnv(j; i) désigneront la même tâche.

5.2.2 Contraintes de précédence

Après la définition des différentes tâches du problème, nous devons déterminer les
dépendances de données entre ces tâches et construire le graphe de précédences de l’en-
semble des tâches (cf. chapitre 1.3.1).

On construit ce graphe, d’une itération à l’autre. Avec la notation suivanteT1 � T2; T3

qui signifie que la tâcheT1 dépend des tâchesT2 et T3. Cette relation définit un ordre
partiel sur l’exécution des tâches. On note égalementTi-(i) la tâche d’intégration du mou-
vement pour les atomes de la boîtei à l’itération précédente. Et comme précédemmentVi

est l’ensemble des boîtes voisines d’une boîtei au sens du rayon de coupure. Rappelons
également que pour le moment, et compte tenu de la distance de tolérance (cf. 4.2.2),
nous considérons que les atomes ne changent pas de boîtes d’une itération à l’autre. Voici
le graphe de précédence d’une itération de dynamique moléculaire pour l’algorithme de
découpages géométriques :

– le calcul des forces non-liées des atomes de la boîtei nécessite les positions cou-
rantes des atomes de la boîte. Ces positions sont calculées à l’itération précédente,
par la tâche d’intégration du mouvement des atomes de la boîte. On a les précé-
dences suivantes :

Tni(i)� Ti-(i)

– le calcul des forces non-liées entre les atomes de deux boîtes voisines, au sens du
rayon de coupure, nécessite les positions des atomes des deux boîtes :

Tnv(i; j)� Ti-(i); Ti-(j)

– le calcul des forces géométriques des atomes d’une boîte nécessite les coordonnées
des atomes des boîtes voisines :

Tg(i)� Ti-(i); Ti-(Vi)

– l’intégration du mouvement des atomes d’une boîte nécessite la somme de toutes
les forces qui s’exercent sur les atomes de la boîte. Donc les résultats de toutes
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les tâches qui ont utilisé les coordonnées des atomes de la boîte pour calculer des
forces. Ceci donne les précédences suivantes :

Ti(i)� Tni(i); Tnv(i; Vi); Tg(i); Tg(Vi)

La figure 5.5 montre les dépendances relatives à une tâche de calcul des forces géomé-
triques des atomes d’une boîte. Nous nous sommes limités à une vue en deux dimensions
avec huit boîtes voisines pour faciliter la compréhension. De même, la figure 5.6 montre
les dépendances relatives à quelques tâches de calcul des forces non-liées entre boîtes
voisines.

Tg(5)

et boîtes correspondantes

Tâches d’intégration

et boîtes correspondantes

de l’itération précédente

Ti(1) Ti(2) de l’itération courante

Ti(4)
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Ti(7) Ti(8)
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Ti(9)

Ti-(6)
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FIG. 5.5: Dépendances de la tâcheTg(5) de calcul des forces géométriques des atomes de
la boîte 5.

En analysant le graphe de tâches d’une itération on retrouve les deux phases de calculs
et les deux phases de communications déjà présentes dans l’algorithme précédent. La
figure 5.7 montre ces phases.

5.2.3 Contraintes de placement

Pour diminuer le volume des communications et simplifier les structures de données
du programme, nous ajoutons des contraintes sur le placement des tâches. Nous montre-
rons expérimentalement par la suite que ces contraintes ne sont pas trop fortes. C’est-à-
dire qu’elles ne nuisent pas à l’obtention d’un bon équilibre de charge.

Lors du premier programme, nous avons observé que les mouvements des atomes
étaient essentiellement des oscillations autour d’une position d’équilibre. Dans ces condi-
tions, il nous semble raisonnable de placer seulement les tâches relatives à la première



80
CHAPITRE 5. PARALLÉLISATION ET RÉPARTITION INITIALE

DES CALCULS

Tnv(2; 4)

Ti(5)

Ti(2)Ti(1)

Ti(6)

Ti(3)

Ti(4)
et boîtes correspondantes

Tâches d’intégration

Tnv(2; 5) Tnv(2; 3)

de l’itération courante

Tnv(2; 6)

de l’itération précédente

et boîtes correspondantes

Tâches d’intégrationTi-(4) Ti-(5) Ti-(6)

Ti-(3)

Tnv(2; 1)

Ti-(2)Ti-(1)

FIG. 5.6: Dépendances des tâches de calcul des forces non-liées entre les atomes des
boîtes voisines de la boîte 2 :Tnv(2; 1), Tnv(2; 3), Tnv(2; 4), Tnv(2; 5), etTnv(2; 6).

1 Échangerles coordonnées des atomes

2 Calculer les forces (tâches :Tni(i), Tnv(i; j) etTg(i))

3 Échangerles forces

4 Intégrer l’équation du mouvement (tâches :Ti(i) )

FIG. 5.7: Phases de calculs et de communications d’une itération de dynamique molécu-
laire.

itération, et de supposer que ce placement restera grossièrement valable pour les itéra-
tions futures. Pour que le placement reste valable d’une itération à l’autre, il faut queles
tâches relatives à une boîte ne bougent pas d’une itération à l’autre. Ainsi, concrètement,
sur le graphe de tâches, cela signifie que les tâchesTi-(i) et Ti(i) seront placées sur le
même processeur.

Pour diminuer les communications, on placera également la tâcheTni(i) des interac-
tions non-liées entre les atomes de la boîtei, et la tâcheTg(i) du calcul des forces géomé-
triques relatives aux atomes de la boîtei sur le même processeur que la tâche d’intégration
du mouvement des atomes de la boîte. Ces tâches utilisent et modifient les mêmes don-
nées, leur placement sur le même processeur évite la communication de ces données.
Dans la suite, le placement des tâchesTni(i) implique le placement des tâchesTi(i) et
Tg(i) sur le même processeur. Par extension, on parlera du placement de la boîtei pour
désigner le placement de toutes ces tâches.

Toujours pour réduire les communications, on restreint le placement des tâches de
typeTnv(i; j) sur le processeur deTni(i) ou deTni(j). En effet, on peut remarquer que pour
calculer les forces géométriques relatives aux atomes d’une boîte (les tâchesTg(i)), il faut
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connaître la position des atomes des boîtes voisines. Et, après ce calcul, il faut mettre à
jour les forces qui s’exercent sur les atomes des boîtes voisines. Donc le placement de
ces tâches induit deux phases de communications : l’échange des positions des atomes
entre les boîtes voisines, et l’échange des forces, toujours entre boîtes voisines. Ainsi, si
on place la tâcheTnv(i; j) sur le processeur qui possède la boîtei on peut profiter des
communications nécessaires àTg(i). De même, si on placeTnv(i; j) sur le processeur
de la boîtej, on peut profiter des communications nécessaires àTg(j). On peut voir sur
le graphe de tâches que les dépendances des tâchesTnv(i; j) sont incluses dans celles
des tâchesTg(i) ou Tg(j) (cf. figure 5.5 et figure 5.6). Cette contrainte de localité évite
également les communications supplémentaires.

Au total, placer les tâches du graphe consiste :

– à placer les boîtes, et donc les tâches de typeTni, Ti etTg liées à leur placement ;

– puis à placer les tâches de calcul des forces non-liées entre les atomes de deux
boîtes voisines (les tâches de typeTnv) en tenant compte des contraintes de localité
définies précédemment.

5.2.4 Estimation des coûts

Comme nous l’avons dit précédemment (cf. 5.1.3), le déséquilibre de charge vient
essentiellement du mauvais équilibre de calcul des forces d’interactions non-liées. Et sur
une machine homogène, trouver un bon équilibre de charge signifie qu’il faut équilibrer
le nombre d’interactions non-liées calculées sur chacun des processeurs. On peut négliger
les autres coûts de calcul. Dans notre problème, deux types de tâches seulement calculent
des forces d’interactions non-liées : les tâches de typeTni et Tnv. Le placement de ces
tâches induit le placement des boîtes et des autres tâches. Grâce à la complexité algorith-
mique de calcul, on peut estimer le nombre de forces non-liées calculées par ces tâches.

En utilisantni, le nombre d’atomes dans la boîtei, on peut avoir une estimation du
nombre d’interactions non-liées calculées par les tâches :

– la tâcheTni(i) calcule les forces d’interactions non-liées entre les atomes de la boîte
i, soit de l’ordre den2

i interactions non-liées ;

– et la tâcheTnv(i; j) calcule les forces non-liées entre les atomes de la boîtei et les
atomes de la boîtej soit de l’ordre deni � nj interactions non-liées.

Dans la suite, on noteraC(T ) le coût de calcul de la tâcheT .

❈



82
CHAPITRE 5. PARALLÉLISATION ET RÉPARTITION INITIALE

DES CALCULS

5.3 Stratégies de placement

Indépendamment de la méthode de placement retenue, on commence par placer les
tâchesTni(i), puis on termine par le placement des tâchesTnv(i; j) en respectant les
contraintes. De cette façon, trouver un placement des tâches consiste à définir une in-
jection sur l’ensemble desp processeurs. Cette injection comporte deux parties :

– une première partie pour le placement des tâchesTni(i) :

M :

���� fTni(i) j 8ig �! f1; : : : ; pg
Tni(i) 7�! q

– une deuxième partie pour le placement des tâchesTnv(i; j) en respectant les con-
traintes de localité. Elle est fonction du placement précédent :

M :

���� fTnv(i; j) j 8(i; j)g �! f1; : : : ; pg
Tnv(i; j) 7�! q

avec q =

�
M(Tni(i))

ou M(Tni(j))

Dans la suite,M(T ) désigne le processeur sur lequel est placé la tâcheT indépendamment
de son type.

La suite de ce paragraphe décrit les algorithmes de placement que nous avons essayés.
Un premier placement aléatoire nous servira de référence. Puis un placement quantitatif
essayera au mieux d’équilibrer les coûts de calculs des tâches. Les algorithmes suivants
essayeront également de placer les boîtes voisines sur le même processeur afin de dimi-
nuer le volume des communications.

5.3.1 Placement aléatoire

Comme base de comparaison, nous avons programmé une stratégie de placement aléa-
toire satisfaisant aux contraintes de placement définies précédemment. On commence
par placer les tâches de typeTni aléatoirement sur les processeurs. On place ensuite les
tâches de typeTnv toujours aléatoirement, mais en respectant les contraintes de placement.
Concrètement, pour une tâcheTnv(i; j) donnée, on choisit aléatoirement de la placer soit
sur le processeur deTni(i) soit sur le processeur deTni(j).

5.3.2 Placement quantitatif

Le but de ce placement est d’équilibrer au mieux les calculs sur les processeurs, sans
tenir compte des communications. On commence par le placement des tâchesTni(i) en
utilisant la stratégie LPTF1 bien connue [61]. On trie les tâches par coût décroissant et
on les place au fur et à mesure sur le processeur disponible. Conjointement on calcule
au fur et à mesure du placement de ces tâches la charge de calculLp de chacun des

1LPTF =Largest Processing Time First, plus gros temps de calcul en premier.
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processeurs. À la fin de cette étape,Lp est la somme des coûts des tâchesTni(i) placées
sur le processeurp :

Lp  
X

Tni(i)2Ep

C(Tni(i) ) avec ici Ep = fTni(i) jM(Tni(i) ) = pg

Puis nous plaçons les tâchesTnv(i; j) pour lesquelles, en raison des contraintes, le
placement est imposé. C’est-à-dire, pour les tâches telles queM(Tni(i) ) = M(Tni(j) )
on pose directement :

M(Tnv(i; j) ) M(Tni(i) )

Conjointement, on met à jour la charge de calculLp sur chacun des processeurs :

Lp Lp +
X

Tnv(i;j)2Ep

C(Tnv(i; j) ) avec ici Ep = fTnv(i; j) jM(Tni(i) ) =M(Tni(j)g

Puis nous plaçons les tâchesTnv(i; j) pour lesquelles il existe un choix de placement.
C’est-à-dire les tâchesTnv(i; j) tel queM(Tni(i) ) 6= M(Tni(j) ). Pour ces tâches, on
utilise également une stratégie LPTF, en respectant les contraintes. Nous trions lesm
tâchesTnv(i; j) restantes par ordre de coût décroissant. Puis nous les plaçons au fur et à
mesure sur les processeurs les moins chargés. Ce dernier placement est défini de la façon
suivante :

1 pour k  1 à m faire

{ on place la tâche Tnv (ik; jk) sur le processeur }

2 pi M(Tni (ik) ) {de la boîte ik }

3 pj M(Tni (jk) ) {ou de la boîte jk }

4 p minarg (Lpi; Lpj ) { sur le moins chargé. }

5 M(Tnv (ik; jk) ) p

6 Lp  Lp + C(Tnv (ik; jk) )

7 fin pour

5.3.3 Placement par bi-partition récursive du graphe de tâches

Dans cette heuristique, plus qualitative, on cherche à prendre en compte la localité des
données pour diminuer les communications. Plutôt que d’optimiser directement le place-
ment d’un graphe de tâche, et de chercher directement à optimiser les communications,
on cherche à placer astucieusement l’ensemble des tâches. Concrètement, on essaye de
placer les boîtes voisines sur le même processeur.

L’idée consiste à découper récursivement l’ensemble des boîtes et des tâches de calcul
associées en équilibrant la charge de calculs. Plus précisément, on coupe l’ensemble des
boîtes et l’ensemble des processeurs en deux, en essayant d’équilibrer au mieux les coûts
de calcul des deux sous-ensembles de tâches placées sur les deux sous-ensembles de
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processeurs. Puis récursivement, suivant le même principe, on place chacun des deux
sous-ensembles de boîtes, et les tâches de calcul associées, sur les sous-ensembles de
processeurs correspondants. La figure 5.8 montre le principe de cette méthode. Enfin,
comme précédemment, on termine par le placement des tâchesTnv(i; j) non fixées (tâches
dont les deux boîtes associées sont sur des processeurs différents) et toujours en essayant
d’équilibrer les coûts de calcul.

Tnv

Tnv

à placer surP1 ouP3

Tâche sur la frontière,

Communications entreP2

et les autres processeurs

P3

P1

P2

P0

Tâche placée surP3

boîtes

FIG. 5.8: Principe en deux dimensions d’un découpage récursif grossier de l’ensemble
des boîtes pour quatre processeurs.

En fonction des coûts pris en compte pour équilibrer la charge, et de la façon de dé-
couper l’ensemble des boîtes, nous avons envisagé plusieurs variantes de cet algorithme :

– BPR (Bi-Partition Récursive), dans cette première variante, on coupe grossièrement
l’ensemble des boîtes, comme le montre la figure 5.8. Pour faire le découpage, on
utilise les estimations du coût de calcul des tâches.

– BPR-CU (Bi-Partition Récursive et Coûts Unitaires des tâches), pour cette variante,
le découpage reste grossier et on considère que toutes les tâches ont le même coût
de calcul.

– BPR-Fin (Bi-Partition Récursive, découpage fin de l’ensemble des boîtes), pour
cette dernière variante, la partition de l’ensemble des boîtes est plus fine, comme
le montre la figure 5.9. On utilise également les estimations du coût de calcul des
tâches pour obtenir un bon équilibre.

Avant de présenter plus en détail ces trois variantes, nous allons définir quelques nota-
tions. Pour simplifier la partition, nous allons utiliser deux numérotations pour les boîtes
de l’espace de simulation :

– une numérotation de position à trois indices(iX; iY ; iZ) suivant les trois axes, avec
0 � iX < nbBX, 0 � iY < nbBY et 0 � iZ < nbBZ. Ici nbBX, nbBY et nbBZ
représentent respectivement le nombre de boîtes suivant les trois axesX, Y etZ.
La numérotation de position est également utilisée pour connaître les boîtes voisines
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P3

P1

Premier niveau de découpage

P2

P0

de découpage
Deuxième niveau

FIG. 5.9: Principe en deux dimensions d’un découpage récursif fin de l’ensemble des
boîtes pour quatre processeurs.

d’une boîte donnée, ou pour placer les atomes dans les boîtes en fonction de leur
position dans l’espace.

– et la numérotation linéaire que nous avons utilisée jusqu’à présent. On passe d’une
numérotation à l’autre simplement en posant :i = iX + nbBX � (iY + nbBY � iZ).
Donc0 � i < nbB etnbB = nbBX �nbBY �nbBZ est le nombre de boîtes du système.

Placement BPR (Bi-Partition Récursive)

Dans la première variante, on utilise un découpage simple de l’ensemble des boîtes.
À chaque étape de la récursivité, on cherche un plan perpendiculaire à un des trois axes
et qui coupe l’ensemble des boîtes en deux parties. On cherche le plan qui minimise le
déséquilibre de charge entre les deux parties.

Ensembles de départ : plus précisément, on part d’un ensembleEB de boîtes for-
mant un pavé et délimité par les deux boîtes des sommets opposés du pavé : la boîte
(imin
X ; imin

Y ; imin
Z ) et la boîte(imax

X ; imax
Y ; imax

Z ). Ainsi, on part de l’ensemble :

EB = f(iX; iY ; iZ) j (imin
X ; imin

Y ; imin
Z ) � (iX ; iY ; iZ) < (imax

X ; imax
Y ; imax

Z ) g

On tient compte également des tâches de typeTnv qui sont forcément placées sur les
mêmes processeurs que les boîtes de l’ensembleEB. On noteEV cet ensemble des tâches
de typeTnv dont les deux boîtes associées sont dansEB.

EV = f Tnv(i; j) j i; j 2 EB g

On doit placer ces tâches et ces boîtes sur un ensemble deQ processeurs. Pour le
niveaul de récursion (l pour level) les boîtes de l’ensembleEB sont placées sur le même
sous-ensemble de processeurs. Ce sous-ensemble de processeurs est caractérisé par les
l � 1 premiers bits du numéro de processeur final sur lequel seront placées les boîtes de
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EB et les tâches deEV. Au niveaul, on détermine le bitl du numéro final du processeur de
chacune de ces boîtes et de ces tâches. Cela revient à partager l’ensemble des processeurs
en deux parties :

– la partie dont le bitl sera 1. Il y en aQ1 = bQ=2c ;

– et la partie dont le bitl sera 0. Il y en aQ0 = Q�Q1.

On peut facilement remarquer que siQ est impairQ0 6= Q1. Ainsi, pour équilibrer la
charge, on doit évaluer les coûts des charges de calcul des deux parties du graphe de tâche
et tenir compte du nombre de processeurs qui s’occupent de chacune des deux parties.

Partition des tâches et des boîtes : construire une partition de l’ensembleEB des
boîtes consiste à couper le pavé de boîtes par un plan perpendiculairement à l’un des trois
axes. Une coupe est donc définie par un axe et un index (ipart

X , ipart
Y ou ipart

Z ) qui déterminent
la position du plan de coupe. Par exemple si on coupe perpendiculairement à l’axe desX,
on crée deux sous-ensembles deEB :

– la partie gaucheEBg(i
part
X ), définie par

EBg(i
part
X ) = f(iX; iY ; iZ) j (imin

X ; imin
Y ; imin

Z ) � (iX; iY ; iZ) < (ipart
X ; imax

Y ; imax
Z ) g

– et la partie droiteEBd(i
part
X ), définie par

EBd(i
part
X ) = f(iX; iY ; iZ) j (ipart

X ; imin
Y ; imin

Z ) � (iX ; iY ; iZ) < (imax
X ; imax

Y ; imax
Z ) g

La partition de l’ensemble des boîtes induit une partition de l’ensembleEV des tâches
de typeTnv en trois parties :

– l’ensemble des tâchesTnv(i; j) dont les deux boîtes associées sont dans la partie
gauche

EVg(i
part
X ) = f Tnv(i; j) j i; j 2 EBg(i

part
X ) g

– l’ensemble des tâchesTnv(i; j) dont les deux boîtes associées sont dans la partie
droite

EVd(i
part
X ) = f Tnv(i; j) j i; j 2 EBd(i

part
X ) g

– et l’ensemble des tâchesTnv(i; j) dont l’une des deux boîtes associées se trouve
dans la partie droite et l’autre dans la partie gauche

EVc(i
part
X ) = f Tnv(i; j) j (i 2 EBg(i

part
X )) ^ (j 2 EBd(i

part
X )) g

la figure 5.10 montre une telle partition d’un ensemble de boîtes.
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Tnv Tnv Tnv

Y

Z
EBg

X
Partie droite

ipart
XPartie gauche

tâche deEVdtâche deEVctâche deEVg

EBd

FIG. 5.10: Partition simple de l’ensemble des boîtes, et des ensembles correspondants.

Estimation des coûts de la partition : pour estimer le déséquilibre de charge d’une
partition, on doit estimer le nombre d’interactions non-liées calculées par chacune des
deux parties. On noteLg(i

part
X ) et Ld(i

part
X ) le coût de calcul de la partie gauche et de la

partie droite respectivement.
On commence par calculer la charge induite par les tâches de typeTni associées aux

boîtes deEB :

Lg(i
part
X ) 

X
i2 EBg(i

part
X

)

C( Tni(i) ) (5.1)

Ld(i
part
X ) 

X
i2 EBd(i

part
X )

C( Tni(i) ) (5.2)

Puis on ajoute le coût induit par les tâches de typeTnv :

Lg(i
part
X ) Lg(i

part
X ) +

X
Tnv(i;j)2EVg(i

part
X

)

C( Tnv(i; j) ) (5.3)

Ld(i
part
X ) Ld(i

part
X ) +

X
Tnv(i;j)2EVd(i

part
X

)

C( Tnv(i; j) ) (5.4)

Évaluation d’une partition : on termine par évaluer le déséquilibre de charge entre
les deux parties. Par exemple, si on place la partie gauche (EBg(i

part
X ) etEVg(i

part
X )) sur l’en-

sembleQ0 de processeurs et la partie droite (EBd(i
part
X ) et EVd(i

part
X )) sur l’autre ensemble

Q1, le déséquilibre de charge est :

�C(ipart
X ) =

����Lg(i
part
X )

Q0
� Ld(i

part
X )

Q1

����
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Et inversement, si on place la partie gauche sur l’ensembleQ1 de processeurs et la partie
droite sur l’ensembleQ0, le déséquilibre de charge est :

�C(ipart
X ) =

����Lg(i
part
X )

Q1
� Ld(i

part
X )

Q0

����
En résumé, on cherche la partition qui minimise le déséquilibre de charge en coupant

suivant les trois axes et en cherchant à chaque fois à placer la partie gauche sur l’ensemble
Q0 et la partie droite sur l’ensembleQ1 et inversement en cherchant à placer la partie
gauche sur l’ensembleQ1 et la partie droite sur l’ensembleQ0. Donc au total, on cherche
la partition qui réalise le minimum de :

min

�
imax
X �1
min

i
part
X

=imin
X

n���Lg(ipart
X )

Q0
� Ld(i

part
X )

Q1

��� ; ���Lg(ipart
X )

Q1
� Ld(i

part
X )

Q0

���o ;

imax
Y
�1

min
i
part
Y =imin

Y

n���Lg(ipart
Y

)

Q0
� Ld(i

part
Y

)

Q1

��� ; ���Lg(ipart
Y

)

Q1
� Ld(i

part
Y

)

Q0

���o ;

imax
Z �1
min

i
part
Z

=imin
Z

n���Lg(ipart
Z

)

Q0
� Ld(i

part
Z

)

Q1

��� ; ���Lg(ipart
Z

)

Q1
� Ld(i

part
Z

)

Q0

���o �

Puis on découpe chacune des parties récursivement de la même manière jusqu’à l’ob-
tention d’un nombre de parties équivalentes au nombre de processeurs.

Comme pour le placement précédent, on termine par placer les tâches de calculs des
interactions non-liées entre boîtes voisines placées sur les processeurs différents. C’est-à-
dire les tâchesTnv(i; j) telles queM(Tni(i)) 6= M(Tni(j)). Pour cela, on estime la charge
Lp de calculs sur les processeurs en fonction des tâches placées.

Lp 
X

M(Tni(i))=p

C(Tni(i)) +
X

M(Tni(i))=M(Tni(j))=p

C(Tnv(i; j))

Puis, on place les tâchesTnv(i; j) restantes par ordre décroissant de coût sur les proces-
seurs les moins chargés.

BPR-CU (Bi-Partition Récursive et Coûts Unitaires des tâches)

Le principe de ce placement est identique au précédent, seule l’estimation du coût
de la partition change. En effet, dans cette variante, on considère que toutes les tâches
ont des coûts de calcul identiques. On peut ainsi considérer que toutes les tâches sont de
coût unitaire. L’estimation des coûts des deux parties de la partition change. Ainsi dans
l’algorithme précédent on remplace les équations 5.1 et 5.2 par respectivement :

Lg(i
part
X ) card

�
EBg(i

part
X )

�
; Ld(i

part
X ) card

�
EBd(i

part
X )

�
Ici card(E) désigne le cardinal de l’ensembleE. De même on remplace les équations 5.3
et 5.4 par respectivement :

Lg(i
part
X ) Lg(i

part
X ) + card

�
EVg(i

part
X )

�
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Ld(i
part
X ) Ld(i

part
X ) + card

�
EVd(i

part
X )

�
Enfin, pour la dernière partie de l’algorithme qui place les tâches de typeTnv dont les
deux boîtes associées sont sur des processeurs différents, on considère également que les
tâches sont de coût unitaire.

BPR-Fin (Bi-Partition Récursive, découpage fin de l’ensemble des boîtes)

Cette variante se différentie par la façon de couper l’ensemble des boîtes. Dans les
variantes précédentes de l’algorithme, on découpe l’ensemble des boîtes par un plan. C’est
un découpage grossier. En effet, l’équilibre est possible au plan près. Pour cette variante,
on cherche un découpage plus fin, avec une granularité de découpage de l’ordre de la
boîte. Pour simplifier la compréhension, on place toujours la partie gauche sur l’ensemble
Q0 de processeurs et la partie droite sur l’ensembleQ1 de processeurs. Le partitionnement
de l’ensemble en deux comporte trois étapes :

1. On découpe l’ensemble en trois parties, comme le montre la figure 5.11, la partie
centrale est un plan de boîtes de l’épaisseur d’une boîte. On le choisit tel que si
on l’ajoute à la partie gauche, la partie gauche est surchargée et inversement si on
l’ajoute à la partie droite c’est la partie droite qui est surchargée. Autrement dit, si
on commence par couper perpendiculairement à l’axe desX, on chercheipart

X tel
que :

Lg(i
part
X + 1)

Q0
� Ld(i

part
X + 1)

Q1
et

Lg(i
part
X )

Q0
� Ld(i

part
X )

Q1

2. On découpe ensuite ce plan, toujours en essayant d’équilibrer la charge. On obtient
un segment de boîtes de l’épaisseur d’une boîte ;

3. On termine par couper ce segment en deux perpendiculairement au dernier axe.

On obtient un découpage fin en deux parties, comme le montre la figure 5.11.
Remarquons que, toujours pour minimiser les communications, on essaye de con-

struire des ensembles de boîtes sur les processeurs qui soient le plus proches possibles
d’un cube. En effet, ainsi on minimise globalement le nombre de boîtes sur le bord des
ensembles. Pour cela, lors de la première étape d’une partition, on commence toujours par
couper l’ensemble de boîtes perpendiculairement à l’axe comportant le plus de boîtes.

5.3.4 Placement de la structure

Le placement des informations de la structure est conditionné par le placement des
atomes correspondants. En effet, le placement des tâches détermine complètement le pla-
cement des boîtes et des atomes sur les processeurs. Donc, on place les informations et le
calcul d’une interaction géométrique sur un processeur possédant au moins un des atomes
de l’interaction géométrique. On essaye aussi d’équilibrer le nombre d’interactions géo-
métriques calculées sur chacun des processeurs. Par exemple, pour une liaison entre deux
atomes, deux cas sont possibles pour choisir le processeur où placer la liaison :
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FIG. 5.11: Les trois étapes d’une partition fine de l’ensemble des boîtes, et des ensembles
correspondants.

– si les deux atomes de la liaison sont placés sur le même processeur, on place la
liaison sur ce processeur ;

– si les deux atomes sont placés sur des processeurs différents, on place la liaison
sur le processeur le moins chargé. C’est-à-dire le processeur possédant le moins de
liaisons.

On procède de façon analogue pour placer les interactions des angles et les interactions
des angles dièdres.

5.3.5 Schémas de communication

Comme nous l’avons dit précédemment, deux phases de communications séparent
les deux phases de calculs dans une itération de dynamique moléculaire (cf. figure 5.7).
La première phase échange les coordonnées des atomes, pour calculer les forces. Et la
deuxième phase échange les forces pour intégrer les équations du mouvement. Ces deux
phases de communications sont irrégulières et dépendent du placement des boîtes sur les
processeurs.
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Nous avons vu en construisant le graphe de tâches (cf. figure 5.5) que les communi-
cations sont dues aux dépendances de données des tâches de typeTg, tâches de calcul des
forces d’interactions géométriques. De plus, grâce aux contraintes de localité, les dépen-
dances des tâchesTnv de calcul des forces d’interactions non-liées entre boîtes voisines
sont incluses dans les dépendances des tâches de typeTg. On peut également remarquer,
sur le graphe de tâches, que plusieurs tâches de calcul des forces d’interactions géomé-
triques peuvent nécessiter des données communes. Pour éviter de communiquer plusieurs
fois les mêmes données entre les processeurs, on effectue en fonction du placement des
boîtes une programmation des phases de communications. C’est-à-dire que pour chacune
des deux phases de communications, chacun des processeurs détermine les données qu’il
doit envoyer aux autres processeurs en regroupant les communications de données com-
munes. On peut qualifier ces deux phases de communication d’échange partiel person-
nalisé, chacun des processeurs envoie des données différentes à un nombre variable de
processeurs.

Concrètement, pour chacun des processeurs, on construit l’ensembleEbp des boîtes
placées sur le processeurp. Et pour chacune des boîtes, on construit l’ensembleVi des
boîtes voisines de la boîtei au sens du rayon de coupure. C’est-à-dire l’ensemble des
boîtesj tel qu’il existe une tâcheTnv(i; j).

Ebp = fi j M(Tni(i)) = pg et Vi = fj j 9Tnv(i; j)g

Puis on construit pour chacun des processeursq les ensemblesEp!q, ensemble des
boîtes du processeurp à envoyer sur le processeurq.

Ep!q = fi 2 Ebp j 9j 2 Vi avecM(Tni(j)) = qg

On doit envoyer les coordonnées des atomes de la boîtei placée surp au processeurq,
s’il existe une boîtej voisine dei placée sur le processeurq. En effet, pour pouvoir cal-
culer les forces d’interactions géométriques relativement aux atomes de la boîtej (tâches
Tg(j)), il faut connaître les coordonnés des atomes de toutes les boîtes voisines dej (et en
particulier les coordonnés des atomes de la boîtei). On note que siEp!q est l’ensemble
vide alors il n’y a pas de communications entre les processeursp etq.

Les ensemblesEp!q permettent ainsi l’envoi unique des coordonnées des atomes des
boîtes aux processeurs qui en ont besoin. On utilise un procédé similaire pour la deuxième
phase de communications qui regroupe les forces s’exerçant sur les atomes des boîtes.

Remarquons que généralement les heuristiques de placement statique des tâches qui
prennent en compte les communications entre les tâches considèrent que ces communi-
cations sont indépendantes [69]. En regroupant les communications, nous utilisons jus-
tement le fait que, pour ce problème, les communications entre les tâches ne sont pas
indépendantes.

5.3.6 Critères pour l’évaluation des placements

Pour évaluer la qualité des placements et mieux observer leurs propriétés, nous al-
lons définir quelques critères mathématiques sur ces placements. En particulier, pour les
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comparer, on cherche à évaluer : le déséquilibre de charge, le volume moyen des commu-
nications par processeurs et la localité du placement. Notons que la localité et le volume
des communications sont fortement liés, une bonne localité diminue le volume des com-
munications.

Déséquilibre de charge

Pour évaluer le déséquilibre de charge, on calcule l’écart-type du nombre d’interac-
tions non-liées calculées sur chacun des processeurs. SiLp est la charge du processeurp,
on définit le déséquilibre de charge�L surP processeurs par :

�L =

vuut1

P

P�1X
p=0

(Lp � L)2 avec L =
1

P

P�1X
p=0

Lp

Ici L est la charge moyenne des processeurs. Pour avoir un bon équilibre de charge, il faut
que�L soit le plus petit possible.

Volume moyen des communications

Le coût de communication provient essentiellement du volume des informations re-
latives aux atomes échangées entre les processeurs, à savoir, l’échange des coordonnées
des atomes et l’échange des forces. Ainsi, on définit le coût de communication d’un pro-
cesseurp vers un processeurq (Lcom(p ! q)) comme le nombre d’atomes dep dont on
doit envoyer les coordonnées vers le processeurq.

Lcom(p! q) =
X

i2Ep!q

nbAti

Ici nbAti est le nombre d’atomes de la boîtei.
Puis on définit naturellement le volume moyen de communication par processeur

comme la somme des informations échangées divisé par le nombre de processeursP :

�Lcom =
1

P

P�1X
p=0

P�1X
q=0

Lcom(p! q)

Pour obtenir des bonnes performances le volume des communications doit être le plus
faible possible.

Localité

Concrètement une bonne localité signifie que les boîtes voisines au sens du rayon
de coupure sont placées sur le même processeur. Pour mesurer la proportion de boîtes
voisines placées sur le même processeur, on utilise les tâches de typeTnv. On définit la
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localité comme la proportion de tâches de typeTnv dont les deux boîtes associées sont sur
le même processeur. Plus précisément, on définit la localité par le pourcentage suivant :

loc =

nombre de tâchesTnv dont les deux
boîtes associées sont sur le même processseur

nombre total de tâchesTnv
� 100

Ce critère est le contraire ducut edge(proportion d’arêtes ayant des sommets sur des pro-
cesseurs différents) utilisé dans le partitionnement de maillages [44]. La localité dépend
du nombre de processeurs et de la taille du problème, comparer la localité entre deux
placements a un sens seulement pour un même problème et pour un nombre de proces-
seurs fixé. Plus ce pourcentage est grand, meilleur est la localité et plus le volume des
communications est faible.

❈
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5.4 Comparaison des placements

5.4.1 Propriétés des placements

Nous commençons par comparer les cinq stratégies de placement à l’aide des trois
critères de comparaison définis précédemment. Le tableau 5.1 donne une évaluation de
chacun des critères pour les cinq placements en utilisant la structure de 11 615 atomes
décrite dans le chapitre 4.4. Nous utilisons un rayon de coupure de 10 Å. Ainsi la structure
comprend 216 boîtes, c’est également le nombre de tâches de typeTni ; et elle comprend
1 940 tâches de typeTnv.

TAB . 5.1: Critères de comparaison des placements.

Équilibre de charge
�L(P) (�103)

Nb. Proc. (P) 1 2 4 8 16 24 32

Placement aléatoire 0,0 635,0 730,0 676,0 408,0 317,0 252,0
Placement quantitatif 0,0 0,0 0,0 0,0 0,4 0,1 4,1
Placement BPR 0,0 0,0 1,7 0,7 8,5 18,2 33,9
Placement BPR-CU 0,0 138,8 45,8 137,0 475,7 304,2 296,6
Placement BPR-FIN 0,0 0,0 0,0 0,4 2,2 13,0 10,0

Volume de communications
�Lcom(P) (�103)

Nb. Proc. (P) 1 2 4 8 16 24 32

Placement aléatoire 0 5,81 8,63 9,56 8,16 6,92 5,76
Placement quantitatif 0 5,80 8,70 9,72 8,68 7,20 6,02
Placement BPR 0 3,15 3,99 3,87 2,99 2,90 2,39
Placement BPR-CU 0 2,97 3,77 2,86 2,51 2,30 2,07
Placement BPR-FIN 0 3,37 4,29 3,63 3,18 3,44 2,77

Localité
loc(P) (%)

Nb. Proc. (P) 1 2 4 8 16 24 32

Placement aléatoire 100 49,5 24,9 12,8 6,3 4,4 2,8
Placement quantitatif 100 51,8 26,4 15,0 8,5 5,9 4,8
Placement BPR 100 86,8 67,8 52,2 44,0 36,5 31,1
Placement BPR-CU 100 86,8 75,3 65,2 45,0 24,7 21,9
Placement BPR-FIN 100 85,9 74,1 63,3 43,6 36,1 30,3

Les critères d’évaluation des placements confirment les propriétés attendues de cha-
cun des placements. En effet, le placement quantitatif, indépendamment du nombre de



5.4. COMPARAISON DES PLACEMENTS 95

processeurs, offre le meilleur équilibre de charge mais génère autant de communications
que le placement aléatoire.

Les placements par bi-partition récursive permettent de diminuer le volume des com-
munications grâce à une meilleure localité des données que les autres placements. Les
placements BPR et BPR-FIN permettent également d’obtenir des équilibres de charge
bien meilleurs qu’un placement aléatoire même s’ils sont légèrement moins bons que
pour le placement quantitatif. Au vu de ces critères, les deux placements par bi-partition
récursive, BPR et BPR-FIN, semblent avoir les mêmes caractéristiques.

Notons, pour terminer que le placement BPR-CU qui cherche seulement à équilibrer
le nombre de tâches sur chacun des processeurs n’équilibre pas pour autant le nombre
d’interactions non-liées calculées sur chacun des processeurs. Ceci confirme nos pre-
mières observations, à savoir que le nombre d’interactions non-liées à calculer n’est pas
uniformément réparti dans le système.

Ces critères permettent facilement de comparer les propriétés des heuristiques de pla-
cements, ils ne permettent pas de connaître l’impact du déséquilibre de charge et des com-
munications sur les performances du programme. Plus précisément, ces critères d’éva-
luation des placements ne permettent pas de trancher entre un placement BPR-FIN qui
diminue le volume des communications légèrement au détriment de l’équilibre de charge,
et un placement quantitatif qui offre un meilleur équilibre de charge mais qui ne minimise
pas les communications. Pour trancher, nous allons présenter les résultats des mesures de
performance.

5.4.2 Résultats

Comme précédemment, toutes les mesures ont été réalisées sur l’IBM-SP1 de
l’IMAG. Nous commencerons par comparer les trois heuristiques de placements prin-
cipales, à savoir : le placement aléatoire, le placement quantitatif (LPTF), et le placement
par bi-partition récursive fine (BPR-FIN).

Le premier graphique (figure 5.12) compare les trois heuristiques de placements prin-
cipales, à savoir : le placement aléatoire, le placement quantitatif (LPTF), et le placement
par bi-partition récursive fine (BPR-FIN).

Plus précisément, ce graphique donne le temps d’exécution moyen des 100 premières
itérations de dynamique moléculaire toujours pour le système de 11 615 atomes, et avec
un rayon de coupure de 10 Å. Rappelons que nous ne tenons pas compte dans ce chapitre
du temps nécessaire à la mise à jour des atomes dans les boîtes. Normalement cette mise à
jour a lieu environ toutes les 50 itérations. Le temps optimal théorique ne tient pas compte
des communications, c’est simplement le temps d’exécution moyen d’une itération de
dynamique moléculaire sur un processeur divisé par le nombre de processeurs.

Pour ce système, et indépendamment du nombre de processeurs, le placement par bi-
partition récursive du graphe de tâche donne les meilleurs résultats. Dans la suite, nous
allons analyser plus finement pourquoi.
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FIG. 5.12: Comparaison du temps d’exécution moyen d’une itération de dynamique mo-
léculaire pour le système de 11 615 atomes en utilisant différents placements initiaux.

5.4.3 Comparaison plus fine

Le tableau 5.2 donne le détail des temps d’exécution moyens d’une itération de dy-
namique moléculaire, en utilisant différents nombres de processeurs. Les moyennes ont
été calculées sur les 100 premières itérations et toujours avec le même système de 11 615
atomes.

Rappelons que :

– tcalc, le temps de calcul, représente le temps passé par le processeur pour faire les
calculs directement utiles pour la simulation numérique ;

– tcommest le temps passé par le processeur pour réaliser et gérer les communications ;

– tatt est le temps passé par le processeur à attendre une communication. Il est carac-
téristique de l’inactivité du processeur ;

– ttot = tcalc+ tcomm+ tatt est le temps moyen total de l’itération de dynamique molé-
culaire.

La mesure très précise de ces différents temps est techniquement difficile. Il n’est pas
toujours possible de déterminer à chaque instant l’état du processeur, pour savoir s’il cal-
cule pour la simulation, s’il gère des communications ou s’il attend. En effet, les mesures
ont été réalisées sur la plate-forme ATHAPASCAN-0A (cf. 2.2.3) qui utilise la librairie
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TAB . 5.2: Détail des temps d’exécution d’une itération de dynamique moléculaire, pour
un système de 11 615 atomes.

Placement aléatoire
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 24 32

tcalc(p) 12,08 6,03 3,04 1,57 0,78 0,53 0,40
tcomm(p) 0,00 0,20 0,25 0,26 0,25 0,25 0,26
tatt(p) 0,00 0,72 0,96 1,55 1,04 1,02 0,84

ttot(p) 12,08 6,95 4,25 3,38 2,07 1,80 1,50

Placement quantitatif
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 24 32

tcalc(p) 12,08 6,04 3,06 1,55 0,78 0,51 0,40
tcomm(p) 0,00 0,20 0,25 0,27 0,27 0,26 0,26
tatt(p) 0,00 0,13 0,19 0,14 0,22 0,17 0,17

ttot(p) 12,08 6,37 3,50 1,96 1,27 0,94 0,83

Placement BPR-FIN
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 24 32

tcalc(p) 12,08 5,94 3,03 1,53 0,77 0,52 0,39
tcomm(p) 0,00 0,14 0,14 0,12 0,11 0,11 0,11
tatt(p) 0,00 0,04 0,09 0,06 0,15 0,16 0,20

ttot(p) 12,08 6,12 3,26 1,71 1,03 0,79 0,70

de communication PVM. Ainsi une partie du temps d’attente mesuré correspond en réa-
lité au temps consommé par le démon de communication de PVM. Plus précisément, le
temps d’attente (tatt) mesure l’inactivité du processus utilisateur mais pas l’inactivité du
processeur physique sur lequel il s’exécute. En réalité, le processeur physique peut utiliser
ce temps pour exécuter les autres processus, dont le démon de communication de PVM.
C’est pourquoi nous nous contenterons d’apprécier seulement les différences importantes
entre les chiffres.

Dans le calcul des itérations de dynamique moléculaire, et suite à un placement initial
aléatoire, les processeurs passent en moyenne beaucoup de temps à attendre. Le phéno-
mène empire quand on augmente le nombre de processeurs. Ainsi, par exemple, sur 16
processeurs, c’est environ 50 % du temps total d’une itération qui est perdu dans l’attente
des communications. Le placement aléatoire n’équilibre pas la charge de calcul. Le temps
de l’itération est le temps du processeur le plus chargé, les autres processeurs doivent l’at-
tendre. De plus, quand on utilise beaucoup de processeurs, le déséquilibre de charge est
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très pénalisant. Avec ce placement, l’accélération sur 16 processeurs n’est que de 5,8.

L’heuristique de placement quantitatif (LPTF), comme le montre le critère d’équi-
libre de charge, génère un placement plus équitable. En pratique, ceci se traduit par une
diminution sensible du temps d’attente moyen par processeur. Ainsi, sur 16 processeurs,
le temps d’attente ne représente plus que 17 % du temps moyen d’une itération de dyna-
mique moléculaire. Les performances globales de l’itération sont meilleures que pour le
placement aléatoire précédent. Toujours sur 16 processeurs, l’accélération est de 9,5.

Pour ce placement, le temps de communications reste important. Sur 16 processeurs, il
représente au moins 21 % du temps total de l’itération. Il représente même certainement
beaucoup plus. En effet, une partie du temps d’attente correspond en réalité à l’exécu-
tion du démon de communication de PVM. Ceci explique pourquoi, malgré un meilleur
équilibre de charge, les temps d’attente restent importants pour ce placement.

L’heuristique de placement BPR-FIN permet, indépendamment du nombre de proces-
seurs, d’obtenir les meilleures performances. Il réduit les temps moyens de communica-
tions, par rapport aux deux autres placements, sans dégrader l’équilibre de charge. Sur
16 processeurs, le temps nécessaire aux communications ne représente plus qu’environ
10 % du temps total. Globalement, cette heuristique permet d’obtenir une accélération de
11,7 sur 16 processeurs pour le calcul du mouvement de la structure de 11 615 atomes. La
diminution du volume de communication diminue également le temps consommé par le
démon de communication. Ceci se traduit par des temps d’attente généralement inférieurs
à ceux du placement quantitatif.

Le placement BPR-FIN diminue le volume de communication, mais également le
nombre de liens de communications par rapport au placement quantitatif. En effet, pour
le placement quantitatif, chacun des 16 processeurs communique avec les 15 autres pro-
cesseurs. En revanche, pour le placement BPR-FIN, en moyenne, chacun des processeurs
communique avec seulement 8 autres processeurs.

Pour lever l’ambiguïté sur l’interprétation du temps d’attente, nous avons observé le
détail des temps d’exécution sur chacun des processeurs. En effet, rappelons que le temps
d’attente est considéré, soit comme le résultat d’un déséquilibre de charge, soit comme le
temps d’exécution du démon de communication de PVM. La figure 5.13 montre le détail
d’une exécution sur 16 processeurs. On observe ainsi plus clairement les différences entre
les trois heuristiques de placement initial de la structure de 11 615 atomes.

Pour le placement aléatoire, on observe un important déséquilibre de charge sur les
processeurs. La deuxième figure montre le bon équilibre de charge de la méthode de place-
ment quantitatif LPTF. Elle montre également le volume important des communications
dans cette méthode. Enfin, pour le placement BPR-FIN, les coûts de communications
sont plus faibles, et la charge de calcul est bien équilibrée sur les processeurs.

Notons que même pour le placement BPR-FIN, à partir de 16 processeurs, l’efficacité
est inférieure à 70 %. Les communications et le temps d’attente restent importants. Deux
raisons expliquent cela :

– les communications en PVM sur le réseau rapide de l’IBM-SP1 restent lentes par
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FIG. 5.13: Détail de l’exécution d’une itération de dynamique moléculaire sur 16 proces-
seurs, pour un système de 11 615 atomes.

rapport aux possibilités réelles de la machine ;

– de plus, à partir de 16 processeurs, la structure de 11 615 atomes est un peu petite
pour espérer avoir des meilleurs résultats. En effet les communications sont très
importantes par rapport aux calculs à effectuer.

La version suivante de ATHAPASCAN-0, écrite sur MPI, résout ce problème de per-
formance des communications en utilisant mieux les possibilités du réseau de communi-
cations de l’IBM-SP1 (cf. 6.2).

5.4.4 Comparaison des placements par bi-partition

En utilisant la même méthode que précédemment, nous nous intéressons maintenant
aux différences entre les variantes de l’heuristique de placement par bi-partition récur-
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sive. La figure 5.14 donne le temps d’exécution moyen des 100 premières itérations de
dynamique moléculaire pour les trois variantes de cette heuristique de placement.
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FIG. 5.14: Comparaison des placements par bi-partition récursive.

L’heuristique BPR-CU qui considère que les tâches ont des coûts de calcul uniformes,
conduit à un placement mal équilibré. En effet, comme les autres heuristiques de place-
ment par bi-partition récursive, elle permet de réduire le volume des communications.
Mais elle ne permet pas d’obtenir un bon équilibre de charge. Utiliser la complexité al-
gorithmique pour évaluer le coût d’exécution des tâches permet réellement d’améliorer
l’équilibre de charge.

Il n’existe pas de différences significatives entre les performances obtenues suite à un
placement initial par bi-partition récursive simple, et les performances obtenues suite à
un placement initial plus fin. Cependant nous verrons, dans le chapitre suivant (cf. 6.3),
l’avantage de l’heuristique de placement BPR-FIN par rapport à la version plus simple.

5.4.5 Résultats pour les autres systèmes

Nous avons obtenu des résultats analogues avec des systèmes comportant un nombre
différent d’atomes. La figure 5.15 montre les temps d’exécution pour les trois systèmes
de tailles différentes qui sont décrits dans le chapitre 4.4. Nous avons utilisé les trois
heuristiques de placement principales et un rayon de coupure de 10 Å.
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FIG. 5.15: Comparaisons des temps d’exécution pour trois systèmes différents, en utilisant
les différentes stratégies de placement.

L’heuristique de placement BPR-FIN permet d’obtenir les meilleures performances,
indépendamment de la taille du système et du nombre de processeurs. Avec la structure
de 35 349 atomes, on obtient une accélération de 13,6 sur 16 processeurs.

5.5 Influence de la granularité et du rayon de coupure

5.5.1 Modification de la granularité

Dans l’algorithme de découpage géométrique que nous utilisons, la taille des boîtes
est directement fonction du rayon de coupure. Comme nous l’avons dit ce découpage
permet un accès rapide aux atomes voisins d’un atome donné. Cependant un tel découpage
est assez restrictif. En effet, cela limite le nombre de processeurs maximum utilisable
au nombre de boîtes du système. Ceci peut empêcher l’étude de petites structures sur
beaucoup de processeurs ou l’utilisation d’un gros rayon de coupure. De plus, un tel
découpage impose une granularité sur les tâches à placer. Pour remédier à cette limite,
on peut découper le système en boîtes de taille plus petites que le rayon de coupure. En
effet, si on prend des boîtes dont le coté est la moitié ou le tiers du rayon de coupure,on
peut conserver l’accès rapide aux atomes voisins d’un atome donné. Plus précisément, on
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prend des boîtes de cotélk, avec :

lk =

�
Rcoupure+ 2Dtol

k

�
avec k 2 N�

On obtient simplement les atomes voisins d’un atome donné en considérant les((2k +
1)3 � 1) boîtes voisines de la boîte de l’atome donné. Dans la suite,k désigne la gra-
nularité de découpage du système. Jusqu’à présent, nous avons donné uniquement des
résultats pour une granularité simple (k = 1), mais conformément aux remarques du pre-
mier chapitre (cf. 1.3.2) nous avons écrit un programme acceptant une modification de la
granularité. On peut ainsi facilement modifier la granularité en choisissant la valeur dek.

Les heuristiques de placement initial définies précédemment fonctionnent indépen-
damment de la granularité. Elles ont seulement besoin de l’ensemble des tâches de type
Tni et de l’ensemble des tâches de typeTnv. La construction de l’ensemble des tâches de
typeTni ne pose pas de difficultés. On associe simplement une tâcheTni(i) à chacune des
boîtesi du système. Et, comme pour une granularité simple, l’ensemble des boîtes dépend
de la taille du système et de la taille des boîteslk.

La construction de l’ensemble des tâches de typeTnv est un peu plus compliquée.
Les tâchesTnv(i; j) correspondent à l’ensemble des paires de boîtes voisines au sens du
rayon de coupure. C’est-à-dire, les paires de boîtes dont la distance minimum entre les
deux boîtes de la paire est inférieure à la distance de coupureRcoupure+ 2Dtol. Ainsi pour
construire les tâchesTnv(i; j) on regarde pour chacune des boîtes parmi ses((2k+1)3�1)
boîtes voisines. Comme le montre la figure 5.16, c’est un cube de boîtes de2k + 1 boîtes
de coté entourant la boîte considérée. Remarquons que dès quek � 3 toutes les boîtes du
cube ne sont pas forcément voisines (au sens du rayon de coupure) de la boîte considérée.

Rcoupure+ 2Dtol

2k + 1 boîtes

boîtei

boîtes voisines dei

FIG. 5.16: Ensemble des((2k + 1)3 � 1) boîtes entourant la boîtei et potentiellement
voisines dei au sens du rayon de coupure. Vue en deux dimensions et pourk = 3.

Pour une granulariték fixée, et pour un système comprenantnbBX , nbBY , et nbBZ
boîtes suivant respectivement les trois axesX, Y etZ, le nombre de tâches du système
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est majoré par :

1
2

� �
nbBX � nbBY � nbBZ � �(2k + 1)3 � 1

��
�
�
2(nbBX � nbBY + nbBX � nbBZ + nbBY � nbBZ) � (2k + 1)2 � k(k+1)2

�
+
�
4(nbBX + nbBY + nbBZ) � (2k + 1) � �k(k+1)

2

�2�
�
�
8
�
k(k+1)

2

�3� �

Explication :

Le premier terme représente les((2k+1)3� 1) boîtes entourant chacune des
boîtes. On enlève le deuxième terme qui représente les boîtes voisines des
boîtes appartenant aux faces du pavé qui délimite le système. On rajoute le
troisième terme qui représente l’ensemble des boîtes voisines des boîtes ap-
partenant aux arêtes du pavé délimitant le système. En effet, ces boîtes ont été
enlevées deux fois par le deuxième terme. Enfin, on enlève le quatrième terme
qui représente les boîtes voisines des boîtes appartenant aux huit sommets du
pavé délimitant le système. Le facteur de1=2 s’explique par symétrie. En
effet, nous avons vu queTnv(i; j) etTnv(j; i) désignent la même tâche.

Ainsi, pour un système donné, en fonction de la granularité, le nombre de tâches de
type Tni croît enO(k3) , et le nombre de tâches de typeTnv croît enO(k6). Dès que
l’on augmentek, le nombre de tâches de typeTnv augmente rapidement. L’algorithme qui
construit l’ensemble des tâches est un algorithme séquentiel, il peut nécessiter beaucoup
de mémoire. C’est pourquoi nous avons besoin de cette bonne majoration du nombre de
tâches.

5.5.2 Résultats

La figure 5.17 donne la moyenne des temps d’exécution des 100 premières itérations
de dynamique moléculaire, en utilisant BPR-FIN comme heuristique de placement initial.
Les mesures ont été réalisées avec différents rayons de coupure, pour une granularité
normale (k = 1), et pour une granularité plus fine (k = 2). Les mesures portent toujours
sur la structure de 11 615 atomes.

Pour un rayon de coupure de 10 Å, quand on utilise une granularité plus fine, les
performances sont moins bonnes qu’avec la granularité normale. En effet, diminuer la
granularité augmente le nombre de tâches, et donc le coût nécessaire à la gestion de ces
tâches.

En revanche, dès que l’on utilise un rayon de coupure de 15 Å ou de 20 Å, la gra-
nularité plus fine permet d’obtenir des meilleures performances qu’avec la granularité
normale. Pourquoi, même en séquentiel, avec ces deux rayons de coupure, les résultats
sont-ils meilleurs quand on génère plus de tâches ? Le coût de gestion des tâches est
compensé par une meilleure approximation des interactions à calculer dans la sphère de
coupure de chacun des atomes. Ainsi, plus précisément, avec un rayon de coupure de
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FIG. 5.17: Mesure du temps d’exécution pour différents rayons de coupure et différentes
granularités, pour le système de 11 615 atomes.

15 Å et une granularité normale, on calcule les interactions non-liées non nulles sur les
paires d’atomes voisines au sens du rayon de coupure. On cherche ces paires parmi 25,824
millions (ce chiffre est la somme des complexités algorithmiques des tâches, qui est aussi
le nombre d’interactions parmi lesquelles se trouvent les interactions non nulles). Avec la
granularité plus fine, on cherche ces paires non nulles parmi seulement 17,115 millions.
Une granularité plus fine offre une meilleure approximation des paires d’interactions non
nulles.

Notons que nous avons également fait des mesures avec une granularité encore plus
fine (k = 3). Mais même pour un rayon de coupure de 20 Å, le coût de gestion des tâches
est trop important, une telle granularité est trop fine.

On peut également remarquer que pour un rayon de coupure de 20 Å, avec la granula-
rité normale, les performances se dégradent rapidement au-delà de 16 processeurs. Avec
cette granularité, le temps d’exécution ne s’améliore plus beaucoup quand on augmente
le nombre de processeurs au-delà de 16. Alors qu’il s’améliore avec une granularité plus
fine. Le tableau 5.3 donne précisément les temps d’exécution totale au-delà de 16 proces-
seurs pour les deux granularités.

On observe effectivement une chute rapide de l’efficacité2 au-delà de 16 processeurs.

2Pour calculer l’efficacité, on n’utilise pas le meilleur algorithme séquentiel mais le temps d’exécution
de l’algorithme avec un placement sur un processeur unique.



5.5. INFLUENCE DE LA GRANULARITÉ ET DU RAYON DE
COUPURE 105

TAB . 5.3: Moyenne des temps d’exécution totale, des temps d’attente et des efficacités
pour les 100 premières itérations de dynamique de la structure de 11 615 atomes, avec un
rayon de coupure de 20 Å. Et évaluation du déséquilibre de charge pour deux granularités
différentes.

granularité normale (k = 1)
Nb. Proc. (p) 1 16 24 32

ttot (s) 52,43 4,54 4,32 3,77
donttatt (s) 0,00 0,99 1,91 1.97
efficacité (%) 100,0 72,2 50,6 43,5
�L (�103) 0,0 142,8 858,3 874,3

granularité fine (k = 2)
Nb. Proc. (p) 1 16 24 32

ttot (s) 46,67 3,80 2,76 2,24
donttatt (s) 0,00 0,59 0,63 0,51
efficacité (%) 100,0 76,7 70,4 65,1
�L (�103) 0,0 30,6 44,1 34,3

L’inefficacité provient du déséquilibre de charge, comme en témoigne le temps d’attente
moyen par itération (tatt) et le critère d’équilibre de charge (�L). En fait, le nombre de
boîtes est trop faible (seulement 36 boîtes et 227 tâches de typeTnv) pour obtenir un
bon placement au-delà de 16 processeurs avec une granularité normale. En revanche, en
diminuant la granularité, le nombre de tâches est suffisant (252 boîtes et 8 226 tâches de
typeTnv) pour permettre à l’heuristique BPR-FIN d’obtenir un bon placement.

Évidemment, pour cet exemple, il est de toute façon meilleur d’utiliser une petite gra-
nularité. Mais pour un système plus petit, comme la structure de 3 615 atomes, diminuer
la granularité peut permettre d’utiliser plus de processeurs efficacement. Ainsi, si on veut
reprendre les mêmes paramètres que notre simulation test du paragraphe 5.1.3, c’est-à-
dire, si l’on souhaite simuler la petite structure sur 24 processeurs, en utilisant un rayon
de coupure de 15 Å, il faut utiliser une granularité plus fine. Comme le montrent les me-
sures sur un processeur du tableau 5.4, le coût de gestion des tâches n’est pas compensé
par une meilleure approximation de la sphère de coupure. Sur cet exemple, il est préfé-
rable d’utiliser une granularité normale. Mais sur 24 processeurs, une granularité plus fine
est préférable car elle permet d’obtenir un meilleur équilibre de charge.

TAB . 5.4: Moyenne des temps d’exécution totale, pour les 100 premières itérations de
dynamique de la structure de 3 625 atomes, avec un rayon de coupure de 15 Å.

Nb. Proc. (p) 1 24

Granularité normale (k = 1) 7,18 s 0,96 s
Granularité fine (k = 2) 7,25 s 0,63 s
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En conclusion, diminuer la granularité augmente le coût de gestion des tâches, mais
améliore l’approximation de la sphère de coupure. Il est donc intéressant de diminuer la
granularité quand on utilise un grand rayon de coupure. Même si une meilleure approxi-
mation de la sphère de coupure ne permet pas de compenser le coût de gestion des tâches,
utiliser une granularité plus fine permet d’utiliser efficacement plus de processeurs.

5.6 Conclusion

Nous avons montré l’intérêt d’utiliser la complexité algorithmique des tâches de calcul
pour évaluer le coût des tâches et obtenir ainsi un placement bien équilibré. Nous avons
également montré que les placements par bi-partition récursive qui possèdent des bonnes
propriétés de localité permettent également d’obtenir des bons équilibres de charge. Ils
permettent d’obtenir un bon compromis entre l’équilibre de charge et la minimisation des
communications. De plus ils ne nécessitent pas de modélisation des communications, le
placement reste indépendant de la machine-cible.

Bien que meilleur, l’équilibre de charge n’est pas parfait. Nous pouvons avancer trois
explications :

– nous utilisons des heuristiques de placement qui ne fournissent pas des placements
optimaux ;

– même avec un placement optimal, il serait sans doute très difficile de faire mieux.
En effet, nous utilisons une estimation grossière du coût des tâches de calcul, mais
une estimation plus précise est très difficile. Une connaissance plus précise du
nombre d’interactions non nulles n’est pas suffisante, le nombre d’opérations né-
cessaire au calcul d’une interaction dépend de la distance entre les deux atomes de
l’interaction (cf. chapitre 4.2.1) ;

– enfin, la simulation est dynamique. Les atomes bougent et le nombre des interac-
tions à calculer varie au cours de la simulation. Même si ces variations sont faibles,
un placement initial statique ne peut rendre compte de cette dynamicité.

Nous pensons cependant qu’il est encore possible d’améliorer les performances no-
tamment en utilisant un ajustement dynamique du placement, pour améliorer le placement
initial. En effet, il ne faut pas perdre de vue que pour ce type d’application l’étude de sys-
tèmes réels nécessite de calculer plusieurs milliers d’itérations. La meilleure utilisation
possible des ressources de calcul d’une machine est primordiale.



107

Chapitre 6

Ajustement dynamique

Dans ce chapitre, nous montrerons comment nous avons tiré avantage de
la multiprogrammation dans notre application. Nous étudierons ensuite un
mécanisme d’ajustement dynamique de la charge. Nous verrons comment
il arrive à corriger les imperfections du placement statique initial en in-
troduisant un minimum de sur-coût de calculs et de communications. Nous
donnerons ensuite l’algorithme qui permet de déplacer les atomes entre les
processeurs, en fonction de leur mouvement dans l’espace de simulation. En
particulier, nous insisterons sur l’ interaction entre cet algorithme et le méca-
nisme d’ajustement dynamique de la charge. Nous terminerons par une étude
de l’extensibilité de notre algorithme et par des mesures sur leCRAY-T3E.

6.1 Ordonnancement entrelacé

Dans le chapitre 2 (cf. 2.2), nous avons écrit que la multiprogrammation des noeuds de
calcul d’une machine parallèle permet d’entrelacer l’utilisation des ressources du noeud.
On peut ainsi garder le processeur actif le plus longtemps possible pour les calculs di-
rectement utiles à l’application. Pour exploiter la multiprogrammation, nous savons qu’il
faut procéder en deux étapes :

– trouver un ordonnancement compatible avec l’utilisation entrelacée du réseau et
des processeurs. Nous parlerons également de recouvrement des communications
par des calculs ;

– exploiter cet entrelacement grâce à l’utilisation des processus légers.

Nous allons expliquer, pour notre application de dynamique moléculaire, comment con-
struire un ordonnancement compatible avec l’utilisation concurrente du réseau et des pro-
cesseurs. Nous détaillerons ensuite comment exploiter cet ordonnancement grâce à l’en-
vironnement ATHAPASCAN.
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6.1.1 Recouvrement des communications

Recouvrement de l’échange des coordonnées et de l’échange des forces

La figure 6.1 rappelle, en utilisant les notations du chapitre 5 (cf 5.2), les phases de
calculs et de communications d’une itération de dynamique moléculaire sur un proces-
seur. Il faut donc chercher à recouvrir l’échange des coordonnées et l’échange des forces
(étapes 1 et 3).

1 Échangerles coordonnées des atomes

2 Calculer les forces (tâches :Tni(i), Tnv(i; j) etTg(i))

3 Échangerles forces

4 Intégrer l’équation du mouvement (tâches :Ti(i) )

FIG. 6.1: Phases de calculs et de communications d’une itération de dynamique molécu-
laire.

Rappelons également que la parallélisation est issue d’une décomposition du domaine
de simulation sur les processeurs. Donc, comme dans l’exemple du chapitre 2 (cf. 2.3),
pour recouvrir les phases de communications, on cherche les tâches qui utilisent unique-
ment des données locales au processeur.

Plus précisément, on regroupe, sur chacun des processeurs, les tâches de la phase 2 en
fonction des données dont elles ont besoin et des résultats qu’elles produisent. Ainsi pour
un processeurp, on a les groupes suivants :

– Gnv(p; q) ensemble des tâchesTnv(i; j) placées sur le processeurp et qui ont be-
soin des données des boîtes placées sur le processeurq. Plus précisément, il s’agit
de l’ensemble des tâchesTnv(i; j) du processeurp dont une des deux boîtes asso-
ciées (boîtesi ou j) est placée surq (Bien sur, conformément aux contraintes de
placement du chapitre précédent, l’autre boîte associée àTnv(i; j) est surp.). Ces
groupes correspondent aux tâches de calcul de la frontière entrep et chacun des
autres processeurs. Attention, il n’y a pas de symétrie, iciGnv(p; q) 6= Gnv(q; p) ;

– Gl(p) ensemble des tâchesTni(i) et Tnv(i; j) dont les boîtes associées sont surp.
Ce groupe correspond aux calculs sur le domaine intérieur, il ne nécessite pas de
données des autres processeurs. Ce sont les calculs de ce groupe qui permettent de
recouvrir l’échange des coordonnées et l’échange des forces ;

– Gg(p) ensemble des tâchesTg(i) placées sur le processeurp. Cet ensemble utilise
les données des boîtes placées sur le processeurp et les données des boîtes voisines
de celles dep ;

– Gi(p) ensemble des tâchesTi(i) de l’intégration courante placées sur le processeur
p. De même que dans le chapitre 5, on noteGi-(p) ce groupe de tâches quand il
s’agit de l’itération précédente.

La figure 6.2 montre la dépendance entre les groupes de tâches du processeurP2 avec
les groupes de tâches des processeursP1 etP3 qui possèdent chacun des boîtes voisines



6.1. ORDONNANCEMENT ENTRELACÉ 109

de celles deP2. Pour distinguer les groupes de tâches qui communiquent avec les autres
processeurs, nous avons isolé l’échange des coordonnées et l’échange des forces dans les
nouveaux groupes de tâches suivants :

– EC(p; q) Envoi des Coordonnées des atomes dep placés dans les boîtes voisines
des boîtes du processeurq. Ces données sont nécessaires au processeurq pour le
calcul des forces non-liées deGnv(q; p) et pour le calcul des forces géométriques de
Gg(q) ;

– RC(q; p) Réception sur le processeurq des Coordonnées des atomes du processeur
p. C’est la réception surq des données envoyées par la tâcheEC(p; q) depuisp ;

– EF (q; p) Envoi des Forces qui s’exercent sur les atomes dep et qui ont été calculées
sur le processeurq. Ce sont les atomes dontq a reçu les coordonnées parRC(q; p).
C’est-à-dire les atomes dep placés dans les boîtes voisines des boîtes du processeur
q ;

– RF (p; q) Réception des Forces qui s’exercent sur les atomes dep et qui ont été
calculées surq. C’est la réception surp des forces envoyées parEF (q; p) depuis le
processeurq.

Rappelons que pour diminuer le volume des communications, nous les avons regroupées
(cf. 5.3.5). Ces nouveaux groupes de tâches permettent également de mettre cette étape
en évidence.

Si on masque les groupes qui calculent les forces géométriques (les groupes de type
Gg), les dépendances entre les groupes de tâches restants sont très semblables à celles de
l’exemple du chapitre 2 (cf. 2.3). On voit ainsi clairement, que la dépendance de données
permet le calcul des tâches locales du groupeGl , en concurrence avec les communications
nécessaires à l’échange des coordonnées et l’échange des forces. On a également intérêt
à exécuter concurremment les groupesGnv relatifs à des frontières différentes. Ainsi sur
notre figure, le calcul deGnv(2; 1) peut contribuer au recouvrement des communications
deEC(2; 1), RF (2; 1), EC(2; 3), RC(2; 3), EF (2; 3), etRF (2; 3).

Recouvrement du contrôle de la simulation

Nous avons vu dans le chapitre 3 que pour contrôler le bon déroulement de la simula-
tion après chaque itération, on calcule les énergies correspondantes à chacun des types de
forces. On calcule également l’énergie cinétique pour connaître la température globale du
système. Enfin, dans le cas d’une dynamique de NEWTON, on doit contrôler la tempéra-
ture (cf. 3.6.3) grâce à un facteur de rajustement des vitesses qui dépend de la température
courante et de la température-cible du système.

Les énergies sont calculées localement sur chacun des processeurs esclaves, puis com-
muniquées au processeur maître à la fin de l’intégration. Le processeur maître somme en-
suite les énergies reçues de chacun des processeurs esclaves pour avoir les termes globaux
au système. Le facteur de rajustement des vitesses est calculé sur le processeur maître,
puis diffusé ensuite à chacun des processeurs esclave pour être utilisé au début de l’inté-
gration suivante. Il est ainsi possible de recouvrir la communication des informations de
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FIG. 6.2: Graphe de précédences d’une itération de dynamique moléculaire après regrou-
pement des tâches en fonction du placement et de la dépendance des données.

contrôle par le calcul des forces non-liées, et d’éviter ainsi de synchroniser les processeurs
esclaves.

6.1.2 Expression en ATHAPASCAN -0A

Nous allons nous concentrer sur l’expression de l’itération de dynamique moléculaire.
Rappelons d’abord qu’en ATHAPASCAN-0A le parallélisme s’exprime par des appels de
procédures distantes : les services (cf. 2.2.3). Les communications entre les processeurs
sont encapsulées dans le mécanisme de passage des paramètres et des résultats aux pro-
cédures distantes. Les services placés sur un même processeur peuvent partager des don-
nées, mais ils doivent garantir la cohérence des accès en utilisant des sémaphores.

L’affectation des groupes de tâches aux services est fonction des communications,
et de la façon d’entrelacer ces communications avec les calculs. Ainsi, sur chacun des
processeurs esclaves, nous avons plusieurs types de services. Plus précisément, sur un
processeurp, nous avons les services suivants :

– le service de contrôle, créé par le processeur maître sur chacun des processeurs
esclaves et à chacune des itérations, il est chargé du contrôle de la simulation. Plus
précisément, il communique la température cible de la simulation et le rapport pour
ajuster les vitesses des atomes sur chacun des processeurs. Les résultats des ser-
vices de contrôle permettent de combiner sur le processeur maître l’énergie totale
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de l’ensemble du système. Ils permettent également de regrouper les informations
sur la charge des processeurs esclaves ;

– le service principal, créé au début de la simulation par le processeur maître, et sur
chacun des processeurs esclaves, il contrôle localement l’itération de dynamique
moléculaire. Il assure la cohérence des données partagées en synchronisant les dif-
férents services. Il intègre les équations du mouvement des atomes (groupeGi(p))
et calcule les forces des interactions géométriques (groupeGg(p)) quand toutes
les coordonnées des atomes des boîtes voisines sont arrivées. Il crée également les
services de calcul des forces non-liées inter-processeur sur ces processeurs voisins
(groupesEC(p; �)) et reçoit de ces services les forces calculées (groupesRF (p; �)) ;

– le service de calcul des forces locales, créé localement à chacune des itérations
par le service principal, il est chargé de calculer les forces d’interactions non-liées
locales au processeurp (groupeGl(p)) ;

– les services de calcul des forces inter-processeurs. Ce modèle de service est le
seul à avoir plusieurs instances en même temps sur un processeur. Ainsi il y a autant
d’instances de ce service que de processeurs voisins1 dep. Ces services permettent
de recevoir les coordonnées des atomes des processeurs voisins (groupesRC(p; �)),
de calculer les forces non-liées inter-processeur (groupesGnv(p; �)) et de retourner
les forces ainsi calculées (groupesEF (p; �)).

Bien que cette version de ATHAPASCAN ne dispose pas de priorités dans sa politique
d’auto-ordonnancement, nous les avons simulées, afin de donner une priorité moindre au
service de calcul des forces locales.

La figure 6.3 montre l’activité des services en fonction du temps, pour 4 itérations et
sur 4 processeurs esclaves. Nous avons utilisé la structure de 11 615 atomes (cf. 4.4) et un
placement initial BPR-FIN (cf. 5.3). Le processeur maître n’est pas représenté. Les traits
horizontaux en pointillé séparent les services des différents processeurs. Les traits verti-
caux permettent, individuellement pour chacun des processeurs, de séparer les itérations.
Les rectangles indiquent les différents services, de leur création à leur terminaison. Les
services sont classés suivant leur type, et toujours dans le même ordre, comme c’est indi-
qué pour le processeurP2. Soit ils sont actifs (en noir), lorsqu’ils calculent ou lorsqu’ils
communiquent. Soit ils sont bloqués (en blanc) sur un sémaphore ou sur l’attente d’un
message. À part le service principal, les services sont créés à chacune des itérations.

Cette trace d’exécution comporte beaucoup d’informations. Elle permet d’observer
l’entrelacement des processus légers qui exécutent les services. Globalement, les proces-
seurs sont toujours actifs. C’est-à-dire qu’il y a toujours au moins un service actif sur
un processeur. Ceci n’est pas surprenant, c’est conforme à nos conclusions du chapitre
précédent sur la bonne qualité du placement BPR-FIN.

En observant plus finement, on peut également remarquer les situations suivantes sur
les services d’un processeurp:

– le service principal est actif quatre fois pendant une itération :

1processeurs voisins au sens du rayon de coupure, c’est-à-dire les processeurs ayant des boîtesvoisines
des boîtes dep.



112 CHAPITRE 6. AJUSTEMENT DYNAMIQUE

Principal

inter-processeur

Contrôle

Calcule les forces

Calcule les forces locales

Bloqué

Actif

0 5 10
temps en seconde

P0

P1

P2

P3

1 itération

FIG. 6.3: Diagramme de GANTT sur 4 processeurs de 4 itérations, sous ATHAPASCAN-
0A pour le placement BPR-FIN.

1. au début de l’itération, pour lancer les services de calcul des forces non-liées
inter-processeur (groupesEC(p; �)) ;

2. après l’arrivée localement de tous les services de calcul des forces non-liées
inter-processeurs. Les coordonnées des atomes des boîtes voisines de celles
de p sont toutes arrivées. Donc, on peut calculer les forces des interactions
géométriques (groupeGg(p)) ;

3. pour la réception des forces calculées par les autres processeurs (groupes de
tâchesRF (p; �)) ;

4. à la fin de l’itération, pour l’intégration des équations du mouvement des
atomes dep (groupeGi(p)).

– le service de calcul des forces locales s’exécute essentiellement à la fin de l’itération
car il est moins prioritaire. Mais si les services de calcul des forces inter-processeurs
ne sont pas créés tout de suite au début de l’itération, le service de calcul des forces
locales prend la main pour combler l’attente des communications, comme le montre
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la première itération sur le premier processeur. L’auto-ordonnancement des proces-
sus légers permet ici de garder le processeur actif en modifiant automatiquement
l’ordre de calcul des tâches ;

– les services de calcul des forces inter-processeur partagent le temps du processeur
de façon coopérative.

– Nous pouvons également observer un léger décalage de la fin des itérations sur cha-
cun des processeurs. En effet sur le processeurP3, pour les trois dernières itérations,
les services de calcul des forces inter-processeur sont créés avant la fin de l’itération
locale, ceci n’est possible que si ce processeur et en retard par rapport aux autres.

Pour démontrer la souplesse qu’offre l’auto-ordonnancement des processus légers, as-
socié à une description entrelacée de l’utilisation des ressources, la figure 6.4 montre une
trace d’exécution pour 3 itérations et toujours pour 4 processeurs, mais avec un placement
initial aléatoire (RND).

Principal

inter-processeur

Contrôle

Calcule les forces

Calcule les forces locales

Actif

Bloqué

0 5 10
temps en seconde

P0

P1

P2

P3

1 itération

Attente

FIG. 6.4: Diagramme de GANTT sur 4 processeurs de 3 itérations, sous ATHAPASCAN-
0A pour un placement aléatoire.
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Comme nous l’avons écrit dans le chapitre précédent, pour ce type de placement, la
charge de calcul est mal équilibrée. On peut ainsi mieux voir comment l’auto-ordonnan-
cement des processus légers s’adapte pour garder le processeur actif le plus possible. On
observe les situations suivantes :

– le processeurP1 est le plus chargé, il travaille en permanence et termine le dernier.
Le calcul des forces locales autorise ce retard par rapport aux autres processeurs. On
peut également remarquer la coopération entre les processus légers qui exécutent les
services de calcul des forces inter-processeur ;

– inversement le processeurP0 est très peu chargé, il n’est pas actif en permanence.
Ainsi pour intégrer les équations du mouvement, il doit attendre, à la fin de l’ité-
ration, que le calcul des forces inter-processeurs soit terminé sur ces processeurs
voisins ;

– le processeurP2, est moins chargé que le processeurP1 cependant il reste actif
pendant les trois premières itérations. Ici, la modification de l’ordre du calcul des
forces inter-processeur suffit à garder le processeur actif ;

– le dernier processeur, bien que sous-chargé, arrive à rester actif pendant la première
itération.

L’auto-ordonnancement des processus légers, associé à une description entrelacée de
l’utilisation des ressources, autorise un léger décalage entre les processeurs dans le calcul
des itérations, tout en les gardant actifs. Concrètement, un placement initial BPR-FIN

assez bien équilibré se traduit par une phase transitoire de quelques itérations pendant
laquelle les processeurs se décalent tout en restant actifs. Nous reviendrons sur cet aspect
dans la suite, notamment avec la figure 6.6.

6.1.3 Expression en ATHAPASCAN -0B

Comme nous l’avons écrit dans le chapitre 2 (cf. 2.2.4), dans cette version de la plate-
forme d’exécution du projet APACHE, l’expression du parallélisme par des appels de
procédures distantes a été abandonnée au profit d’une expression par processus légers
communicants. Outre une meilleure efficacité sur notre plate-forme d’expérimentation (le
IBM-SP1 de l’IMAG), cette version offre une expressivité plus importante.

L’affectation des groupes de tâches aux processus légers est très proche de la version
précédente. Nous avons profité de la plus grande expressivité pour créer les processus
légers une seule fois au début du programme, et pour placer l’envoi des coordonnées et
la réception des forces sur des processus légers indépendants. Ainsi sur un processeur
esclavep, nous avons les processus légers suivants :

– le thread de contrôle, qui communique les informations de contrôle de la simula-
tion entre le processeur maître et les esclaves ;

– le thread principal , qui s’occupe de la gestion locale des accès concurrents aux
données entre les processus légers. Il intègre également les équations du mouve-
ment (groupeGi(p)) et calcule les forces des interactions géométriques (groupe
Gg(p)) ;
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FIG. 6.5: Diagramme de GANTT sur 4 processeurs de 4 itérations, sous ATHAPASCAN-0B
pour le placement BPR-FIN.

– le thread de calcul des forces locales, il calcule les forces non-liées entre les
atomes locaux dep (groupeGl(p)) ;

– les threads d’envoi des coordonnées et de réception des forces. Il existe sur le
processeurp, une instance de ce type de thread pour chacun des processeurs voi-
sins (au sens du rayon de coupure) dep. Ces threads envoient les coordonnées
des atomes (groupes de tâchesEC(p; �)) et reçoivent les forces calculées (groupes
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RF (p; �)) des processeurs voisins ;

– les threads de calcul des forces inter-processeurs. Il existe également autant
d’instances de ce type de processus légers que de processeurs voisins dep. Ils sont
chargés de la réception des coordonnées des atomes (groupesRC(p; �)), du cal-
cul des forces non-liées inter-processeur (groupesGnv(p; �)) et du renvoi des forces
ainsi calculées (groupesEF (p; �)).

Nous avons affecté une priorité élevée au processus principal qui gère la simulation. Les
processus légers qui font des communications (à savoir : le thread de contrôle, les proces-
sus légers qui envoient les coordonnées et reçoivent les forces, et les threads qui reçoivent
les coordonnées et renvoient les forces calculées ) ont des priorités intermédiaires. Enfin,
le processus léger qui calcule les forces locales, a la priorité la plus basse. Son exécution
n’est pas prioritaire, car, pour l’auto-ordonnancement, il sert à recouvrir les communica-
tions des autres threads.

La figure 6.5 montre l’activité des différents threads en fonction du temps, pour 4 ité-
rations et sur 4 processeurs esclaves. Nous avons également utilisé la structure de 11 615
atomes (cf. 4.4) et un placement initial BPR-FIN (cf. 5.3).

Les processus légers sont classés suivant leur type, et toujours dans le même ordre,
comme c’est indiqué pour le processeurP1. La couleur indique l’activité des threads :

– en noir, lorsqu’ils calculent ;

– en blanc, lorsqu’ils sont bloqués sur un sémaphore ;

– en gris clair, lorsqu’ils envoient des données dans un tube de communication ;

– en gris foncé, lorsqu’ils reçoivent des données d’un tube de communication ;

Attention, pour communiquer les données entre les processeurs, on utilise des tubes de
communication (cf. 2.2.4). Ils découpent l’envoi des données en une suite de messages
bloquant de taille fixe, et exercent un contrôle de flux entre l’émetteur et le récepteur. Les
états de communication ne représentent pas le temps de communication mais marquent
l’utilisation d’un tube de communication, dont l’exécution est entrelacée avec les calculs
des autres processus légers. Ainsi, un processeur est inactif si aucun de ses threads ne
calcule.

Cette trace montre parfaitement l’entrelacement entre les phases de communications
et les phases de calculs. On peut, comme précédemment observer que le léger déséquilibre
de charge décale progressivement les processeurs entre eux. Mais l’auto-ordonnancement
des processus légers permet de les garder actifs. Bien sûr cette situation est transitoire,
le retard d’un processeur par rapport à ses voisins ne peut pas être supérieur au temps de
calcul de ses forces locales.

6.2 Comparaison entre les bibliothèques de communica-
tions

Nous cherchons à vérifier que le coût de gestion des processus légers n’est pas trop
important. La thèse de Michel CHRISTALLER [33] présente déjà de nombreuses mesures,
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pour évaluer l’impact de la couche ATHAPASCAN-0A. Notamment, elle présente des me-
sures sur les performances des communications par rapport à PVM (la bibliothèque de
communications de la base de cette version). De même, la thèse de Ilan GUINZBURG [70]
présente des mesures analogues pour évaluer ATHAPASCAN-0B, la deuxième version du
support d’exécution.

Dans ce paragraphe, nous avons plutôt cherché à savoir quel était l’impact global de la
multiprogrammation sur les performances de notre application. Ainsi le tableau 6.1 com-
pare les temps d’exécution moyens d’une itération de dynamique moléculaire en utilisant
PVM seule et en utilisant les deux versions d’ATHAPASCAN. La version PVM utilise des
communications non-bloquantes mais l’ordonnancement des tâches est statique. C’est-
à-dire que, contrairement aux versions multiprogrammées, l’ordonnancement ne dépend
pas de l’avancement des communications. Nous avons écrit dans le chapitre 2 (cf.2.2.2 et
2.3 ), qu’il est possible, à l’aide des primitives de communication non-bloquantes, de dé-
crire un ordonnancement dynamique entrelaçant l’utilisation du réseau et des processeurs.
Mais la réalisation d’un tel mécanisme passe par la difficile construction d’un automate
qui tienne compte de l’avancement des communications.

TAB . 6.1: Moyenne sur les premières itérations des temps d’exécution totale d’une itéra-
tion pour la structure de 11 615 atomes. Comparaisons des librairies de communications,
pour un placement initial de type BPR-FIN.

Temps moyen d’une itération
Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 24

PVM (s) 11,84 6,19 3,30 1,68 0,99 0,81
ATHAPASCAN-0A (s) 11,84 6,12 3,27 1,68 0,98 0,79
ATHAPASCAN-0B (s) 11,84 6,03 3,11 1,61 0,97 0,75

Les temps d’exécution obtenus en utilisant ATHAPASCAN-0A sont très proches de
ceux obtenus avec PVM. Grâce à l’ordonnancement dynamique offert par ATHAPASCAN-
0A, ils sont mêmes légèrement meilleurs. Pour notre application, la souplesse de la mul-
tiprogrammation compense complètement son léger sur-coût. La version ATHAPASCAN-
0B donne des meilleurs résultats que la première version. En effet cette dernière version
est écrite au-dessus de MPI, bibliothèque de communications qui exploite mieux les pos-
sibilités du réseau de l’IBM-SP1 que PVM.

❈
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6.3 Ajustement dynamique

Nous venons de voir que l’auto-ordonnancement des processus légers autorise un lé-
ger déséquilibre de charge entre les processeurs, sans perte d’efficacité. Mais le temps
de calcul des itérations est stable d’une itération à l’autre. Ainsi, pendant une phase tran-
sitoire de quelques itérations, les processeurs se décalent jusqu’à la limite permise par
la dépendance des données. Ensuite, les processeurs les moins chargés (donc les plus en
avance) attendent les plus chargés, en conservant la même avance.

La partie gauche de la figure 6.6 montre ce phénomène transitoire de décalage. Le
graphique en haut à gauche donne, en fonction des itérations, le retard pris, par chacun
des huit processeurs, par rapport à la date moyenne de fin d’itération (moyenne sur les
huit processeurs). Le graphique en bas à gauche indique le temps total moyen (ttot) de
l’itération courante. La partie en gris correspond au temps d’inactivité moyen (tatt) des
processeurs pendant l’itération . Les mesures présentées dans ce paragraphe sont faites en
utilisant ATHAPASCAN-0B.

Sur cette figure, les 20 premières itérations correspondent à la phase transitoire ; les
processeurs se décalent progressivement mais restent actifs. À l’itération 20, le program-
me atteint le décalage maximum possible entre le processeur le plus chargé et le proces-
seur le moins chargé. Ce décalage est d’environ 3 secondes soit environ 60 % du temps
moyen de l’itération. Au-delà de la vingtième itération, le processeur le plus en avance
attend le processeur le plus en retard. Ceci se traduit par une augmentation du temps
d’attente moyen (tatt) et par conséquent par une augmentation équivalente du temps total
moyen de calcul d’une itération (ttot). Le temps moyen de calcul d’une itération aug-
mente ensuite progressivement au fur et à mesure que les processeurs les moins chargés
atteignent le décalage maximum possible.

Le but du mécanisme de régulation de charge est d’éviter qu’un processeur attende.
On cherche ainsi à utiliser toute la surface de calcul. Pour satisfaire cela, le mécanisme de
régulation de charge va déplacer la charge de calcul entre les processeurs pour compen-
ser d’une itération à l’autre le retard ou l’avance pris par un processeur. Mais attention,
comme nous l’avons écrit dans le chapitre 1 (cf. 1.3.5), les mécanismes d’équilibre de
charge augmentent le volume des communications et le coût des calculs. Pour être effi-
cace, il doit introduire un sur-coût inférieur au coût du déséquilibre de charge. Nous avons
donc cherché un mécanisme de régulation qui introduise un sur-coût de communications
et de calculs minimum.

6.3.1 Principe

Le temps d’exécution des tâches de calcul des forces non-liées est assez stable d’une
itération à l’autre. En effet, les atomes bougent peu et donc le nombre des interactions à
calculer ne varie pas beaucoup d’une itération à l’autre. De plus, rappelons que pour le
moment, nous ne tenons toujours pas compte du déplacement des atomes sur les proces-
seurs. Pour réguler la charge, nous allons déplacer les tâches de calcul des forces non-
liées, en fonction du retard ou de l’avance pris par les processeurs par rapport à la date
moyenne de fin de l’itération.
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FIG. 6.6: Comparaisons de l’évolution des temps d’exécution en statique et en dynamique,
pour la structure de 35 349 atomes sur 8 processeurs en utilisant ATHAPASCAN-0B. Les
graphiques du haut indiquent le retard ou l’avance relative de chacun des processeurs. Les
graphiques du bas indiquent la moyenne, sur les 8 processeurs, des temps d’exécutions de
l’itération courante. La zone en gris indique la part du temps d’attente.

Choix des tâches à déplacer

Déplacer n’importe quelle tâche de calcul des forces non-liées sur n’importe quel
processeur est une opération très coûteuse. En effet, la structure de données du système
simulé est complètement distribuée sur les processeurs. Des modifications importantes
dans cette structure impliquent de nouvelles communications, pour déplacer les données
relatives aux atomes, et pour maintenir la cohérence de données distribuées. Nous avons
fait beaucoup d’études dans le chapitre précédent pour obtenir une bonne localité et pour
minimiser les communications grâce à leurs regroupements. Pour être performant, le mé-
canisme d’équilibre de charge doit absolument tenir compte de ces propriétés. Sous ces
conditions, rendre complètement dynamique le placement des tâches sur le processeur
semble peu réaliste.

En fait, nous avons abordé le problème de régulation de charge en cherchant à ré-
pondre à la question suivante : quels sont les mouvements de charge de calcul possibles
qui permettent de conserver les propriétés de localité du placement initial et qui intro-
duisent un minimum de communications supplémentaires ?

Le déplacement d’une tâcheTnv(i; j), dont les deux boîtes associées sont sur deux pro-
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cesseurs différents, sur l’un ou l’autre des processeurs, est le seul mouvement de charge
de calcul qui ne nécessite pas de communiquer des coordonnées et des forces supplémen-
taires. Ou plus précisément, cela signifie que l’on peut déplacer, pour l’itération suivante,
le calcul d’une tâcheTnv(i; j) de son groupeGnv(p; q) (donc une tâche du processeur
p) vers le groupeGnv(q; p) (donc sur le processeurq), sans communications supplémen-
taires relatives aux atomes. En effet, comme nous l’avons écrit dans le chapitre précédent
pour définir les contraintes de placement (cf.5.2.3), les communications nécessaires aux
calculs de ces tâches sont déjà nécessaires aux calculs des forces d’interactions géomé-
triques. Concrètement dans le programme, migrer des tâchesTnv d’un groupeGnv(p; q) au
groupeGnv(q; p), consiste simplement à envoyer l’identité des tâches déplacées au mo-
ment de la communication des coordonnées (groupe de tâchesEC(p; q)). Notons que ces
mouvements de tâches conservent complètement la distribution initiale des atomes. Ils
ne modifient pas l’espace géométrique dont s’occupent chacun des processeurs. Ainsi, la
localité des données est aussi conservée.

D’un point de vue plus général, on déplace dynamiquement des calculs relatifs à la
frontière entre deux processeurs, sur l’un ou l’autre des deux processeurs. Avec cette
stratégie, seule quelques tâches peuvent bouger (et encore, leur mouvement est limité
à une migration vers un processeur déterminé). C’est pourquoi nous avons préféré par-
ler d’ajustement dynamiquede la charge. Il reste à vérifier expérimentalement que ces
mouvements sont suffisants pour équilibrer la charge dynamiquement.

Choix du placement initial

Comme toutes les tâches ne peuvent pas être déplacées, le placement initial est im-
portant. C’est pourquoi nous partirons des deux placements qui donnent les meilleurs
résultats : le placement parbi-partition récursive simple(BPR), et le placement parbi-
partition récursive, avec un découpage fin de l’ensemble des boîtes(BPR-FIN). En effet,
au vu des mesures du chapitre précédent (cf. 5.3.6) ces deux placements ont sensiblement
les mêmes propriétés. C’est-à-dire qu’ils permettent d’obtenir un bon équilibre de charge
tout en conservant une bonne localité des données.

Une partie de la charge de chacun des processeurs est fixée, elle ne peut pas être dé-
placée. Pour offrir le maximum de souplesse à notre régulateur de charge, nous avons
intérêt à ce que cette charge fixe soit la plus petite possible sur chacun des processeurs.
Concrètement cela signifie qu’il faut pouvoir déplacer un maximum de tâches de type
Tnv. Mais pour offrir une alternative de déplacement à un maximum de tâches de type
Tnv, il faut qu’un maximum de boîtes voisines, au sens du rayon de coupure, soit sur des
processeurs différents. Ceci est contraire à la recherche d’une bonne localité des données.
En effet, pour avoir une bonne localité des données et minimiser les communications, il
faut chercher à minimiser la taille des frontières des sous-domaines de chacun des proces-
seurs. Plus simplement, le placement initial quantitatif offre la meilleure souplesse pour
l’ajustement dynamique (beaucoup de tâches de typeTnv peuvent être déplacées). Mais la
localité de ce placement est mauvaise, il y a beaucoup de communications.

Nous avons définitivement tranché la question au chapitre précédent, les deux place-
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ments par bi-partition récursive (BPR et BPR-FIN) donnent les meilleurs performances.
Au vu des critères d’équilibre de charge et de localité du chapitre précédent, ces deux
placements ont sensiblement les mêmes caractéristiques. Cependant le placement BPR-
FIN est préférable pour notre méthode d’ajustement dynamique de la charge. En effet,
il découpe l’espace de simulation plus finement, et il permet ainsi d’obtenir un meilleur
équilibre de la charge fixe de chacun des processeurs. Pour montrer cette propriété, nous
avons défini~Lp la charge fixe du processeurp comme la somme des coûts des tâches dep
qui ne peuvent pas être déplacées. C’est-à-dire les tâchesTni(i) dep et les tâchesTnv(i; j)
dont les deux boîtes associées sont sur un même processeurp.

~Lp =
X
T2 ~Ep

C(T ) avec

~Ep = fTni(i) jM(Tni(i)) = pg [ fTnv(i; j) j (M(Tni(i)) = p) ^ (M(Tni(j)) = p)g

Puis, comme au chapitre précédent pour le calcul du déséquilibre de charge, on calcule le
déséquilibre de la charge de calcul fixé�~L sur lesP processeurs par :

�~L =

vuut1

P

P�1X
p=0

(~Lp � ~L)2 avec ~L =
1

P

P�1X
p=0

~Lp

Le tableau 6.2 donne une évaluation du critère d’équilibre de la charge fixe pour chacun
des deux placements par bi-partition récursive.

TAB . 6.2: Critère de comparaison de la qualité des placements pour la structure de 11 615
atomes, en fonctions du nombre de processeurs.

Équilibre de charge des tâches fixées
�~L(P) (�103)

Nb. Proc. (P) 1 2 4 8 16 32

Placement BPR 0,0 22,1 257,2 38,2 42,0 25,6
Placement BPR-FIN 0,0 82,5 43,3 20,8 27,2 9,7

Le placement BPR-FIN offre généralement un meilleur équilibre de la charge fixe sur
les processeurs. Ce qui offre plus de souplesse à notre méthode d’ajustement dynamique.

Évaluation de la charge

Nous avons abordé la régulation de charge un peu comme le contrôle d’un automate
mécanique. Rappelons que pour assurer un travail permanent aux processeurs, nous cher-
chons à minimiser le décalage entre eux. Plus simplement, nous allons essayer de déplacer
la charge pour que chacune des itérations se termine en même temps sur tous les proces-
seurs. Pour cela, on modélise le comportement de chacun des processeurs pour estimer
la date de fin des itérations futures. Puis à partir de la charge moyenne des processeurs,
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on modélise le comportement global du programme pour prévoir la date moyenne de la
fin des itérations futures. Ces dates moyennes de fin d’itération servent d’objectif au ré-
gulateur. En effet, en fonction de l’estimation locale de leur charge, les processeurs vont
modifier leur charge de calcul pour que leurs itérations futures terminent effectivement à
la date prévue.

Pour simplifier, nous supposons que les processeurs sont homogènes et que nous dis-
posons d’une horloge commune à chacun de ces processeurs.

Ainsi, plus précisément, à la fin d’une itérationk, on évalue la charge d’un processeur
p à l’aide de deux valeurs :

– dp(k) la date de fin de l’itérationk ;

– cp(k) une évaluation du temps de calcul de l’itération suivante si on ne fait pas de
modification de charge.

On évalue le temps de calcul de l’itération suivantecp(k) grâce au temps de calcul des
itérations précédentes.

cp(k) = �cp(k � 1) + (1 � �) (dp(k)� dp(k � 1))

Ici � 2 [0; 1] est un paramètre empirique qui permet de choisir l’importance relative des
itérations passées par rapport à la dernière itération. En effet, si on évalue la charge seule-
ment à partir de la dernière itération (� = 0), les valeurs obtenues sont trop sensibles aux
erreurs de mesures. Une valeur de� non nulle permet d’obtenir une moyenne pondérée
sur plusieurs itérations du temps de calcul d’une itération. Inversement, une valeur de�
proche de1 signifie que l’on tient peu compte de la modification de charge du proces-
seur dans l’évaluation du temps de calcul d’une itération. Nous avons utilisé une valeur
moyenne (� = 1=2).

Ensuite, à partir de la date de fin de l’itération et de l’estimation du temps d’une
itération, on peut évaluer̂dp(k + i) la date de fin des itérations futures du processeurp.
Bien sûr, on suppose pour cela que le processeurp n’attend pas. Ainsi, on prévoit̂dp(k+i)
la date de fin de l’itérationi itérations à l’avance par :

d̂p(k + i) = dp(k) + i � cp(k)
De la même manière, on cherche ensuite à prévoir la date de fin de l’itération idéale

pour tout les processeurs. On évalue ainsi la date moyenne de fin de l’itération�d(k) et le
temps moyen de calcul d’une itération�c(k).

�d(k) =
1

P

P�1X
p=0

dp(k) et

�c(k) =
1

P

P�1X
p=0

cp(k) = ��cp(k � 1) + (1 � �)
�
�dp(k)� �dp(k � 1)

�
On peut ainsi estimer la date moyenne idéaled̂(k + i) de fin des itérations futures.

d̂(k + i) = �d(k) + i � �cp(k)
Cette date, prévuei itérations à l’avance sert d’objectif à la régulation locale de la charge
sur chacun des processeurs esclaves.
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Évaluation du déséquilibre de charge

Pour réguler la charge, nous avons besoin de calculer la charge globale du système
( �d(k) et �c(k)). Pour éviter d’ajouter des nouveaux liens de communications entre les
processeurs, nous faisons circuler les informations de charge avec les informations de
contrôle de la simulation. La figure 6.7 montre comment circulent ces informations de
charge entre le processeur maître et les processeurs esclaves au cours des itérations. Sur
le processeur maître, à partir des informations de charge de l’itérationk, en provenance de
tous les processeurs esclaves, on estime la date moyenne de fin de l’itérationk + 2. Puis
on diffuse cette date à tout les processeurs esclaves. Elle sert d’objectif pour la régulation
de la charge au début de l’itérationk + 2. Nous sommes obligés de prévoir la date de fin
de l’itération moyenne deux itérations à l’avance, car les informations de charge circulent,
entre le processeur maître et les processeurs esclaves, pendant l’itérationk + 1, en même
temps que les autres informations de contrôle de la simulation.

itération 0
d2(0)

d1(0)

P2

Pmaître

P1

d̂(5)

d̂(5)

tempsitération 1 itération 2 itération 3

d̂(4)

d̂(4)

d1(2) d1(3)

d2(3)

d̂(3)

d2(1) d2(2)

d̂(3)

d1(1)

FIG. 6.7: Circulation des informations de charge entre le processeur maître et deux pro-
cesseurs esclaves.

Le déséquilibre de charge�cp(k), du processeurp, est évalué au début de l’itération
courantek. On utilise la prévision, de la charge locale, une itération à l’avance, et à partir
de l’itération précédente (̂dp((k � 1) + 1)). Comme objectif, on utilise la prévision, sur
le processeur maître, et deux itérations à l’avance (avec les informations d’il y a deux
itérations) de la date moyenne de la fin de l’itération courante (d̂((k � 2) + 2)).

�cp(k) = d̂p((k � 1) + 1)� d̂((k � 2) + 2)

Pour simplifier la migration de charge de calcul, nous avons utilisé uniquement un mé-
canisme d’exportation de la charge. C’est-à-dire, qu’un processeur surchargé (�cp(k) >
0) peut envoyer des tâches à ses processeurs voisins. Mais un processeur sous-chargé
(�cp(k) < 0) ne peut pas importer des tâches. Ceci n’est pas trop gênant si on estime cor-
rectement la date moyenne de fin de l’itération. En effet, cela signifie que globalement,
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sur l’ensemble des processeurs, il y a autant de surcharge que de sous-charge.

P�1X
p=0

�cp(k) = 0

En fait, les processeurs sous-chargés ont juste à recevoir les tâches exportées par les pro-
cesseurs surchargés.

Sélection des tâches à déplacer

Les processeurs surchargés diffusent leur charge supplémentaire aux processeurs voi-
sins. Ainsi, pour un processeurp surchargé de�cp(k) et possédantvp voisins, il exporte
une charge de�cp(k)=vp à chacun de ses voisins. Par exemple, si le processeurq est un
voisin dep au sens du rayon de coupure, le mécanisme de sélection des tâches choisit des
tâchesTnv(i; j) dans le groupeGnv(p; q). Ensuite, il les exporte vers le processeurq pour
qu’elles soient calculées dans le groupeGnv(q; p).

Comment sont choisies les tâchesTnv(i; j) dans le groupeGnv(p; q)? Au cours des
itérations précédentes, on a mesuré le temps de calcul des tâchesTnv(i; j) du groupe
Gnv(p; q). On se sert simplement de ces mesures pour choisir les tâchesTnv(i; j) et ex-
porter une charge correspondant à�cp(k)=vp.

La partie droite de la figure 6.6 illustre comment la charge des processeurs est régulée.
Comme le montre le graphique en haut à droite, le mécanisme de régulation force les pro-
cesseurs à terminer les itérations en même temps. Ainsi, les processeurs restent toujours
actifs. Le graphique en bas à droite montre que le temps total moyen (ttot) de calcul d’une
itération n’augmente pas au cours de la simulation. De même, le temps d’attente moyen
(tatt) reste faible.

6.3.2 Résultats

Dans le tableau 6.3, nous avons mesuré la moyenne, sur les 100 premières itérations,
des temps de calcul d’une itération. Le tableau du haut donne les mesures sans utiliser
l’ajustement dynamique, seulement avec un placement statique initial. Et le tableau du
bas donne les mesures avec l’utilisation du mécanisme de régulation de charge.

À première vue, les améliorations sur le temps total moyen (ttot(p)) de calcul des ité-
rations sont très faibles. Les mesures sur 4 processeurs sont mêmes légèrement meilleures
sans ajustement dynamique de la charge. En fait, il faut regarder le détail des temps d’exé-
cution. L’ajustement dynamique de la charge essaye de garder les processeurs actifs, il
cherche seulement à diminuer le temps d’attente moyen (tatt(p)) des processeurs. On ob-
serve que pour 8, 12 et 16 processeurs l’ajustement dynamique permet effectivement de
faire diminuer ces temps d’attente, et les performances sont effectivement meilleures. On
remarque également que les temps de communications et les temps de calcul ne changent
pas. Ainsi notre méthode d’ajustement dynamique n’introduit pas de sur-coûts de calcul
ou de sur-coûts de communications significatifs.
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TAB . 6.3: Détail des temps d’exécution d’une itération de dynamique moléculaire, pour
un système de 35 349 atomes en statique et en dynamique, et en utilisant ATHAPASCAN-
0B.

Statique
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 4 8 12 16 20 24

tcalc(p) 38,21 9,47 4,78 3,20 2,40 1,92 1,61
tcomm(p) 0,00 0,20 0,15 0,14 0,11 0,09 0,08
tatt(p) 0,00 0,01 0,06 0,19 0,14 0,23 0,27

ttot(p) 38,21 9,68 4,99 3,53 2,65 2,24 1,96

Dynamique
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 4 8 12 16 20 24

tcalc(p) 38,21 9,48 4,79 3,20 2,39 1,92 1,60
tcomm(p) 0,00 0,20 0,16 0,15 0,11 0,09 0,08
tatt(p) 0,00 0,01 0,01 0,06 0,08 0,24 0,25

ttot(p) 38,21 9,69 4,96 3,41 2,58 2,25 1,93

Sur 4 processeurs, le temps d’attente moyen est très faible (seulement 0,01s). Nous
avons utilisé un placement BPR-FIN qui équilibre bien la charge de calcul. Mais en
plus, en statique, nous avons mis en évidence l’existence d’une phase transitoire pen-
dant laquelle les processeurs se décalent tout en restant actifs. Comme nous effectuons
nos mesures sur les 100 premières itérations, on sous-évalue légèrement le temps d’at-
tente moyen. En effet, on n’élimine pas cette phase transitoire dans les mesures. Plus
précisément, et toujours sur 4 processeurs, le temps total pour faire les 100 itérations
(maximum du temps total de chacun des 4 processeurs) sans ajustement dynamique est
de 971,33 secondes. Alors que la même mesure, en utilisant l’ajustement dynamique, est
de 969,61 secondes, donc légèrement meilleure. Contrairement à un placement statique,
avec le mécanisme d’ajustement dynamique, les processeurs terminent tout au même mo-
ment. À long terme (beaucoup d’itérations) les performances sont légèrement meilleures
avec l’ajustement dynamique.

En revanche, au-delà de 16 processeurs, l’ajustement dynamique est incapable de di-
minuer le temps d’attente moyen. Nous avons naturellement commencé par croire à un
problème de granularité. Nous avons pensé que, au-delà de 20 processeurs, le temps de
calcul des tâchesTnv(i; j) que l’on peut déplacer est supérieur au déséquilibre de charge
possible. En effet, pour qu’une tâche puisse migrer d’un processeur à l’autre il faut que
son temps de calcult(Tnv(i; j)) soit inférieur à la charge à exporter. Ainsi, pour un pro-
cesseurp possédantvp voisins et ayant une surcharge de�cp(k), pour exporterTnv(i; j))
il faut que :

t(Tnv(i; j)) < �cp(k)=vp
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Or avec notre système de mesure, le déséquilibre de charge maximum d’un processeur est
majoré par le décalage maximum possible entre les processeurs. Si le décalage maximum
possible est trop faible, il n’est pas possible d’exporter des tâches. Mais ici, diminuer la
granularité ne change rien. En effet, nous avons observé au chapitre précédent (cf. 5.5),
que pour un rayon de coupure trop faible (ici 10 Å), diminuer la granularité dégrade les
performances. Mais une granularité trop grosse n’est pas la seule explication.

Problèmes de réactivité

Nous avons effectué les mesures précédentes avec un système comportant un nombre
d’atomes constant, indépendamment du nombre de processeurs. Et en fait plusieurs fac-
teurs se combinent pour empêcher le régulateur de charge de fonctionner correctement
pour ce système, au-delà de 16 processeurs.

La figure 6.8 compare avec et sans l’ajustement dynamique de la charge, le décalage
des processeurs et le temps d’exécution de chacune des itérations.
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FIG. 6.8: Comparaisons de l’évolution des temps d’exécution en statique et en dynamique,
pour la structure de 35 349 atomes sur 16 processeurs en utilisant ATHAPASCAN-0B. Les
graphiques du haut indiquent le retard ou l’avance relative de chacun des processeurs. Les
graphiques du bas indiquent la moyenne, sur les 16 processeurs, des temps d’exécutions
de l’itération courante, La zone en gris indique la part du temps d’attente.

Sur les deux graphiques de gauche, on observe que la phase de transition est beaucoup
plus courte que sur 8 processeurs (cf. figure 6.6), elle dure seulement 4 ou 5 itérations,
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contre plus de 20 itérations sur 8 processeurs. Nous pouvons avancer essentiellement deux
explications à cela :

– Le décalage maximum possible entre les processeurs est plus faible sur 16 proces-
seurs (seulement 0,8 secondes) que sur 8 processeurs où il est d’environ 3 secondes.
Il est normal que ce décalage soit au moins deux fois plus faible puisque l’on a dou-
blé le nombre de processeurs.

Mais en fait il ne représente plus que 31% du temps total de l’itération contre 60%
sur 8 processeurs. En augmentant le nombre de processeurs, on diminue également
la localité. Ainsi, la part des calculs locaux aux processeurs, qui permet le décalage,
diminue quand on augmente le nombre des processeurs.

– Toujours pour une taille de problème constante, le déséquilibre de charge entre les
processeurs augmente avec le nombre de processeurs. Ainsi le décalage entre les
processeurs d’une itération à l’autre est plus rapide.

En résumé, quand on augmente le nombre de processeurs, pour une taille de problème
constante, les processus légers offrent moins de souplesse à l’algorithme. Le déséquilibre
de charge entre les processeurs est également proportionnellement plus important. Donc,
le décalage entre les processeurs est plus rapide. C’est-à-dire que le nombre d’itérations,
avant que le décalage entre les processeurs soit trop important pour les garder actifs,
diminue. Si ce nombre d’itérations est trop petit, le régulateur, qui a besoin d’au moins 3
itérations pour réagir, est incapable de compenser le déséquilibre de charge à temps. Nous
dirons que le régulateur n’est pas assez réactif.

La partie droite de la figure 6.8 montre comment le mécanisme de régulation de charge
arrive à réduire le décalage entre les processeurs. Ainsi, il permet d’améliorer les perfor-
mances en réduisant le temps d’attente moyen des processeurs. La régulation de la charge
des processeurs n’est cependant pas parfaite, le régulateur ne réagit pas tout à fait assez
rapidement.

6.4 Déplacement des atomes et ajustement dynamique

Nous en avons très peu discuté jusqu’à présent, mais pour réaliser des simulations
longues, il faut déplacer les atomes sur les processeurs. En effet, les atomes sont placés
dans des boîtes en fonction de leur position. Or les atomes bougent au cours de la simu-
lation et peuvent changer de boîte. Comme les boîtes sont distribuées sur les processeurs,
certains atomes qui changent de boîte peuvent également avoir à changer de processeur.
Attention, le placement des boîtes sur les processeurs ne change pas, les processeurs s’oc-
cupent toujours de la même région de l’espace de simulation. Seul les atomes qui bougent
dans l’espace de simulation sont amenés à changer de boîte, et donc à changer de proces-
seur.

Nous avons vu au chapitre 4 (cf. 4.2.2) que grâce à la distance de tolérance, un mouve-
ment limité des atomes est possible sans avoir à les replacer dans les boîtes. Ceci permet
de mettre à jour le placement des atomes dans les boîtes seulement toutes les 50 itérations
environ. Remarquons que les atomes se déplacent uniquement vers une boîte adjacente à
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leur boîte courante. Les interactions géométriques utilisent des pointeurs sur les atomes,
pour pouvoir connaître leur position et mettre à jour leur vecteur de force. Déplacer les
atomes implique qu’il faut également mettre à jour les pointeurs des interactions géomé-
triques. De plus, pour pouvoir calculer une interaction géométrique sur un processeur, il
faut qu’au moins un de ses atomes soit sur le processeur en question (cf. 5.3.4). Donc
le déplacement des atomes implique également le déplacement des interactions géomé-
triques.

6.4.1 Principe

Mettre à jour les pointeurs des interactions géométriques après le déplacement des
atomes n’est pas une opération triviale. Pour résoudre ce problème, nous avons utilisé
un mécanisme de suivi d’adresses. Quand un atome change de boîte, il indique sa nou-
velle adresse à son ancienne adresse. Ensuite les interactions géométriques modifient leurs
pointeurs en cherchant la nouvelle adresse des atomes à leur ancienne adresse. L’algo-
rithme complet comporte les étapes suivantes :

1. on calcule la nouvelle boîte de chacun des atomes. Si cette nouvelle boîte change
mais qu’elle est sur le même processeur, on place l’atome dans une file locale. Si
cette nouvelle boîte est sur un processeur différent, on envoie l’atome au processeur
concerné ;

2. on place les atomes de la file locale dans leurs nouvelles boîtes. Conjointement, on
construit une file contenant les nouvelles adresses des atomes déplacés ;

3. de même avec les atomes que l’on reçoit des autres processeurs, on les place dans
leurs nouvelles boîtes. Et conjointement, on renvoie la nouvelle adresse de l’atome
au processeur émetteur ;

4. on met à jour les nouvelles adresses des atomes à leur ancienne adresse, en utilisant
la file locale des nouvelles adresses ;

5. de même avec les adresses reçues des processeurs voisins, on les utilise pour mettre
à jour les nouvelles adresses des atomes, à leur ancienne adresse. Après cette étape,
les atomes ont changé de boîte et les nouvelles adresses des atomes sont à la position
de leurs anciennes adresses ;

6. on échange les nouvelles adresses des atomes entre les processeurs voisins (comme
on échange les coordonnées des atomes pour le calcul des forces). En effet, les
interactions géométriques locales à un processeur n’utilisent pas uniquement les
atomes des boîtes du processeur. Elles utilisent également les atomes des boîtes
voisines de celles du processeur. Donc pour changer localement les pointeurs des
interactions géométriques, on a aussi besoin des nouvelles adresses des atomes des
boîtes voisines, d’où cette communication ;

7. ensuite, on parcourt les interactions géométriques pour mettre à jour les nouvelles
adresses des atomes ;

8. la dernière étape consiste à échanger entre les processeurs voisins, les interactions
géométriques dont tous les atomes ont changé de processeur.
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Cet algorithme distribué, pour le déplacement des atomes, est extensible. Son temps de
calcul est négligeable par rapport au temps de calcul d’une itération. Mais il a tout de
même un inconvénient important, il synchronise les processeurs entre eux. En effet, les
nombreuses communications ne sont pas ou très peu recouvertes par des calculs.

6.4.2 Résultats

La partie en haut à gauche de la figure 6.9 montre le décalage relatif entre les pro-
cesseurs pour un placement statique seul. Le graphique en bas à gauche indique le temps
d’exécution de l’itération courante avec la part du temps d’attente en gris, et toujours pour
un placement statique. La figure de droite montre ce qui se passe avec un ajustement dy-
namique de la charge. Sur la figure en haut à gauche, on observe une synchronisation des
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FIG. 6.9: Comparaisons de l’évolution des temps d’exécution en statique et en dynamique
avec une redistribution des atomes tout les 40 pas, pour la structure de 35 349 atomes
sur 8 processeurs, et en utilisant ATHAPASCAN-0B. Les graphiques du haut indiquent le
retard ou l’avance relative de chacun des processeurs. Les graphiques du bas indiquent la
moyenne, sur les 8 processeurs, des temps d’exécution de l’itération courante. La zone en
gris indique la part du temps d’attente.

processeurs, régulièrement toutes les 40 itérations, quand on met à jour les atomes dans
les boîtes. Conjointement sur la figure du bas, ces itérations se traduisent par un pic dans
le temps total de l’itération qui dépasse l’échelle de la figure (ces itérations durent environ
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8 secondes en réalité). Ceci est également dû à la synchronisation, les processeurs les plus
en avance attendent le processeur le plus chargé. Entre ces synchronisations, on observe
le même phénomène transitoire que précédemment.

Les graphiques de droite montrent tout l’intérêt de réguler la charge en obligeant les
processeurs à terminer en même temps. En effet, lors de la redistribution des atomes sur
les processeurs, les pics sont nettement plus faibles. Les processeurs, qui terminent les
itérations en même temps du fait de la régulation de charge, sont déjà synchronisés. On
peut également remarquer que le déplacement des atomes n’implique pas de modifica-
tions importantes de la charge de calcul. Le déplacement des atomes d’une boîteI vers
une boîteJ implique également des mouvements d’atomes de la boîteJ vers la boîteI.
Globalement, le déplacement des atomes modifie très peu le nombre d’atomes par boîte,
il modifie donc aussi très peu l’équilibre de charge.

Globalement, en tenant compte du déplacement des atomes, sans ajustement dyna-
mique, le temps moyen d’une itération sur 8 processeurs est de 5,03 secondes (dont 0,11
secondes de temps d’attente). Grâce à l’ajustement dynamique, le temps moyen d’une ité-
ration est de 4,91 secondes (dont 0,01 secondes de temps d’attente). Ces deux dernières
mesures sont des moyennes sur les 300 premières itérations.

Quand on fait des mesures sur des structures plus importantes, l’équilibre dynamique
permet également d’améliorer les performances. Ainsi, sur l’IBM-SP1, nous avons cal-
culé la dynamique du système de 413 039 atomes sur 200 itérations et sur 16 processeurs,
et toujours en mettant à jour les atomes dans les boîtes toutes les 40 itérations. Sans ajus-
tement dynamique, le temps moyen de calcul d’une itération est de 47,2 secondes (dont
0,65 secondes de temps d’attente). Avec l’ajustement dynamique, le temps moyen de cal-
cul d’une itération est de 46,63 secondes (dont 0,05 secondes de temps d’attente).

❈
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6.5 Extensibilité, mesures sur le CRAY-T3E

L’objectif de ce paragraphe est de vérifier l’extensibilité de notre algorithme. Le
CRAY-T3E du CEA possède 256 processeurs et permet ainsi de faire ce type d’étude.
Sur cette machine, nous avons utilisé un portage de ATHAPASCAN-0B. Dans cet environ-
nement, la plate-forme d’exécution est construite à l’aide de la bibliothèque de communi-
cation MPI disponible sur cette machine et du noyau de processus légers MARCEL [100]
[101]. Le tableau 6.4 donne les moyennes des temps de calcul, l’accélération et l’effica-
cité d’une itération de dynamique moléculaire sur les 50 premières itérations, pour trois
structures de tailles différentes. Nous avons utilisé l’équilibrage dynamique de la charge
de calcul. Nous avons également indiqué les temps de calcul sans ajustement dynamique
entre parenthèses. L’accélération (Acc) et l’efficacité (Eff) sont calculées à partir de l’exé-
cution du programme sur un processeur, sauf pour la structure de 413 039 atomes où elles
sont calculées à partir de l’exécution sur 8 processeurs. En effet, cette structure est trop
grosse pour être exécutée sur un processeur.

TAB . 6.4: Temps d’exécution (ttot), accélération (Acc) et efficacité (Eff) du calcul d’une
itération de dynamique moléculaire, pour un système de 11 615 atomes, un système de
35 349 atomes et un système de 413 039 atomes. Les chiffres entre parenthèses indiquent
les temps d’exécution sans ajustement dynamique de la charge de calcul.

Structure de 11 615 atomes
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 32 64

ttot(p) 6,87 3,51 1,79 0,94 0,52 0,34 0,23
Acc(p) 1,00 1,96 3,84 7,31 13,21 20,21 29,87
Eff(p) (%) 100 97,8 95,9 91,3 82,6 63,1 46,7

Structure de 35 349 atomes
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 1 2 4 8 16 32 64 128

ttot(p) 21,80 10,77 5,39 2,76 1,43 0,79 0,56 0,30
Acc(p) 1,00 2,02 4,04 7,89 15,24 27,59 38,93 72,67
Eff(p) (%) 100 101,2 101,1 98,7 95,2 86,2 60,8 56,8

Structure de 413 039 atomes
(temps en seconde)

Nb. Proc. (p) 8 16 32 64 128 256

ttot(p) 65,21 27,70 11,69 (12,11) 5,88 (6,14) 3,07 (3,22) 1,69 (1,83)
Acc(p) 8,00 18.83 44,63 88,72 169,93 308,69
Eff(p) (%) 100 117,7 139,5 138,6 132,7 120,6

Pour la petite structure de 11 615 atomes, la granularité est trop grosse pour l’exécuter



132 CHAPITRE 6. AJUSTEMENT DYNAMIQUE

sur 128 processeurs. Nous avons diminué la granularité (cf. 5.5) mais le coût de gestion
des tâches est trop important pour obtenir de bonnes performances (0,228 secondes sur
128 processeurs). Cela n’est pas trop étonnant, sur 128 processeurs il y a en moyenne
moins de 100 atomes par processeur. En réalité, au-delà de 16 processeurs, l’efficacité
chute rapidement. En effet, à partir de 32 processeurs, l’algorithme de régulation dyna-
mique n’arrive plus à équilibrer la charge de calcul et à diminuer le temps d’attente. Le
phénomène est identique pour la structure de 35 349 atomes à partir de 64 processeurs.

Pour simuler le mouvement de la structure de 413 039 atomes, il faut au moins huit
processeurs du CRAY-T3E. En dessous, la mémoire disponible sur chacun des noeuds
est insuffisante. Nous avons donc calculé l’accélération et l’efficacité de l’algorithme à
partir des résultats sur huit processeurs. Cette structure est très intéressante pour montrer
l’extensibilité de notre algorithme. En effet, il est, vu sa taille, impossible actuellement de
simuler une telle structure sur une machine séquentielle. Nous avons également essayé de
simuler cette structure sur deux autres programmes parallèles de dynamique moléculaire,
mais sans y parvenir.

Pour accélérer les calculs, nous avons construit les listes d’interactions (cf. 4.2.2) loca-
lement sur chacun des processeurs, et à l’aide du découpage en boîtes de l’espace de simu-
lation. Mais pour la grosse structure, il n’est pas possible, sur 8 processeurs, de construire
toute la liste des interactions (il n’y a pas assez de mémoire). On construit donc la liste
partiellement en fonction de la place mémoire disponible. Pour les tâches pour lesquelles
on ne peut pas construire cette liste, on utilise l’algorithme traditionnel plus lent. Quand
on augmente le nombre de processeurs, on augmente la mémoire globale disponible pour
le programme. On peut donc construire une plus grande partie de la liste des interac-
tions. C’est ce qui explique le comportement super-linéaire de l’accélération jusqu’à 32
processeurs pour cette structure.

6.6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons montré comment la multiprogrammation permet d’intro-
duire de la souplesse dans la description des algorithmes parallèles irréguliers. En particu-
lier, nous avons vu les avantages d’un ordonnancement dynamique entrelaçant les tâches
de calcul et les tâches de communications. Enfin, la souplesse offerte par la multipro-
grammation s’est avérée être très utile pour notre mécanisme d’ajustement dynamique de
la charge.

Bien que le déséquilibre de charge soit généralement très faible après un placement
BPR-FIN, notre mécanisme d’ajustement dynamique a réussi à améliorer les perfor-
mances globales de notre programme. Cependant pour une taille de problème donnée,
si on augmente trop le nombre de processeurs, le régulateur de charge devient inefficace.
En effet, en augmentant le nombre de processeurs, on diminue la souplesse offerte par la
multiprogrammation. Le régulateur réagit trop lentement pour éviter que les processeurs
les moins chargés attendent. Nous pensons qu’il est possible d’améliorer légèrement la
réactivité de notre régulateur, notamment en modifiant la façon de diffuser la surcharge
des processeurs, mais le problème de réactivité subsistera quand on augmentera le nombre
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des processeurs.
Pour notre problème, un placement initial au début est suffisant pour obtenir des

bonnes performances. Même si notre algorithme d’ajustement dynamique permet d’ap-
procher une utilisation optimale des processeurs, cela reste un mécanisme optionnel pour
l’utilisateur final.

Enfin, les mesures sur le CRAY-T3E montrent que notre algorithme de découpage
géométrique de l’espace de simulation est assez extensible.
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Quatrième partie

Conclusion
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Chapitre 7

Conclusions et perspectives

Dans cette thèse, nous nous sommes intéressés à la parallélisation d’une application
de dynamique moléculaire pour la simulation du mouvement des atomes des protéines.
Nous nous sommes également attachés à montrer l’intérêt de la multiprogrammation pour
la parallélisation de cette application.

Dans la première partie, nous avons résumé les principes de base du parallélisme.
Nous avons ensuite présenté notre méthodologie de parallélisation. Dans le deuxième
chapitre, nous avons défini les principes de la multiprogrammation, puis nous avons décrit
l’environnement de programmation ATHAPASCAN-0.

Dans la deuxième partie, nous avons commencé par isoler les éléments du modèle
indispensables à la simulation du mouvement des protéines. Puis dans le chapitre 4, après
une description des méthodes d’approximation des forces non-liées, nous avons détaillé
la méthode du rayon de coupure. En particulier, nous avons vu que la méthode du rayon
de coupure était nécessaire aux autres méthodes d’approximation.

Dans la troisième partie, consacrée à la parallélisation de la méthode du rayon de cou-
pure, nous avons commencé par chercher un algorithme extensible. Nous avons ensuite
réalisé une première maquette de programme de dynamique moléculaire afin de préciser
les hypothèses de travail. Nous avons pu observer ainsi l’importance de l’équilibre de
charge et la faible évolutivité de cette charge.

Fort des connaissances acquises, nous avons développé un programme de dynamique
moléculaire parallèle plus complet dans l’environnement de programmation parallèle
ATHAPASCAN-0. Sur ce programme, nous avons testé et évalué différentes stratégies de
découpage en tâches et de placements statiques. Nous avons montré que l’algorithme
de placement par bi-partition récursive donne le meilleur compromis entre l’équilibre de
charge et la minimisation des communications. Nous avons également montré l’intérêt de
pouvoir adapter la granularité en fonction des paramètres du programme et du nombre de
processeurs disponibles.

Dans le chapitre 6, nous nous sommes attachés à montrer l’utilité de la multiprogram-
mation pour entrelacer les calculs et les communications et pour introduire de la souplesse
dans l’ordonnancement local des tâches. Enfin nous avons étudié un mécanisme d’ajus-
tement de la charge pour compenser les légères imperfections du placement initial. Nous
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avons mis en évidence les limites de notre mécanisme d’ajustement dynamique quand on
augmente le nombre de processeurs. Nous avons terminé ce chapitre en montrant l’exten-
sibilité de notre algorithme.

En résumé, nous avons grâce au parallélisme réussi à ramener à quelques heures le
calcul d’une structure de 30 000 atomes. Nous sommes également capables de simuler
des systèmes plus gros (413 000 atomes) en quelques heures, en augmentant le nombre de
processeurs. Nous avons également montré l’utilité de la multiprogrammation légère pour
entrelacer les calculs et les communications, et pour la gestion des communications non
bloquantes. La programmation de cette application a également contribué à l’amélioration
de ATHAPASCAN-0, notamment dans la version ATHAPASCAN-0B par l’introduction des
primitives de communication entre les processus légers, et par l’implémentation des tubes
de communications.

Perspectives

Si notre programme permet actuellement de traiter des systèmes de grande taille, l’uti-
lisation du rayon de coupure ne permet pas de prendre en compte les forces électrosta-
tiques à longue distance. L’implémentation de la méthode des moments multipolaires pour
prendre en compte ces forces, constitue la suite logique de ce travail.

Notre algorithme de placement des calculs suppose que les processeurs soient ho-
mogènes, mais notre algorithme de calcul des itérations est extensible, il est possible de
simuler des problèmes encore plus importants. Pour cela il peut être nécessaire d’utiliser
plusieurs machines parallèles différentes en même temps pour résoudre un même pro-
blème. L’environnement de programmation ATHAPASCAN-0 est conçu pour fonctionner
dans un environnement hétérogène, mais notre algorithme de placement doit être adapté
pour tenir compte de la vitesse relative de calcul entre les processeurs. Actuellement une
étude de faisabilité est menée pour faire fonctionner le IBM-SP1 de l’IMAG et le CRAY-
T3E du CEA en même temps.

Nous avons essentiellement utilisé la multiprogrammation pour partager les ressour-
ces du processeur entre les tâches, mais c’est aussi un bon outil pour décrire le parallé-
lisme dans les ordinateurs à mémoire physiquement partagée. Ici aussi notre programme
nécessite des améliorations pour supporter ce type d’architecture.

Nous avons montré l’intérêt de la multiprogrammation pour la parallélisation de notre
problème irrégulier. Mais cette approche nécessite une analyse très fine du problème.
En offrant une meilleure abstraction de la machine-cible ATHAPASCAN-1 [49] [48] doit
permettre de simplifier cette phase.

Enfin notre technique d’ajustement de la charge, par déplacement du calcul des fron-
tières, mérite également d’être développée. Des travaux sont actuellement menés pour la
généraliser à la décomposition de maillages non structurés. Nous avons restreint notre
étude aux ordinateurs dédiés, mais la régulation peut également être utilisée sur une ma-
chine partagée. Mais cela nécessite encore beaucoup de travail théorique pour définir
l’efficacité dans ce type d’environnement.
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Résumé :

De nombreuses méthodes de calcul numérique parallèle sont développées pour utiliser les super-
ordinateurs d’aujourd’hui, mais ces méthodes utilisent rarement les mécanismes de régulation et perdent
en efficacité sur des problèmes non structurés. En particulier, la simulation numérique, par dynamique
moléculaire (DM), du mouvement des atomes des protéines dans les structures biologiques estun de ces
problèmes irréguliers qui demande beaucoup de puissance de calcul.
Cette thèse, à travers la réalisation d’un programme parallèle de DM opérationnel pour l’étude despro-
téines, s’intéresse à montrer l’apport des processus légers pour la parallélisation de ce type d’application.
Ce travail s’inscrit dans le projet INRIA-IMAG APACHE de réalisation du support d’exécution ATHA-
PASCAN pour les applications parallèles irrégulières et en collaboration avec le laboratoire BMC du
CEA-GRENOBLE.
Après une introduction sur la parallélisation d’applications, nous présentons les concepts de base de la
parallélisation par des processus légers et des échanges de messages. La deuxième partie dudocument
propose une synthèse des éléments du modèle de DM pour l’étude des protéines et présente la méthode
du rayon de coupure pour l’approximation des forces. Dans la suite nous proposons une parallélisation de
cette méthode du rayon de coupure par décomposition du domaine de simulation. Nous étudions plusieurs
stratégies de placement des calculs afin de trouver le meilleur compromis entre l’équilibre de charge
et la minimisation des communications. Puis nous montrons comment la multiprogrammation permet
de recouvrir les communications par des calculs. Enfin nous terminons en proposant un mécanisme
d’équilibre dynamique de la charge de calcul. De nombreuses mesures sur le IBM-SP1 et le CRAY-T3E
sont présentées et montrent l’extensibilité de nos algorithmes parallèles.

Mots clés : parallélisme, dynamique moléculaire, processus légers, placement, répartition de charge.

Abstract:

Many numerical parallel methods are implemented to use the modern super computer, but those methods
rarely use the technics of regulation and lose their efficiency on unstructured problems. In particular,the
numerical simulation of the motion of atoms inside biological structures is one of the irregular problems
that need many computational power.
The subject concerned in this thesis, through the achievement of a parallel molecular dynamics (MD)
software to study proteins, show how threads (or light-weight processes) are useful to parallelizesuch
an application. This work take part of the INRIA-IMAG APACHE project that carry out ATHAPASCAN,
a runtime system for the irregular parallel applications, and in collaboration with the laboratory BMC
CEA-GRENOBLE.
After an introduction on parallelization technics for applications, we present basic concept of a paralle-
lization technics using threads and message passing. The second part of this document give a synthetic
view of the MD models used to study proteins and presents the cut off radius method to approximate
forces. Next we propose a parallel implementation of this cut off method using a spatial decomposition
of the domain. We study some mapping strategies to find the better compromise between load balancing
and communication minimization. Then, we show how multiprogramming is able to overlap communi-
cation with computation. Finally, we propose a dynamic load balancing technics of computational load.
Many performance measurement on the IBM-SP1 and on the CRAY-T3E are done, and they show sca-
lability of our parallel algorithms.

Keywords: parallelism, molecular dynamics, threads, mapping, load balancing.


