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Résumé
La dynamique des dislocations modélise le comportement de défauts linéiques - les dislocations - présents dans la
structure des matériaux cristallins. Il s’agit d’un maillon essentiel de la modélisation multi échelle des matériaux
utilisé par exemple dans l’industrie du nucléaire pour caractériser le comportement mécanique et le vieillissement
des matériaux sous irradiation. La capacité des dislocations à se multiplier, s’annihiler et interagir pose de nom-
breux défis informatiques, notamment sur la manière de stocker et traiter de manière efficace les données de la
simulation. L’objectif de cette thèse est de répondre aux défis que posent les simulations massives de dynamique
des dislocations dans un environnement parallèle et distribué au travers du logiciel Optidis. Dans cette thèse, je
propose des améliorations au simulateur Optidis afin de permettre des simulations plus complexes en utilisant la
puissance des super-calculateurs.

Mes contributions sont axées sur l’amélioration de la fiabilité et de la performance d’Optidis. La mise en place
d’une nouvelle interface d’accès aux données a permis de dissocier l’implémentation des algorithmes de l’opti-
misation des performances. Cette structure de données permet de meilleures performances tout en améliorant la
maintenabilité du code, même lorsque les données sont distribuées. Un nouvel algorithme de gestion des collisions
entre dislocations et de formation des jonctions fiable et performant a été mis en place. Des techniques de détection
de collision empruntées à la robotique et à l’animation 3D sont utilisées pour accélérer le calcul. S’appuyant sur
l’utilisation de la nouvelle structure de données et un traitement des collisions plus élaboré, il permet une gestion
de collisions fiable et autorise l’utilisation de pas de temps plus grands. La précision du résultat a été étudiée en se
comparant au code NUMODIS, et la performance d’Optidis a été mesurée sur des simulations massives contenant
plusieurs millions de segments de dislocations en utilisant plusieurs centaines de cœurs de calcul, démontrant que
de telles simulations sont réalisables en un temps raisonnable.

Title
Large scale dislocation dynamics simulation : performance and reliability on parallel and distributed architectures.

Abstract
Dislocation dynamics simulations investigate the behavior of linear defects, called dislocations, in crystalline ma-
terials. It is an essential part multiscale modelling of the materials, used for instance in the nuclear industry to
characterize the behavior and aging of materials under irradiation. The ability of dislocations to multiply, annihi-
late and interact presents many challenges, for instance in terms of storage and access to data. This thesis addresses
some challenges of dislocation dynamics simulation on parallel and distributed computers. In this thesis, I improve
the Optidis simulator to open the way to more complex simulations.

My contributions focuses mainly on improving the reliability and performance of Optidis. A new interface to access
simulation data is proposed to dissociate its implementation form the physical algorithms. This data structure
allows better performance as well as better code maintainability, even with distributed data. A new fast and reliable
collision detection and handling algorithm has been implemented. Collision detection techniques from the robotics
and 3D animation industries are used to speedup the detection process. With the use of the new data structure and
a more reliable design, this algorithm enables more precise collision handling and the use of a larger simulation
timestep. The precision of the results have been measured by comparing Optidis to Numodis. The performance
of the code has been studied on larger scale simulations with millions of segments and hundreds of CPU cores,
demonstrating that such simulations can now be achieved.

Keywords
Dislocations, high performance computing, simulation
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Dislocations, calcul intensif, simulation
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Introduction générale

La compréhension du comportement mécanique des matériaux utilisés dans des domaines com-
me l’aéronautique, l’automobile, l’électronique ou l’énergie nucléaire est un enjeu important en
termes d’innovation, de rentabilité, de fiabilité voire de sécurité. Si le recours à l’expérience et
à des modèles macroscopiques et phénoménologiques reste majoritairement utilisé, les progrès
de la science des matériaux permettent aujourd’hui de mieux cerner les mécanismes physiques
sous-jacents [65, 49, 94]. Ces mécanismes sont nombreux, parfois contradictoires et très sen-
sibles à la composition chimique, la cristallographie, et de façon générale, à la microstructure
du matériau, ainsi qu’aux sollicitations extérieures (température, pression, chimie, etc. . . ). Ils
partagent néanmoins la particularité de se jouer presque tous à l’échelle atomique sur des temps
caractéristiques extrêmement courts. Il est dès lors extrêmement difficile de les relier quantita-
tivement au comportement du matériau à l’échelle macroscopique sur sa durée de vie complète.

L’essor des outils informatiques offre aux métallurgistes la possibilité de bâtir, d’agréger leur
savoir, d’enrichir leurs modèles, de les confronter à l’expérience et d’établir ce lien entre les
échelles microscopiques et macroscopiques. Il serait ici vain d’effectuer le calcul atomistique
d’un échantillon macroscopique et représentatif de matière compte tenu du nombre d’atomes
qu’il faudrait considérer et du nombre de pas de temps nécessaires 1. Une approche plus raison-
nable est de diviser ce problème en différentes échelles spatiales et temporelles caractéristiques
du matériau, de développer des modèles et des codes de calculs adaptés et de faire les faire
dialoguer. Cette démarche dite multi échelle ou micro-macro a ainsi été théorisée et s’est for-
tement développée à partir des années 1990 conjointement avec le développement des moyens
de calcul [75].

Le travail présenté dans cette thèse porte sur le développement d’un code de simulation de dyna-
mique des dislocations (DD), qui est une composante de la démarche multi échelle précédente.
Cette méthode vise à décrire les processus de déformation plastique des matériaux cristallins à
l’échelle du grain 2 de façon à établir sa loi de comportement, c’est-à-dire le lien entre la défor-
mation et l’état de contrainte [34]. Le principe de cette méthode est de suivre, de façon explicite
et dans le temps, le comportement de l’ensemble des défauts linéiques, appelés dislocations,
contenus dans un grain et qui sont les vecteurs de la déformation plastique irréversible d’un ma-
tériau, donc de la plupart de ses propriétés mécaniques [61]. La modélisation des dislocations
sous la forme de lignes, discrétisées le plus souvent par une succession de segments, évoluant
dans un espace tridimensionnel permet une réduction drastique du coût d’un calcul par rapport
à une simulation atomistique complète. Selon une estimation détaillée dans la thèse d’Arnaud
Etcheverry [40], le nombre d’objets à considérer est très fortement inférieur (gain d’un facteur

1. Le pas de temps caractéristique de ce type de calcul est de l’ordre de la femtoseconde.
2. La très grande majorité des métaux et alliages sont un agglomérat de cristaux, de quelques microns de côté,

qui sont appelés grains

1



105 typiquement sur le nombre total de degrés de liberté) tandis que le pas de temps admissible
est sensiblement plus grand (gain d’un facteur 50 à 105 selon l’application envisagée). Il est dès
lors possible de réinvestir ces avantages numériques dans la simulation de systèmes plus grands
et représentatifs en temps et en espace. C’est tout l’enjeu de mon travail.

La modélisation de la dynamique des dislocations repose avant tout sur la théorie des disloca-
tions dont la genèse remonte à 1934 avec les publications quasi simultanées des travaux d’Oro-
wan [88], Polanyi [95] et Taylor [108], dont les références principales sont les livres écrits par
Friedel dès 1964 [49], Hull & Bacon [61] et Anderson, Hirth & Lothe [6]. Reconnaissant les
limites des approches purement analytiques de ces pionniers, les métallurgistes se sont emparés
dès 1966 des outils de simulation numérique avec notamment les travaux de Foreman et Makin
[43, 44] sur le comportement de dislocations en deux dimensions, qui servent encore aujour-
d’hui d’étalonnage pour les codes actuels. La genèse des codes tridimensionnels remonte quant
à elle à 1993 avec le code MicroMégas/Tridis et la publication des travaux de Kubin, Canova et.
al. [23]. Plusieurs codes tridimensionnels ont depuis vu le jour dans différents pays dont l’Al-
lemagne [119] et les États-Unis [18], chacun apportant de nouvelles fonctionnalités physiques,
algorithmiques ou numériques. Fruits de cette vigueur, deux ouvrages de référence ont été pu-
bliés récemment sur les principes des simulations par dynamique des dislocations à savoir le
livre de Cai & Bulatov [18] et le livre de Kubin [72]. Le lecteur intéressé trouvera notamment
dans ce dernier ouvrage un historique détaillé de cette méthode.

Le code de simulation Optidis sur lequel a porté mon travail tire naturellement parti des avan-
cées des codes précédents. Co développé depuis 2010 par des chercheurs du CEA, de l’INRIA
et du CNRS, il est lui-même le descendant du code Numodis, lancé en 2007, et dont il em-
prunte encore de nombreuses lignes. Une spécificité importante d’Optidis est de s’inscrire dans
le cadre des problématiques des matériaux pour l’énergie nucléaire. Il a ainsi pour cahier des
charges de pouvoir traiter de façon explicite les défauts cristallins nanométriques générés par
l’irradiation neutronique. Cet objectif implique une discrétisation plus fine des dislocations que
pour des applications plus conventionnelles, et donc un nombre de degrés de liberté plus im-
portant pour un volume simulé donné. S’appuyant sur des grandeurs caractéristiques mesurées
expérimentalement, ce nombre s’inscrit dans une plage allant de 106 à 109 degrés de liberté [40].
Ce constat a donc, dès le départ, motivé le développement du code Optidis en s’appuyant sur
le calcul intensif qui permet, par l’utilisation des architectures parallèles et distribuées, d’aug-
menter la puissance de calcul disponible et simuler un plus grand nombre d’objets. L’adaptation
des codes pour les supercalculateurs nécessite de traiter les problématiques informatiques liées
à la distribution des données et des calculs sur les nombreux processeurs qui composent ces
machines.

Au-delà du nombre relativement élevé de segments de dislocations à traiter, la nature et le
comportement dynamique des dislocations au cours du temps posent plusieurs grands défis
numériques :

Le premier défi concerne le calcul de la force élastique, appelée force de Peach-Koehler, res-
sentie par chaque segment, qui dépend directement de la position de l’ensemble des autres
segments de dislocation. Cette interaction à longue distance empêche dès lors l’utilisation de
rayons de coupure et constitue pour l’ensemble des codes recensés le principal coût de calcul.
Des méthodes d’approximation de champ lointain sont utilisées pour réduire le coût de calcul
des forces d’interactions, notamment la Méthode des Multipôles Rapide (FMM - Fast Multi-
pole Method) [56, 76] utilisée par exemple dans les codes Optidis [16] et ParaDis [7]. Cette
méthode hiérarchique a pour avantage, à l’inverse des méthodes plus classiques comme celles
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utilisées par exemple dans MicroMégas/Tridis [104], de s’adapter aux architectures distribuées
en réduisant le volume de messages à échanger.

Le second défi réside dans le caractère extrêmement dynamique des dislocations. Comme je le
présenterai dans la première partie de ce manuscrit, les dislocations ont la faculté de se multi-
plier, de s’annihiler, et de former des enchevêtrements aussi denses qu’éphémères [61]. Il n’est
ainsi pas rare de voir expérimentalement la densité de dislocation dans un matériau être mul-
tipliée par un facteur 100 après seulement quelques pourcents de déformation ! Le nombre de
segments à considérer à chaque pas de temps est donc extrêmement fluctuant (quoique la plupart
du temps en hausse). Cette dynamicité soulève de nombreuses problématiques informatiques,
notamment pour le stockage efficace de ce type de données, et pour leur répartition équilibrée
sur plusieurs processeurs dans le cadre du calcul intensif. Bien qu’elles n’aient été traitées que
de façon marginale dans le cadre de la dynamique des dislocations, à l’exception des travaux
d’Arnaud Etcheverry sur le code Optidis [40], la multiplication actuelle des cœurs de calcul sur
des architectures de plus en plus parallèles rend indispensable une telle réflexion et constitue un
axe important de ma thèse.

Le troisième défi tient aux nombreuses collisions que connaissent les dislocations du fait de leur
mouvement. Leurs conséquences mécaniques peuvent être importantes et il faut donc les traiter
rigoureusement sous peine d’aboutir à des structures irréalistes physiquement. Le traitement
de cette question dans le cadre de simulations de dynamique des dislocations m’a ainsi amené
à réfléchir aux algorithmes de détection et de traitement de ces collisions de façon à garantir
la validité physique des données de la simulation dans un contexte parallèle et distribué. Ce
point n’a reçu, là encore, qu’une attention limitée dans le cadre de la dynamique des disloca-
tions alors que l’augmentation du nombre de segments simulés accroit la probabilité de ce type
d’évènement. Cette thèse est, là-encore, une contribution à cette réflexion.

Le présent manuscrit s’organise de la façon suivante :

Dans un premier temps, je présente le domaine de la dynamique des dislocations en définis-
sant ce que sont les dislocations, leur rôle dans la plasticité des matériaux et comment elles
peuvent être simulées. Je place la simulation de dynamique des dislocations dans le contexte de
la modélisation multi échelle des matériaux et expose les problématiques liées aux simulations
massives et aux architectures distribuées.

Je présente dans un deuxième temps une réponse à la problématique du stockage des données
dynamiques. Après avoir précisé les conséquences de la dynamicité des données sur les simu-
lations de dynamique des dislocations et étudié les différentes approches de la littérature, je
propose une structure de données pour stocker les informations liées au réseau de dislocations
pensée pour les architectures distribuées. Son objectif est d’améliorer la fiabilité et la perfor-
mance des accès aux données.

La détection et le traitement des collisions entre les dislocations font l’objet de la troisième
partie. Après avoir précisé les problématiques soulevées par le traitement des collisions dans la
dynamique des dislocations, j’étudie les différentes réponses apportées par la communauté de
la dynamique des dislocations, mais aussi d’autres communautés comme celle de la robotique
ou de l’animation 3D. J’en ai déduit différents algorithmes, que j’ai ensuite comparés afin de
choisir le plus adapté, que j’ai alors intégré dans Optidis.

L’apport de mes contributions a enfin été mesuré en validant physiquement les résultats sur
des simulations simples et en mesurant la performance sur des cas-tests plus complexes sur
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plusieurs centaines de cœurs de calcul.
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Introduction

Introduction

La théorie des dislocations s’intéresse au rôle joué par les dislocations sur les mécanismes
de déformation plastique des matériaux. Les simulations de dynamique des dislocations sont
utilisées dans le cadre de la modélisation multi échelle des matériaux à l’échelle mésoscopique.
Elles font le lien entre l’échelle atomique et l’échelle macroscopique en fournissant des lois de
comportement pour la mécanique des milieux continus basées sur les mécanismes atomistiques
pertinents.

Plusieurs codes de dynamique des dislocations sont aujourd’hui utilisés pour effectuer des
études sur la plasticité. La complexité grandissante des études à mener nécessite toutefois une
puissance de calcul de plus en plus importante. Les codes de dynamique des dislocations doivent
ainsi faire appel au calcul intensif pour effectuer les simulations massives nécessaires à la modé-
lisation de volumes suffisamment grands pour être représentatifs. L’utilisation des architectures
parallèles et distribuées permet d’accélérer les calculs, mais nécessite une adaptation des codes.

I.1 Les dislocations
Les dislocations sont des défauts de la structure cristalline à l’origine des déformations plas-
tiques (irréversibles) des matériaux cristallins tels que les métaux [22]. Elles évoluent dans la
matière et jouent un rôle important pour de nombreuses propriétés mécaniques des matériaux.

I.1.1 Les dislocations : des défauts linéiques de la structure cristalline
La matière cristallisée est le plus souvent constituée d’une multitude de grains cristallins dont la
taille est typiquement comprise entre 5 µm et 200 µm, à l’image de l’éprouvette de Zirconium
de la figure I.1. Dans cette figure, le microscope optique à lumière polarisée permet de colorer
les grains en fonction de leur orientation cristallographique.

FIGURE I.1 – Une éprouvette de Zirconium observée au microscope optique à lu-
mière polarisée [74].
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I. Simulation de dynamique des dislocations

Chaque grain possède une structure cristalline dans laquelle les atomes sont arrangés de manière
périodique et régulière. Un motif, appelé maille élémentaire (fig. I.2), se répète plusieurs fois
pour former le réseau cristallin. Il existe plusieurs types de mailles élémentaires, comme par
exemple les structures cubique centrée (BCC - Body-Centered Cubic) ou hexagonale compacte
(HCP - Hexagonal Close-Packed) présentées en figure I.2.

(a) Structure cubique centrée. (b) Structure hexagonale compacte.

FIGURE I.2 – Exemples de mailles élémentaires.

Le réseau cristallin peut présenter des défauts qui se manifestent par un mauvais alignement des
atomes. La figure I.3 illustre différents exemples de défauts présents dans les cristaux. Un atome
en excès (interstitiel) ou en défaut (lacunaire) formera un défaut ponctuel (figure I.3a), alors que
deux cristaux orientés différemment formeront un défaut surfacique, aussi appelé joint de grain
(figure I.3c). Les dislocations sont les défauts linéaires dans le réseau cristallin (Fig. I.3b), dont
les champs de contrainte et déformation ont été théorisés dès 1907 par VOLTERRA [114], bien
avant l’utilisation des dislocations pour modéliser la plasticité.

(a) Défaut ponctuel :
lacune.

>

(b) Défaut linéique :
dislocation coin (>).

Jo
in

td
e

gr
ai

n

Grain A Grain B

(c) Défaut surfacique :
joint de grain.

FIGURE I.3 – Défauts dans les cristaux.

Les dislocations, sur la figure I.3b, forment des lignes parcourant le centre des trapèzes que
forment les plans successifs, marqué par > . Ces lignes sont observables au Microscope Élec-
tronique en Transmission (MET), comme on peut le voir sur la figure I.4 sous la forme de lignes
noires et fines.
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I.1. Les dislocations

FIGURE I.4 – Des dislocations observées au MET dans du fer [68].

I.1.2 Rôle des dislocations dans la plasticité
Les dislocations sont à l’origine de la déformation plastique des cristaux. Elles jouent un rôle
primordial dans plusieurs propriétés mécaniques des matériaux. Nous présentons ici les phéno-
mènes d’écrouissage et de durcissement par irradiation.

L’étude des propriétés mécaniques des matériaux est basée sur l’observation de leur réaction
sous une sollicitation appliquée. Sous contrainte, ils se déforment plus ou moins facilement et
selon une amplitude variée. De manière générale, les matériaux se déforment en deux phases,
élastique et plastique [22], comme l’illustre la courbe contrainte/déformation de la figure I.5.

σe
•Rupture

E

1
Élastique

2
Plastique

ε (%)

σ (MPa)

FIGURE I.5 – Phases de déformation lors de l’application d’une contrainte en trac-
tion. Une courbe de traction donne la contrainte appliquée σ (MPa) en fonction de
la déformation imposée ε (%) au matériau.

La première phase de déformation élastique 1 a lieu à faible déformation. Le matériau est alors
déformé de manière réversible tel un ressort. La déformation s’effectue de manière homogène
en modifiant l’espace entre les atomes, sans modifier la topologie du réseau cristallin. Dans ce
régime, le matériau se déforme selon la loi élastique de HOOKE.
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Pour des contraintes et des déformations plus élevées 2 une déformation irréversible, appelée
déformation plastique se produit. La limite d’élasticité σe marque la séparation entre les deux
phases.

Écrouissage

Lorsqu’un matériau est déformé plastiquement, ses propriétés physiques sont durablement mo-
difiées. Par exemple, la limite élastique peut augmenter comme le montre la figure I.6.

Une première traction est effectuée 1 sur le matériau au-delà de la limite élastique. La
contrainte est alors relaxée et l’échantillon reprend une position au repos légèrement plus allon-
gée.

Lorsqu’une sollicitation est de nouveau appliquée, on remarque que la limite élastique est plus
grande et correspond à la contrainte maximale de la première traction.

σe1

σe2

1 2

ε (%)

σ (MPa)

FIGURE I.6 – Écrouissage : après une déformation plastique la limite élastique du
matériau est repoussée.

Ce phénomène est directement lié à la densification du réseau de dislocation lors d’une déforma-
tion plastique [80]. Les jonctions qui forment un obstacle au déplacement des dislocation sont
plus nombreuses, et la déformation plastique apparaît donc pour des contraintes plus élevées.
La relation de Taylor [108, 86] relie la limite élastique σe à la densité de dislocations :

σe(ρ) = σi +αµb
√

ρ (I.1)

La limite élastique du matériau évolue selon la racine carrée de la densité ρ de dislocations.
Dans cette formule σi et µ sont des constantes qui dépendent du matériau, et α dépend de
la microstructure considérée. C’est sur cette base que les dislocations permettent d’étudier les
mécanismes de l’écrouissage [80, 19]

Irradiation

Les effets de l’irradiation sur les matériaux sont multiples, mais sont tous étroitement liés à la
plasticité. Les matériaux soumis à une dose importante de radiations sont très souvent plus durs,
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mais aussi moins ductiles. Le durcissement augmente la limite d’élasticité du matériau, alors
que la baisse de ductilité réduit la déformation maximale avant rupture. La courbe I.7 présente
une comparaison des courbes contrainte/déformation d’un matériau irradié et non irradié.

Irradié

Non irradié

ε (%)

σ (MPa)

FIGURE I.7 – Comparaison des courbes contrainte déformation d’un matériau irra-
dié et non irradié.

Lors de l’irradiation, la structure des cristaux est modifiée, et les défauts qui se forment peuvent
être modélisés par des boucles d’irradiation. Ces boucles d’irradiation que l’on peut voir dans la
figure I.8 forment un obstacle à la progression des dislocations, générant alors des phénomènes
de durcissement.

FIGURE I.8 – Des boucles d’irradiation dans le zirconium observées au MET [111].

I.1.3 Théorie des dislocations
Les concepts fondamentaux de la théorie des dislocations sont décrits dans plusieurs ouvrage
de référence dont les livres de HULL et BACON [61] et de HIRTH et LOTHE [6] qui définissent
les propriétés physiques et le comportement des dislocations.
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I.1.3.1 Définitions

Vecteur de Burgers

Une ligne de dislocation est caractérisée par son vecteur directeur ξ et son vecteur de Burgers
b. Ce vecteur a été introduit par BURGERS [20] et décrit la déformation du réseau induite par
la dislocation. Il se définit comme la différence entre le circuit de Volterra [114] dans un cristal
parfait et celui autour de la dislocation, comme l’illustre la figure I.9. Un circuit est dessiné
autour de la dislocation (ici ξ vers la feuille) dans le sens horaire (convention RH - Right Hand)
(fig. I.9 gauche). Le même circuit (même déplacement d’atomes) est dessiné dans un cristal
parfait (fig. I.9 droite). Dans la convention FS/RH [6] utilisée dans ce manuscrit, le vecteur de
Burgers relie la fin de ce circuit à son début : b= [FS].

FIGURE I.9 – Mise en évidence du vecteur de Burgers [6]. Le vecteur de Burgers
est la différence entre le circuit de Volterra dans le cristal déformé (gauche) et dans
le cristal parfait (droite).

Les dislocations forment un réseau de lignes enchevêtrées qui peut avoir une géométrie com-
plexe. La figure I.10 présente un exemple de réseau de dislocations. Les points où les lignes
de dislocations se regroupent sont appelés nœuds physiques ( • ). Chaque ligne possède son
vecteur de Burgers (bi) qui reste constant entre les nœuds physiques.

ξ3
b3ξ1

b1

ξ2

b2

b1

b2

b1

b2

b3

FIGURE I.10 – Un réseau de dislocations.

Le vecteur de Burgers répond à la loi des nœuds : la somme des vecteurs de Burgers des dislo-
cations incidentes à chaque nœud physique est nulle. Cette propriété formalisée par l’équation
I.2 est représentée par le triangle en bas de la figure I.10.

∑
ξi entrant

bi = ∑
ξi sortant

bi (I.2)
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On distingue deux configurations particulières pour les dislocations selon l’orientation du vec-
teur de Burgers par rapport à la direction de la ligne. Lorsque le vecteur de Burgers est orthogo-
nal à la ligne (b ⊥ ξ), on parle de dislocation coin. Cette situation est par exemple la situation
illustrée en figure I.9. Si le vecteur de Burgers est colinéaire à la ligne (b ‖ ξ), on parle de
dislocation vis. Dans les autres cas, la dislocation est dite mixte.

Glissement des dislocations

Les déformations plastiques se propagent par le déplacement successif des atomes du réseau, et
induisent un déplacement des dislocations. La figure I.11 illustre le déplacement d’une disloca-
tion dans un cristal. Le vecteur de Burgers représente le déplacement des atomes au cours du
glissement de la dislocation.

> > > >

FIGURE I.11 – Déplacement d’une dislocation lors de la déformation plastique.
Une dislocation (>) se déplace lorsqu’une contrainte en cisaillement est appliquée
au cristal. La partie haute du cristal glisse latéralement par rapport à la partie basse.

Les dislocations se déplacent principalement par glissement dans le plan contenant la ligne de
dislocation et le vecteur de Burgers. La combinaison d’un plan de glissement et d’un vecteur de
Burgers s’appelle un système de glissement. Pour chaque type de cristallographie, il existe un
nombre restreint de systèmes de glissement qui permettent le déplacement des dislocations. De
manière générale, les plans denses et les vecteurs de Burgers dans des directions denses forment
des systèmes de glissement actifs qui permettent le déplacement des dislocations [6]. Ce type
de dislocations sera qualifié de glissile. Les systèmes non actifs empêchent le mouvement des
dislocations que l’on qualifiera alors de sessiles. Par exemple dans les cristaux cubiques face
centrés, il existe 12 systèmes de glissement préférentiels dont on retrouve les plans de type
{111} et les Burgers de type 1

2〈110〉 respectivement sur les faces et les arêtes du tétraèdre
de Thompson (Fig. I.12). Chaque système de glissement possède ses propriétés intrinsèques
qui dépendent du matériau considéré, et le mouvement des dislocations y sera plus ou moins
facilité.
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x

y

z

[110]

(1
11)

FIGURE I.12 – Tétraèdre de Thompson. Dans les matériaux FCC, les plans de glis-
sement des systèmes préférentiels sont les faces {111} du tétraèdre, et les vecteurs
de Burgers 1

2〈110〉 sont ses demi-arêtes.

D’autres phénomènes de déplacement des dislocations comme la montée existent pour des tem-
pératures élevées. Si le glissement est un déplacement conservatif qui se produit sans transport
de matière, la montée intervient lorsque les atomes en excès ou en défaut diffusent au sein du
matériau et sont absorbés par les dislocations.

I.1.3.2 Force de PEACH-KOEHLER

Les dislocations se déplacent en réponse à la contrainte qui s’applique localement sur chacune
d’elles à travers la force de PEACH-KOEHLER [93] décrite par la formule I.3. Cette force par
unité de longueur est orthogonale à la ligne de dislocation, mais n’est pas forcément contenue
dans le plan de glissement. Elle dépend du tenseur de contrainte locale σ.

fPK = (σ ·b)×ξ (I.3)

La contrainte locale sur chaque dislocation résulte des forces externes appliquées au solide, mais
aussi de forces internes. Les contraintes externes sont par exemple une compression effectuée
par une presse sur le matériau. Les contraintes internes, quant à elles, résultent de la déformation
élastique du réseau induite par tous les défauts qu’il contient, notamment les dislocations.

σtot = σint +σext (I.4)

Le champ de contrainte interne généré par le réseau de dislocations (fig. I.13) peut être calculé
dans le cadre de l’élasticité linéaire [6, 33]. Il est donc possible de calculer les forces d’in-
teractions entre les dislocations. Les forces d’interaction peuvent être de nature attractive ou
répulsive selon la géométrie et le système de glissement des dislocations.
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(a) Pour une dislocation coin. (b) Pour une dislocation vis.

FIGURE I.13 – Champ de contrainte généré par une dislocation [33].

I.1.3.3 Formation de jonctions

Des phénomènes locaux peuvent se produire lorsque deux lignes de dislocation entrent en
contact. Les lignes qui entrent en contact peuvent fusionner et former une jonction si cette
dernière est plus favorable énergétiquement. Le vecteur de Burgers de la jonction b j est alors la
somme des Burgers des dislocations b1 et b2 : b j = b1 +b2.

Les jonctions peuvent se former à partir de la collision entre deux dislocations ou plus. Par
exemple on observe sur la figure I.14a deux dislocations dans le même plan formant une jonc-
tion. Les cas où plusieurs dislocations entrent en contact peuvent mener à des situations plus
complexes comme dans la figure I.14b.

(a) Une jonction planaire entre deux dislocations.

(b) Une multi-jonction formant une source de
Frank-Read [19].

FIGURE I.14 – Formation de jonctions.

La sommation des Burgers lors de la fusion des dislocations peut générer des topologies spé-
ciales qui jouent un rôle important dans le comportement mécanique des matériaux. Des dislo-
cations avec des vecteurs de Burgers opposés s’annihilent en fusionnant, par exemple. Certaines
jonctions peuvent habiter des systèmes de glissement non favorables, générant alors des jonc-
tions sessiles qui ne peuvent pas glisser. De nombreuses études s’intéressent aux phénomènes de
formation de jonctions et à leur impact, notamment sur les phénomènes d’écrouissage [19, 80].
Nous verrons plus tard que la gestion des phénomènes locaux comme la formation de jonctions
est un enjeu majeur afin de simuler de manière fidèle la dynamique des dislocations.
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I.2 Simulation des dislocations dans un contexte de modéli-
sation multi échelle

La modélisation multi échelle vise à comprendre le comportement des matériaux en analysant
les mécanismes physiques élémentaires à plusieurs échelles [106]. Elle consiste à remonter aux
principes les plus élémentaires des interactions au sein de la matière, pour ensuite modéliser
son comportement à des échelles de temps et d’espace de plus en plus grandes.

La simulation des dislocations est utilisée pour rendre compte de la plasticité à l’échelle du
grain [18, 72]. Les dislocations peuvent être simulées à l’échelle atomique par la dynamique
moléculaire, et à l’échelle mésoscopique par la dynamique des dislocations.

I.2.1 Différentes échelles de temps et d’espace
Différents phénomènes sont modélisés de l’échelle atomique jusqu’à la structure complexe
d’une cuve de centrale, par exemple. La modélisation à chaque étape se base sur les résul-
tats obtenus aux échelles inférieures, et sert à son tour de base pour la modélisation des échelles
supérieures.

La dynamique des dislocations fait le lien entre l’échelle atomique utilisée pour les simulations
de dynamique moléculaire (MD - Molecular Dynamics) et l’échelle macroscopique utilisée
dans des simulations de mécanique des milieux continus qui utilisent par exemple la méthode
des éléments finis (FEM - Finite Element Method).

La dynamique moléculaire simule le comportement de chaque atome du matériau considéré
[5]. Elle modélise de manière très précise le comportement des matériaux, mais ne peut simuler
que de petits objets pendant des temps très courts. Il est possible d’en extraire des informations
sur le comportement des dislocations à petites échelles de temps et d’espace pour calibrer les
modèles de dynamique des dislocations. La figure I.15 donne l’exemple de la simulation d’une
dislocation en dynamique moléculaire.

FIGURE I.15 – Atomes autour d’une dislocation et d’une boucle d’irradiation dans
le fer en dynamique moléculaire [109].

À l’échelle macroscopique, la plasticité cristalline est simulée dans une approche continue en
utilisant la méthode des éléments finis ou des méthodes de résolution spectrales (FFT - Fast
Fourier Transform). Les échelles considérées permettent leur utilisation directe dans l’industrie,
mais nécessitent une calibration des lois de comportement, notamment par la dynamique des
dislocations.
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FIGURE I.16 – Distribution de contraintes dans un polycristal CFC durant une si-
mulation FFT [58].

I.2.2 De l’échelle atomique à la dynamique des dislocations

La dynamique moléculaire apporte une base de paramètres physiques, mais sert aussi de valida-
tion aux simulations de dynamique des dislocations. À titre d’exemple, la figure I.17 illustre les
comparaisons entre la dynamique moléculaire et la dynamique des dislocations menées par X.
SHI [103]. Ces résultats montrent une adéquation entre les deux méthodes de simulation pour
les interactions entre les dislocations et les boucles d’irradiation dans le fer. Des travaux récents
permettent par exemple d’extraire les lignes de dislocations des simulations de dynamique mo-
léculaire [107] afin de comparer plus finement les deux méthodes.

(a) Dynamique moléculaire [109]. (b) Dynamique des dislocations.

FIGURE I.17 – Comparaison entre dynamique moléculaire et dynamique des dislo-
cations pour simuler les interactions entre dislocations et boucles d’irradiation dans
le fer [103].

La dynamique moléculaire permet également de calibrer les modèles utilisés pour la dynamique
des dislocations, par exemple en déterminant la mobilité des dislocations dans les différents
systèmes de glissement [103].

D’autres méthodes sont aussi utilisées pour valider les simulations de dynamique des disloca-
tions, comme par exemple la comparaison avec l’expérience. Des comparaisons à des observa-
tions MET in-situ ont été menées par J. DROUET [35] (figure I.18) et montrent une adéquation
entre les observations in-situ et les résultats de dynamique des dislocations pour les interactions
des dislocations avec les boucles d’irradiation.
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(a) Microscope Électronique en Transmission. (b) Simulation de dynamique des dislocations.

FIGURE I.18 – Validation par des observations MET in-situ (Zr) [35]. L’interaction
de la ligne de dislocations avec la boucle d’irradiation forme la même géométrie en
dynamique des dislocations (b) que celle observée expérimentalement (a).

I.2.3 De la dynamique des dislocations aux échelles supérieures

La simulation des dislocations permet la transition d’échelle vers la plasticité cristalline et les
milieux continus, notamment en permettant la mise au point de lois analytiques décrivant le
comportement statistique d’une population de dislocations. Il en découle par exemple des lois
de comportement basées sur la densité de dislocations qui peuvent être utilisées à plus grande
échelle [42, 96, 84].

Par exemple, le modèle de Taylor pour les phénomènes d’écrouissage peut être étendu en consi-
dérant les différences entre l’activité des différents plans de glissement. La formule de Taylor
(sec. I.1.2) peut être étendue sous une forme plus sophistiquée qui donne la contrainte d’acti-
vation τ

p
c d’un système de glissement p [45] en présence de densités de dislocations dans les

autres systèmes :

τ
p
c = µb

√
∑
s

apsρs (I.5)

Avec µ le module de cisaillement du matériau, b la norme du vecteur de Burgers, et ρs la
densité des dislocations dans le système de glissement s. Les coefficients aps représentent l’in-
tensité des interactions entre les systèmes de glissement p et s. La simulation de dynamique des
dislocations est utilisée pour déterminer les coefficients aps [84] (fig. I.19) en permettant des
expériences “numériques” qu’il serait impossible de réaliser autrement.
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FIGURE I.19 – Des simulations de dynamique des dislocations pour déterminer les
coefficients aps avec le code microMegas [84].

Ces simulations sont effectuées dans un grain infini en utilisant des conditions périodiques.
Elles permettent de simuler le comportement de grands cristaux à moindre coût, mais ne sont
cependant pas aussi précises que la simulation d’un grain complet non périodique. Par exemple,
des problèmes d’auto-annihilation des dislocations [81] ont été identifiés comme un phéno-
mène gênant dans les simulations périodiques. Pour simuler de manière plus précise les phéno-
mènes liés à l’écrouissage, il faudrait simuler des domaines plus grands de manière à modéliser
correctement un grain complet. Le volume de calcul devient alors trop important, et c’est ici
qu’interviennent les simulations massives de dynamique des dislocations.

Les effets de l’irradiation sur la plasticité peuvent aussi être quantifiés par les simulations de
la dynamique des dislocations [9]. L’étude des interactions entre les dislocations et les boucles
d’irradiations permettent de mieux comprendre les phénomènes de durcissement par irradia-
tion [8, 102]. L’étude de la formation de bandes claires [87] permet de mieux comprendre la
fragilisation sous irradiation.

Les boucles d’irradiation sont souvent des objets de petite taille, et leur discrétisation doit être
faite en conséquence. Une discrétisation plus fine implique un plus grand nombre de segments à
simuler pour la dynamique des dislocations, ce qui nous mène encore une fois aux simulations
massives.

I.2.4 Les codes de dynamique des dislocations

Les premières simulations 2D voient le jour dans les années 1960 pour observer les interactions
entre dislocations dans le plan [43]. Les simulations 3D naissent dans les années 1990 avec le
code Micromegas/Tridis (CNRS-ONERA, CEA) [23] qui repose sur une description spatiale
des lignes sur une grille discrète : les dislocations sont alors représentées par une succession de
segments vis et coin (fig. I.20a), voire mixtes [80].
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(a) Modèle Vis/Coin. (b) Modèle nodal.

FIGURE I.20 – Différentes modélisations des dislocations.

Le modèle nodal de discrétisation (fig. I.20b) utilise des nœuds se déplaçant de manière conti-
nue, sans grille [101]. Il constitue une meilleure approximation des courbures des dislocations,
ce qui permet de mieux modéliser les phénomènes comme la formation des jonctions. Model
(UCLA) [52], le simulateur de Karlsruhe [119], ParaDis (Stanford) [18] et Numodis/Optidis
(CEA) [36] utilisent tous le modèle nodal de discrétisation des dislocations.

I.3 Déroulement d’une simulation de dynamique des disloca-
tions

Afin de comprendre les algorithmes mis en jeux et les difficultés calculatoires rencontrées dans
la simulation de la dynamique des dislocations, je présente les différentes phases du calcul.
Cette section présente l’approche nodale de la dynamique des dislocations discrète utilisée dans
les codes tels que Numodis, Optidis et ParaDis.

I.3.1 Modèle nodal de discrétisation des dislocations

Dans le modèle nodal de la dynamique des dislocations, les lignes sont discrétisées afin de
résoudre numériquement par un formalisme éléments finis leur déplacement. Le réseau de dis-
locations est représenté par un ensemble de nœuds connectés par des segments qui portent
des propriétés telles que le système de glissement auxquels ils appartiennent. Les segments
peuvent être orientés dans toutes les directions, permettant de modéliser des dislocations mixtes.
La figure I.21 représente un réseau de dislocation discrétisé avec une représentation nodale.
Contrairement aux nœuds physiques (en noir), les nœuds topologiques (en blanc), aussi appelés
nœuds de discrétisation, n’ont pas de signification physique et ne servent qu’à discrétiser les
lignes entre deux nœuds physiques. Chaque segment porte des propriétés physiques, comme
par exemple son vecteur de Burgers (flèches).
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Nœud physique

Nœud topologique

FIGURE I.21 – Représentation nodale d’un réseau de dislocations. Les dislocations
sont discrétisées par un ensemble de nœuds et de segments.

I.3.2 Déroulement global de la simulation
La figure I.22 décrit les différentes étapes d’une itération en temps de la simulation et leurs
dépendances en données.

Pas de temps

Force
Calcul des

forces nodales

Mobilité
Application des
lois de Mobilité

Déplacement
Nouvelle position

des noeuds

Opérations
topologiques

Collision
Splitnode
Remesh

Ft

Vt

P′

Ft

Pt+∆t

t = ∆t

Pt

Pt

Pt

FIGURE I.22 – Les différentes étapes et leurs dépendances en données.

Les Forces nodales Ft sont calculées à partir de la formule de PEACH-KOEHLER en utilisant
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la position Pt des nœuds et les propriétés physiques des segments. Les lois de Mobilité sont
ensuite appliquées pour calculer les vitesses nodales Vt à partir des forces. Le Déplacement
des nœuds est effectué en intégrant la vitesse pour déterminer une position prédictive P′. Les
Opérations topologiques liées au remaillage et à la formation des jonctions sont effectuées :
la position prédictive est corrigée en fonction des modifications topologiques qui ont lieu. On
passe ensuite au pas de temps suivant.

Les sections suivantes détaillent certaines parties importantes, comme le calcul de forces ou la
formation des jonctions.

I.3.3 Calcul des forces nodales

Dans notre approche éléments finis, la force fi appliquée sur chaque nœud i est calculée comme
l’intégrale de la force de PEACH-KOEHLER fPK [93] (section I.1.3.2 ) sur l’ensemble Di des
segments de dislocations Sk qui lui sont connectés (Di =

⋃
Sk) multipliée par la fonction de

forme Nk :

fi = ∑
Sk∈Di

∫
Sk

Nk(xk)f
PK
k (xk)dxk (I.6)

En élasticité linéaire, la contrainte utilisée pour le calcul de la force se décompose en une
contrainte externe σext et en des contributions σ j de tous les segments S j contenus dans la
boite de simulation :

σ = σext +∑
j
σ j (I.7)

On peut alors décomposer fi en plusieurs contributions :

fi = fi,ext +∑
j
fi, j (I.8)

avec fi,ext la contribution de la contrainte externe à la force et fi, j la contribution du segment
S j :

fi,ext = ∑
Sk∈Di

∫
Sk

Nk(xk)f
PK
k,ext(xk)dxk (I.9)

fi, j = ∑
Sk∈Di

∫
Sk

Nk(xk)f
PK
k, j (xk)dxk (I.10)

Le calcul de fi,ext est une application directe de la formule de PEACH-KOEHLER car σext est
la contrainte imposée par les paramètres de la simulation. Les fi, j peuvent se calculer par une
quadrature numérique en utilisant la formule de MURA [85], mais les formules analytiques
d’ARSENLIS [7], plus récentes, sont moins coûteuses et permettent de calculer directement les
forces d’interaction entre deux segments sans passer par le calcul de la contrainte en s’appuyant
sur la théorie élastique non-singulière de CAI et. al. [21]. L’étape du calcul des forces d’interac-
tion est la plus coûteuse de la simulation, car elle nécessite de calculer chacune des interactions
fPK

k, j entre tous les segments du réseau de dislocations.

I.3.4 Déplacement des dislocations

Une fois le calcul des forces terminé, on évalue la vitesse des nœuds par la méthode des éléments
finis. La nouvelle position des nœuds est ensuite déterminée en intégrant la vitesse au cours du
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temps.

Le calcul de la vitesse des nœuds utilise, pour le moment dans Optidis, uniquement un modèle
de glissement visqueux linéaire basé sur l’hypothèse d’un régime dissipatif amorti [18]. Ce
modèle est une approximation qui ne prend pas en compte les effets de l’inertie des dislocations
qui pourraient apparaître à de très fortes contraintes et vitesses de déformation. Dans cette
approximation, on considère que la force appliquée en tout point est à l’équilibre avec une force
de frottement visqueuse linéaire :

B ·v(x) = f(x) (I.11)

où f est la force, v la vitesse etB le coefficient de viscosité qui dépend du type de matériau et
de la dislocation considérée. Dans le cas du glissement seul, le mouvement doit être contraint
dans le plan de glissement de la dislocation. Le coefficient de viscosité peut être décomposé en
une composante normale Bglide selon m = ξ ∧n qui représente le déplacement physique du
segment et en une composante tangentielle à la dislocation Btan qui, bien que non physique, est
introduite pour limiter la vitesse tangentielle des nœuds et maintenir la stabilité numérique :

B = Btan(ξ ⊗ξ )+Bglide(m⊗m) (I.12)

On utilise la formulation variationnelle de l’équation (I.12) sur le réseau de dislocations avec
les fonctions de base Ni de la section précédente :

∀i,
∫

D
Bv(x)Ni(x)dx=

∫
D
f(x)Ni(x)dx (I.13)

La vitesse en tout point v(x) s’exprime en fonction des vitesses nodales vi :

v(x) =
N

∑
i=1

Ni(x)vi (I.14)

En reportant l’expression de la vitesse (I.14) dans l’équation (I.13), les vitesses nodales sont
solutions du système linéaire :

Av = f (I.15)

avec fi les forces nodales, vi les vitesses nodales et A la matrice N×N dont les coefficients à
valeurs tensorielles sont :

Ai j =
∫
D

Ni(x)N j(x)Bdx (I.16)

De par la définition des fonctions de base Ni, Ai j est nul lorsque les nœuds i et j ne sont pas
connectés par un segment. La matriceA est donc une matrice creuse. Il est possible de résoudre
le système explicitement, mais cela est coûteux. Une simplification qui consiste à supposer que
les vitesses des segments connectés entre eux sont similaires vi ≈ v j [18] permet d’obtenir une
vitesse nodale de manière locale. Le système linéaire à résoudre se simplifie :

∑
j

Ai jv j ≈ (∑
j

Ai j)vi (I.17)

∀i Ai,totvi = fi (I.18)

avec
Ai,tot = ∑

j connecté à i
Ai j (I.19)
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Pour chaque nœud i il suffit alors de résoudre le système 3× 3 de l’équation I.18 pour obtenir
la vitesse nodale.

Une fois la vitesse calculée, il faut l’intégrer pour déterminer la nouvelle position du nœud :

p(t +∆t) = p(t)+
∫ d+∆t

τ=t
v(τ)dτ (I.20)

La méthode la plus simple est le schéma d’Euler défini par :

p(t +∆t) = p(t)+v(t)∆t (I.21)

Cette méthode d’ordre 1 nécessite un pas de temps très faible pour être stable. Il dépend de la
vitesse de déplacement et de la longueur caractéristique des objets. Une condition empirique
consiste à limiter la distance que parcourent les objets à une fraction de la longueur des seg-
ments. Par exemple, avec C une constante déterminée empiriquement, Lmin la longueur du plus
petit segment et vmax la vitesse du nœud le plus rapide :

dtmax =C
Lmin

vmax
(I.22)

Des intégrateurs prédicteur-correcteur peuvent aussi être utilisés [105]. L’ordre d’un tel intégra-
teur est plus élevé, et reste stable pour des pas de temps plus grands. Le nombre de pas de temps
à effectuer pour la même simulation serait moindre, mais chacun serait plus coûteux. Il y a ici
un compromis à trouver entre précision et rapidité pour l’intégrateur.

I.3.5 Opérations topologiques

Les opérations topologiques se chargent de modifier la connectivité du réseau de dislocation en
fonction des évènements de la simulation. Les segments qui entrent en collision peuvent fusion-
ner et former des jonctions, et le maillage doit parfois être modifié pour maintenir l’homogénéité
de la taille des segments.

Les opérations topologiques à effectuer lorsque deux lignes de dislocations entrent en collision
sont gérées par l’algorithme de collision. Son objectif est de construire une topologie qui res-
pecte la physique des dislocations en fusionnant les segments lorsqu’une collision se produit.
Il s’agit de l’une des étapes relativement coûteuses de la simulation, car il faut effectuer une
détection de collision pour toutes les paires de segments de la simulation.

La formation de jonctions est un phénomène complexe, et la topologie qui résulte du contact
entre deux dislocations dépend beaucoup de la nature de celles-ci [19, 109, 102]. Après l’exé-
cution de l’algorithme de collision, un algorithme de scission des nœuds physiques (splitnode)
se charge de sélectionner la configuration qui maximise la dissipation du réseau de dislocations.
Lorsqu’un nœud physique est connecté à plus de 2 segments, il peut être plus favorable énergé-
tiquement que ce nœud soit scindé en deux pour former une jonction. La figure I.23 énumère
quelques configurations possibles pour la formation d’une jonction lorsque deux lignes entrent
en contact.
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?

FIGURE I.23 – Configurations possibles lors de la formation de jonctions. Lorsque
les dislocations entrent en contact, l’algorithme de collision effectue une des modi-
fications topologiques possibles. L’algorithme de scission choisit ensuite la confi-
guration la plus favorable énergiquement pour les nœuds physiques créés.

Afin de maintenir une discrétisation homogène, il peut être nécessaire de rediscrétiser le réseau
de dislocations. L’algorithme de remaillage se charge de fusionner les segments trop courts et
de scinder les segments trop longs.

Nous verrons que les opérations topologiques posent de nombreux problèmes d’optimisation
des performances. Les modifications de la connectivité du réseau de dislocations nécessitent
une synchronisation dans un environnement parallèle. L’ajout et la suppression d’objets dans le
réseau de dislocations conduisent à des variations potentiellement importantes dans le nombre
d’objets simulés et nuisent à la régularité du calcul.

I.4 Vers les simulations massives de dynamique des disloca-
tions

Si l’on est capable de faire la transition entre l’échelle mésocopique et l’échelle des milieux
continus pour certains phénomènes (sec. I.2.3), d’autres mécanismes sont encore hors de portée
des simulations de dynamique des dislocations et demandent d’effectuer des simulations à plus
grande échelle. Pour permettre les simulations massives qui mettent en jeu de nombreux seg-
ments, un travail d’optimisation des algorithmes et des codes est nécessaire. L’utilisation des
ordinateurs parallèles et distribués permet d’augmenter la puissance de calcul disponible.

I.4.1 La méthode des multipôles rapide
L’optimisation des algorithmes, et notamment des modèles numériques, permet de réduire la
complexité dans les phases coûteuses comme le calcul des forces. Certains codes utilisent des
approximations en champ lointain. Par exemple MicroMegas/Tridis [104] où les dislocations
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sont placées dans des cellules, et les contributions des particules au champ lointain sont re-
groupées au centre de chaque cellule. D’autres codes comme ParaDis et Optidis utilisent une
méthode hiérarchique pour l’approximation du champ lointain.

Le calcul des forces d’interactions entre dislocations décrit en section I.3.3 est un exemple
de calcul N-corps. Dans le cas de la dynamique des dislocations discrète, N segments de dis-
locations interagissent via la force de PEACH-KOEHLER et les champs de contraintes qu’ils
génèrent. Les simulations N-corps sont coûteuses en temps de calcul, car elles nécessitent de
calculer les interactions entre chaque paire d’objets (les fi j dans la section I.3.3). La complexité
d’un tel calcul est quadratique.

La Méthode des Multipôles Rapide (FMM - Fast Multipole Method) permet d’accélérer les cal-
culs N-corps grâce à des approximations de champ lointain [56]. Elle est utilisée dans Optidis
[16] et dans ParaDis [7] pour accélérer le calcul des forces d’interactions entre dislocations.
ScalFMM est une librairie qui permet d’utiliser la FMM sur des architectures parallèles et dis-
tribuées [4] et est utilisée dans Optidis.

Pour réduire la complexité du calcul des forces qui pose problème lorsque l’on souhaite aug-
menter le nombre de segments simulés on utilise la FMM qui effectue un calcul exact pour les
segments qui sont proches, mais qui approxime la contribution des objets lointains.

L’espace est partitionné hiérarchiquement en boites. Chaque boite est successivement découpée
en 8 sous-boites dans le cas de la dimension 3. Les boites des différents niveaux de découpage
sont organisées selon un arbre, comme l’illustre la figure I.24. Les boites du niveau le plus bas
appelées feuilles contiennent les particules (i.e. les objets à simuler, dans notre cas les segments),
celles des autres niveaux sont appelées cellules. Les cellules contiennent les développements
multipolaires et les développements locaux qui sont utilisés pour le calcul du champ lointain.

0 

2 

1 

H 

2015 

FIGURE I.24 – Découpage du plan en boites FMM. L’arbre représente les décou-
pages successifs du plan. Le plan entier est découpé en 4 cellules, puis chaque cel-
lule est découpée en 4 feuilles.

Le champ proche est l’interaction entre les particules voisines dans les feuilles, comme l’illustre
la figure I.25. Les interactions entre les particules de boites voisines sont calculées de manière
exacte (P2P - Particle to Particle).
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FIGURE I.25 – Voisins directs d’une boite. Les particules des boites vertes voisines
de la boite rouge contribuent au champ proche de cette dernière. Celles des boites
grises contribuent au champ lointain qui est approximé.

Le champ lointain est calculé en regroupant hiérarchiquement les contributions des particules.
Les contributions au champ lointain des particules lointaines sont regroupées dans des multi-
pôles pour ensuite être transmises aux particules locales via les développements locaux.

Les développements multipolaires sont calculés en remontant l’arbre depuis les feuilles (P2M -
Particles to Multipole) vers les cellules des niveaux successifs (M2M - Multipole to Multipole).
Les multipôles sont alors convertis (M2L - Multipole to Local) en développements locaux qui
représentent le champ lointain à appliquer à toutes les particules des sous-boites d’une cellule.
Ces développements locaux sont ensuite transmis vers le bas aux niveaux hiérarchiques succes-
sifs (L2L - Local to Local) puis sont appliqués aux particules (L2P - Local to Particle).

La FMM a été adaptée à la dynamique des dislocations dans Optidis [16]. L’interpolation de
Chebyshev ou l’interpolation sur une grille uniforme est utilisée dans les multipôles pour ap-
procher le champ lointain. Afin d’appliquer la FMM aux dislocations, certaines différences avec
les particules classiques doivent être prises en compte. Le caractère non ponctuel des segments
de dislocations nécessite par exemple d’utiliser des boites étendues pour l’interpolation.

I.4.2 Utilisation des architectures parallèles et distribuées

Les simulations de dynamique des dislocations se complexifient et nécessitent de plus en plus de
puissance de calcul. Les codes de dynamique des dislocations font appel au calcul haute perfor-
mance (HPC). Si les architectures parallèles et distribuées permettent d’augmenter la puissance
de calcul disponible, leur utilisation nécessite un investissement significatif d’adaptation des
codes.

I.4.2.1 Parallélisme

Depuis les années 2000, la fréquence des processeurs n’évolue plus de manière significative,
pourtant la puissance des ordinateurs continue d’augmenter. Pour maintenir l’augmentation de
la puissance de calcul, des architectures parallèles ont vu le jour. Les supercalculateurs pos-
sèdent de plus en plus de cœurs de calcul pour permettre aujourd’hui d’effectuer plusieurs
millions de milliards d’opérations par seconde : le supercalculateur le plus rapide permet de
calculer à une vitesse de 122 PFlops/s en juin 2018 [1].

26 Arnaud DUROCHER



I. Simulation de dynamique des dislocations

Les architectures actuelles sont complexes avec l’utilisation de nombreux niveaux de parallé-
lisme. Les supercalculateurs sont constitués de plusieurs machines interconnectées et exécutent
parallèlement le même programme sur des données différentes (SPMD - Single Program Mul-
tiple Data) en communiquant pour se synchroniser, par exemple en utilisant la bibliothèque
d’échange de messages MPI (Message Passing Interface). Chacune de ces machines utilise le
parallélisme : elles peuvent être composées de plusieurs processeurs possédant chacun plu-
sieurs cœurs de calcul. Les programmes peuvent utiliser parallèlement plusieurs cœurs de cal-
cul au sein d’une même machine avec l’utilisation du multithreading, par exemple avec des
outils comme OpenMP. Enfin, chacun des cœurs de calculs permet le parallélisme en effec-
tuant plusieurs opérations simultanément, avec par exemple des unités de calcul vectorielles
qui permettent d’effectuer des opérations sur plusieurs valeurs en une seule instruction (SIMD
- Single Instruction Multiple Data). L’exploitation de ces différents niveaux de parallélisme est
une tâche complexe qui nécessite un travail d’adaptation des codes de calcul. Plus l’architecture
utilisée exploite le parallélisme, plus le travail d’adaptation est important.

Les accélérateurs de calcul permettent d’aller encore plus loin dans le parallélisme en proposant
des architectures spécialisées pour certains types de calculs. Par exemple les accélérateurs gra-
phiques (GPU) sont très efficaces pour effectuer des traitements simples sur un grand nombre
de données. Des accélérateurs plus génériques, comme par exemple le Xeon Phi qui peuvent in-
terpréter les mêmes programmes que les processeurs classiques existent. D’autres accélérateurs
sont plus spécialisés, mais plus efficaces, comme par exemple les ASICs (Application-specific
integrated circuit) dans lesquels le programme est intégré directement dans le circuit électro-
nique.

I.4.2.2 Dans les codes de dynamique des dislocations

Les codes de dynamique des dislocations utilisent principalement le parallélisme à gros grain
(SPMD) pour accélérer les calculs. Le calcul distribué avec MPI est par exemple utilisé dans
Tridis [104], Model [115], ParaDis [18, 7] et le support du multithreading est utilisé dans le
code de Karlsruhe et Optidis afin de permettre des simulations à plus grande échelle. Certains
simulateurs, comme le code de Karlsruhe, se parallélisent sur un nombre réduit de cœurs de
calcul, alors que ParaDis et Optidis visent des simulations à plus grande échelle. D’autres codes
comme DDLab commencent à utiliser les GPUs pour accélérer le calcul [41].

Les problèmes de performance de ces codes de dynamique des dislocations en mémoire distri-
buée sont principalement rencontrés dans le calcul des forces. Les méthodes non hiérarchiques
d’approximation du champ lointain utilisées par exemple dans Tridis génèrent un volume im-
portant de communications MPI, ce qui limite la capacité du code à être efficace sur un nombre
important de cœurs de calcul.

Les problématiques de parallélisme à grain fin ne sont que peu abordées dans le domaine de la
simulation de dynamique des dislocations. Les codes utilisent souvent seulement une parallé-
lisation MPI (Tridis, ParaDis, etc.), et ceux qui utilisent le parallélisme de threads (Karlsruhe)
n’utilisent pas la mémoire distribuée. La gestion du parallélisme intra-nœud, avec l’utilisation
de OpenMP par exemple, permet de mieux exploiter plusieurs cœurs d’un même processeur
qu’en utilisant seulement une parallélisation MPI. Les structures de données utilisées sont sou-
vent un obstacle au parallélisme d’instructions (vectorisation), avec l’utilisation, par exemple
dans NUMODIS, de structures comme les listes chainées. Le caractère dynamique des données
freine la parallélisation à grain fin (intra-nœud).

Simulations massives de dynamique des dislocations 27



I.4. Vers les simulations massives de dynamique des dislocations

Optidis est un projet qui consiste à porter le simulateur Numodis sur les architectures parallèles
et distribuées, et est le code utilisé tout au long de ce manuscrit. La mise en place de la méthode
des multipôles rapides [16] dans Optidis a permis de lever certaines des contraintes liées au vo-
lume des données échangées via MPI. Le calcul des forces est notamment parallélisé à travers
la bibliothèque ScalFMM [4]. Optidis fait aussi évoluer certains algorithmes de Numodis pour
répondre à d’autres problématiques du parallélisme [40]. Un changement majeur réside dans la
représentation des lignes de dislocations. Numodis considère les lignes de dislocations comme
des objets à part entière : une ligne est composée de plusieurs nœuds et segments stockés dans
une liste chainée, et le réseau de dislocations est composé d’un ensemble de lignes interconnec-
tées par les nœuds physiques. Optidis introduit un maillage où chaque segment est indépendant,
ce qui permet d’être en accord avec la vision particulaire de la FMM, et de distribuer plus faci-
lement les dislocations sur plusieurs machines. Les différents algorithmes de la simulation ont
été adaptés en utilisant un parallélisme hybride MPI et OpenMP.

I.4.3 Positionnement

L’objectif de cette thèse est de répondre aux nombreux défis informatiques que posent encore les
simulations massives de dynamique des dislocations sur architectures parallèles et distribuées.

Le nombre de segments dans la dynamique des dislocations varie beaucoup au cours du temps.
Les opérations topologiques de formation de jonctions et de remaillage ajoutent et suppriment
des objets à la simulation. Le caractère dynamique des données pose un défi majeur pour la
performance et la parallélisation à grain fin des simulations massives. Comme première contri-
bution, je propose une structure de données adaptée à la dynamique des dislocations qui prend
en compte le caractère dynamique des données, tout en permettant une bonne performance dans
les différents niveaux de parallélisme. Elle permet d’accéder simplement et rapidement aux
données, même dans un environnement distribué.

Ma seconde contribution concerne plus particulièrement l’algorithme de collision (sec. I.3.5)
qui pose des problématiques multiples. La fiabilité de l’algorithme de collision est cruciale pour
le bon déroulement de la simulation, notamment pour la formation des jonctions. Il est important
que les collisions soient traitées de manière fiable pour éviter des instabilités qui forcent, par
exemple, à limiter le pas de temps utilisé. Ces instabilités sont encore plus présentes lorsque le
nombre de segments est grand. C’est pourquoi je propose un nouvel algorithme de détection et
de gestion des collisions plus fiable. L’algorithme de détection des collisions est un algorithme
N-corps, une attention est donc aussi portée à sa performance.

L’impact sur la performance de mes contributions sera mesuré dans les différentes parties. La
performance globale du code sera étudiée dans la partie finale sur des simulations à grande
échelle.

28 Arnaud DUROCHER



I. Simulation de dynamique des dislocations

Bilan
Nous avons vu dans cette première partie ce que sont les dislocations et quel est leur
impact sur le comportement mécanique des matériaux. L’étude et la simulation du com-
portement des dislocations s’inscrit à l’échelle mésoscopique dans la modélisation multi
échelle des matériaux, et permet de modéliser les phénomènes liés à la plasticité. La com-
plexité croissante des simulations de dynamique des dislocations augmente les besoins en
calcul et nécessite de recourir au calcul haute performance. L’objectif de cette thèse est
d’améliorer la fiabilité et la performance du simulateur Optidis dans un environnement
parallèle et distribué.

Simulations massives de dynamique des dislocations 29



I.4. Vers les simulations massives de dynamique des dislocations

30 Arnaud DUROCHER



Partie II

Structure de données

Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33
II.1 Une structure de données adaptée à la DD . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33

II.1.1 Les phases de calcul intensif . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33
II.1.2 Une topologie dynamique . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34
II.1.3 Interface de haut niveau . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

II.2 État de l’art et positionnement . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
II.2.1 Représentation des maillages . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
II.2.2 Conteneurs adaptés aux données dynamiques . . . . . . . . . . . . . . 37
II.2.3 Organisation des champs au sein des conteneurs . . . . . . . . . . . . 38
II.2.4 Positionnement . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

II.3 Structure de données à base de tableaux simples . . . . . . . . . . . . . . . . . 39
II.3.1 L’interface . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39
II.3.2 Ajouts, suppression et fragmentation mémoire . . . . . . . . . . . . . 40

II.3.2.1 Méthodes envisagées pour réduire la fragmentation mémoire 41
II.3.2.2 Nettoyage périodique . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42
II.3.2.3 Allocation mémoire . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

II.4 Adaptation aux données distribuées . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44
II.4.1 Interface distribuée . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44
II.4.2 Stockage des données distribuées . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

II.4.2.1 Décomposition de domaine . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44
II.4.2.2 Équilibrage de charge . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46
II.4.2.3 Migration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

II.4.3 Opérations topologiques . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47
II.4.4 Parcours . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 48

II.5 Validation et performances . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49
II.5.1 Conditions de test des parcours . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

II.5.1.1 Paramètres . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
II.5.1.2 Données . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
II.5.1.3 Opérations effectuées pour chaque objet . . . . . . . . . . . 51
II.5.1.4 Méthode de mesure du temps d’exécution . . . . . . . . . . 52

II.5.2 Performance des parcours en mémoire partagée . . . . . . . . . . . . . 53
II.5.2.1 Roofline model et machine de test . . . . . . . . . . . . . . . 53
II.5.2.2 Comportement général . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58
II.5.2.3 Effets de la taille des données . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

31



II.5.2.4 Effets du nombre de threads . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60
II.5.3 Performance des parcours en mémoire distribuée . . . . . . . . . . . . 61

II.5.3.1 Comportement général . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62
II.5.3.2 Impact de la taille des données . . . . . . . . . . . . . . . . 63
II.5.3.3 Effet des échanges MPI . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

II.5.4 Performance des opérations topologiques . . . . . . . . . . . . . . . . 65
II.5.4.1 Performances théoriques . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 65
II.5.4.2 Mesure des performances d’insertion . . . . . . . . . . . . . 65

Bilan . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 66

32 Arnaud DUROCHER



II. Structure de données

Introduction

La manière de stocker les informations liées aux objets simulés est d’une importance cruciale
pour la flexibilité et la performance des algorithmes. L’annihilation et la multiplication des dis-
locations font varier fortement le nombre de segments au cours du temps. C’est pourquoi il
est nécessaire de mettre en place une structure spécifique qui prenne en compte le caractère
dynamique des données. Après avoir posé le problème et fait un état des lieux des solutions
de stockage des données dynamiques, je propose une structure de données qui permet d’ac-
céder aux informations liées au réseau de dislocations de manière transparente et performante
afin d’écrire des algorithmes plus fiables et plus maintenables sans compromis sur la vitesse
d’exécution, même dans un contexte distribué.

II.1 Une structure de données adaptée à la dynamique des
dislocations

Les données stockées et utilisées sont en majorité contenues dans le réseau de dislocations.
Les lignes de dislocations sont discrétisées en une multitude de segments qui connectent des
nœuds. Les algorithmes utilisent un certain nombre d’informations, qu’elles soient portées par
la topologie du réseau, ou par les objets contenus dans ce réseau.

Le réseau est considéré comme un maillage éléments finis dans les phases calculatoires où l’ac-
cès aux données doit être rapide. Dans les autres cas, c’est sa topologie qui est au centre des
algorithmes, comme lors de la phase de collision. Le caractère unidimensionnel de ce maillage
ainsi que la dynamicité de sa topologie poussent à réfléchir hors du cadre des maillages clas-
siques éléments finis afin d’avoir une solution de stockage plus adaptée.

II.1.1 Les phases de calcul intensif

Comme dans tout maillage éléments finis, chaque nœud et segment porte des propriétés phy-
siques et des inconnues qui doivent être stockées dans une structure de données afin de transiter
entre les différentes étapes de la simulation. À chaque nœud, on associe une position xi, une
vitesse vi, une force nodale fi ainsi que d’autres données spécifiques à certains algorithmes
de la simulation. Chaque segment contient des informations physiques comme le système de
glissement g j composé d’un vecteur de Burgers b j et d’un plan de glissement n j.

Les algorithmes calculatoires parcourent les objets du maillage pour les modifier. Par exemple,
l’algorithme de calcul du déplacement (section I.3.4) accède à la position et la vitesse de chaque
nœud pour en déterminer sa nouvelle position. On distingue seulement trois types de parcours
des données dans les algorithmes, illustrés en figure II.1.
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(a) Nœuds seuls. (b) Nœuds avec segments
connectés.

(c) Segments avec nœuds
connectés.

FIGURE II.1 – Accès aux données lors des parcours du réseau de dislocations. Les
objets verts peuvent être accédés en lecture/écriture alors que les objets rouges sont
accédés en lecture seule.

Le parcours simple des nœuds (fig. II.1(a)) accède en lecture et en écriture à des données portées
par les nœuds. Ce parcours est par exemple utilisé dans l’algorithme de déplacement des nœuds.

Le parcours des nœuds avec segments connectés (fig. II.1(b)) accède en lecture et écriture aux
données des nœuds comme le parcours simple, mais peut aussi accéder en lecture seule aux
données portées par les segments connectés. Il est par exemple utilisé dans le calcul des vitesses
nodales qui applique les lois de mobilités sur chaque segment connecté.

Enfin, le parcours des segments avec nœuds connectés (fig. II.1(c)) permet d’accéder en lecture
et écriture aux données des segments ainsi qu’en lecture seule aux données des nœuds connec-
tés. Ce type de parcours permet par exemple de calculer le centre ou la longueur des segments
en accédant aux positions des nœuds.

Ces parcours sont au cœur de nombreux algorithmes de la dynamique des dislocations et se
doivent d’être réalisables efficacement. Une interface d’accès aux données doit donc pouvoir
effectuer ces parcours simplement et avec une bonne performance. Les problématiques de par-
cours des données sont typiques pour les maillages de type éléments finis [12, 25], mais la
spécificité du réseau de dislocations est son caractère dynamique.

II.1.2 Une topologie dynamique

Les informations topologiques décrivent la manière dont les nœuds et les segments sont connec-
tés au sein du réseau de dislocations. Chaque segment est connecté aux deux nœuds à son ex-
trémité, et chaque nœud peut être connecté à plusieurs segments. La topologie est modifiée par
certains algorithmes au travers d’opérations topologiques, comme lors de la formation de jonc-
tions ou le remaillage. Les algorithmes qui modifient la topologie doivent avoir la possibilité
d’ajouter ou de supprimer des nœuds et des segments. À la différence des simulations éléments
finis classiques [13], le réseau de dislocations voit son nombre d’objets varier fortement, et sa
topologie changer au cours du temps.

Les données dynamiques sont difficiles à stocker efficacement. Les ajouts et suppressions fré-
quents dans une structure de données nuisent à la cohérence spatiale. La cohérence spatiale et
temporelle est une base des principes d’accès aux données [32]. Les architectures matérielles
des ordinateurs sont optimisées pour accéder à des données stockées proches les unes des autres,
et permettent un accès plus rapide aux données contiguës et récemment utilisées.
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Dans ScalFMM par exemple, les particules sont triées afin que celles qui sont proches dans
l’espace le soient aussi en mémoire [4]. On utilise une courbe de remplissage (space-filling
curve) [98] comme la Z-curve, aussi appelée courbe de Lebesgue ou ordre de Morton, illustrée
figure II.2. Elle permet de linéariser l’espace pour obtenir une relation d’ordre totale qui garantit
une bonne cohérence spatiale des données [4, 112]. L’espace est découpé en boites numérotées
selon leur ordre sur la Z-curve, appelé indice de Morton. Les particules sont rangées par boites
et ordonnées selon leur indice.

FIGURE II.2 – Z-curve : le plan est subdivisé récursivement et le motif en Z (ou N
ici) est répété dans les sous-boites.

Le maintien de la localité spatiale s’obtient le plus souvent au prix d’une structure de données
plus complexe ou d’un surcoût lié au tri des données. Pour les données dynamiques comme
dans la dynamique des dislocations, il faut trouver un compromis entre performance d’insertion
des données et maintien de la localité spatiale.

II.1.3 Interface de haut niveau

Idéalement, celui qui écrit les algorithmes physiques ne devrait pas avoir à se préoccuper des
problématiques de performances. Il est possible d’abstraire les problématiques de stockage des
données de l’implémentation des algorithmes en mettant en place une interface pour les par-
cours de la structure ainsi que pour les opérations topologiques. Des interfaces génériques pour
les données géométriques existent [14], mais résolvent des problèmes bien plus larges que le
nôtre. Il est plus adapté de mettre en place une interface ad hoc pour les dislocations.

En plus d’abstraire les problématiques de performances, une interface permet de cacher la com-
plexité du maintien de la cohérence de la structure. Les algorithmes peuvent alors être écrits plus
aisément. C’est encore plus crucial lorsque les données sont distribuées. L’objectif est donc de
proposer une interface qui permette l’accès transparent aux données distribuées sans s’encom-
brer de maintenir la cohérence de la topologie ou d’optimiser les parcours de données. Il est
ensuite possible d’implémenter cette interface de manière efficace en adressant les probléma-
tiques de stockage des maillages dynamiques.
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II.2 État de l’art et positionnement

II.2.1 Représentation des maillages
Les maillages éléments finis se décomposent en deux catégories, les maillages structurés et
non-structurés [51]. Les maillages dits structurés sont réguliers et leur topologie peut le plus
souvent être représentée de manière implicite par leur position dans la structure de données.
Cela permet un stockage plus efficace en termes de consommation mémoire et de vitesse d’exé-
cution. Le réseau de dislocations est à l’inverse un maillage non-structuré. Il est moins régulier
et sa topologie doit être représentée explicitement.

Des travaux [12, 25] présentent des structures de données compactes pour les maillages élé-
ments finis, mais ne discutent pas des problématiques liées aux modifications des maillages. Des
techniques adaptatives (AMR - Adaptive Mesh Refinement) existent pour raffiner les maillages
localement [70]. Elles utilisent des maillages qui peuvent changer au cours du temps, mais les
topologies reposent sur des structures hiérarchiques et ont un caractère structuré [79] non adapté
aux dislocations.

Le réseau de dislocations est un maillage unidimensionnel extrêmement dynamique dans un
espace à trois dimensions. Les problématiques de représentation informatique de ce type de
maillage se rapprochent plus des problématiques de la représentation des graphes que de la
représentation classique des maillages éléments finis. Un graphe est un objet mathématique
constitué d’un ensemble de nœuds V reliés par un ensemble de segments E [118]. Cette vision
s’adapte bien aux dislocations où V est l’ensemble des nœuds du réseau et E l’ensemble des
segments qui les relient. À la différence des maillages classiques, aucun élément volumique
ou surfacique n’apparait. Cette vision de graphe s’adapte bien aux opérations topologiques qui
peuvent avoir lieu. L’ajout et la suppression de nœuds ou de segments se traduit directement en
termes d’ajout et de suppression des objets du graphe.

Il existe plusieurs manières de représenter informatiquement un graphe, décrites dans de nom-
breux ouvrages d’algorithmique, comme par exemple GOODRICH et. al. [55] ou CORMEN et.
al. [28]. Il est possible d’utiliser des représentations implicites des graphes. C’est par exemple
ce qui est utilisé pour les maillages structurés où la topologie n’a pas besoin d’être explicitée.
Bien que les représentations implicites des graphes permettent de réduire l’empreinte mémoire,
elles ne s’adaptent ni aux maillages non structurés ni aux données dynamiques. Une deuxième
représentation, la matrice d’adjacence, utilise une matrice carrée où les lignes représentent le
nœud de départ d’un segment et les colonnes le nœud d’arrivée. Chaque case de la matrice re-
présente alors un segment. Ce type de représentation est adaptée aux graphes denses dont une
partie importante de la matrice d’incidence est remplie. De plus, l’ajout de nœuds au graphe né-
cessite d’augmenter la taille de la matrice, ce qui en fait un mauvais candidat pour les données
dynamiques. Pour finir, la représentation par liste d’adjacence représente le graphe comme un
ensemble de nœuds qui possèdent chacun une liste de connectivité avec d’autres nœuds. Cette
représentation est plus adaptée aux graphes dont le degré des nœuds est faible comme c’est le
cas du réseau de dislocations. De plus, les modifications topologiques n’impactent que les listes
des nœuds concernés, ce qui fait de la représentation par liste d’adjacence la bonne méthode
pour les topologies dynamiques.

La représentation utilisée dans Optidis [40] découle d’une implémentation orientée objet de
graphe [55] qui se rapproche d’une représentation par liste d’adjacence. Les nœuds et segments
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sont représentés par des objets contenant les données présentées en section II.1.1 et des infor-
mations sur la connectivité du graphe. Chaque nœud possède une liste des indices des segments
qui lui sont incidents, et chaque segment contient les indices des deux nœuds connectés, comme
l’illustre la figure II.3.

1 65432Noeuds

Segments A EDCB

(a) Représentation mémoire.

⇔ 1 2

3 4

5 6

A
B

C

D
E

(b) Maillage des dislocations.

FIGURE II.3 – Représentation du maillage. Les nœuds numérotés de 1 à 6 et les
segments de A à E sont stockés dans deux conteneurs différents. Le nœud 2 est par
exemple connecté aux segments A, B et D et le segment C est connecté aux nœuds
3 et 4.

On prendra soin de stocker les données des nœuds et des segments dans des conteneurs adaptés
aux données dynamiques.

II.2.2 Conteneurs adaptés aux données dynamiques
Pour que le parcours des données soit performant, il faut que leur organisation respecte cer-
taines règles. Différentes manières de stocker les données dynamiques existent et possèdent des
avantages et des contraintes différents. Trouver la bonne structure pour son utilisation, c’est
trouver le bon compromis entre la performance du parcours et la capacité à insérer et supprimer
des objets. On identifie deux grandes classes de conteneurs, les tableaux et les structures avec
indirection [55, 28].

(a) Tableaux contigus. (b) Liste chainée. (c) Blocklist.

FIGURE II.4 – 3 types de conteneurs pour données dynamiques.

Les tableaux contigus (fig. II.4(a)) sont souvent utilisés pour représenter les maillages fixes,
car ils permettent un parcours efficace des données grâce au stockage contigu des éléments.
La contiguïté des données est importante pour la performance, car elle permet aux compila-
teurs d’effectuer certaines optimisations, comme la vectorisation [15]. Toutefois, ce type de
conteneurs pose des problèmes pour stocker des données dynamiques. La suppression d’un élé-
ment nécessite soit de déplacer d’autres éléments pour maintenir la contiguïté, soit de laisser un
“trou” qui fragmente la mémoire. L’ajout d’un élément lorsque le tableau est plein peut néces-
siter une copie du tableau dans un espace mémoire plus grand. Il faut alors réallouer le tableau
en trouvant un bon compromis entre la consommation mémoire et la fréquence de réallocation.
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Des structures avec indirections, comme par exemple la liste chainée (fig. II.4(b)) permettent
d’ajouter ou de supprimer facilement des maillons à la chaine, mais ne permettent pas de par-
courir les données de manière efficace. Des travaux existent pour augmenter la localité spatiale
de ce type de conteneurs [48] et ont inspiré la mise en place d’une structure de données hybride
appelée Blocklist (fig. II.4(c)) dans Optidis [40]. Elle consiste en une liste chainée de tableaux et
permet un parcours contigu des blocs tout en permettant d’insérer et de supprimer des éléments
facilement.

Ces conteneurs permettent de stocker une donnée par case, alors que les objets de la simulation
possèdent plusieurs champs. L’organisation en mémoire de ces champs est importante pour la
performance des parcours dans les phases calculatoires.

II.2.3 Organisation des champs au sein des conteneurs
Il est possible d’organiser les champs des objets selon deux dispositions. Toutes les informa-
tions relatives à un objet peuvent être regroupées en mémoire, comme l’illustre la Figure II.5a.
On parle de tableau de structures (AoS - Array of Structures). À l’inverse, il est possible de
regrouper les champs des objets dans une structure de tableaux (SoA - Structure of Arrays),
comme dans la figure II.5b.

· x
· y
· z

· x
· y
· z

· x
· y
· z

· x
· y
· z

· x
· y
· z

S1 S2 S3 S4 S5

T

(a) Array of Structures :
Chaque objet occupe une case du tableau.

· Tx x1 x2 x3 x4 x5

· Ty y1 y2 y3 y4 y5

· Tz z1 z2 z3 z4 z5

S

(b) Structure of Arrays :
Chaque champ possède son tableau dédié.

FIGURE II.5 – Représentation mémoire d’un tableau d’objets à plusieurs champs.

La représentation AoS est la plus intuitive, mais l’utilisation d’une représentation SoA permet
souvent de meilleures performances [59]. Par exemple, les champs non utilisés n’ont pas à être
chargés dans le cache et la contiguïté des valeurs permet la vectorisation [15, 63].

Bien que la figure II.3 illustrant la représentation de graphe utilise une organisation Array of
Structures, la disposition réelle des données en mémoire reste libre. Il est donc possible d’utili-
ser une organisation SoA ou AoS pour stocker les objets du maillage.

II.2.4 Positionnement
Au-delà du choix d’une représentation des données efficace, ma contribution vise à formaliser
une interface d’accès aux données qui permette d’abstraire leur représentation de leur utilisa-
tion. Cette abstraction prend la forme d’un type abstrait de données.

Un Type Abstrait de Données (TAD) est une définition formelle d’un ensemble d’opérations
sur les données qui constitue une interface entre le domaine de l’applicatif et de l’implémenta-
tion [31]. En d’autres termes, il s’agit d’une séparation entre les considérations qui relèvent de
l’implémentation des algorithmes et les problématiques d’optimisation de la performance.
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Dans notre cas, un type abstrait de données qui représente le réseau de dislocations doit per-
mettre d’écrire des algorithmes de haut niveau sans avoir à se préoccuper de la cohérence des
données tout en permettant une bonne performance. Le but est de donner au physicien écrivant
les algorithmes un outil pour accéder aux données sans se préoccuper des problématiques liées
à la performance, et à l’informaticien le moyen d’essayer différents schémas de stockage et
d’optimiser la performance sans interférer avec les algorithmes.

L’absence d’une telle abstraction dans Optidis posait des problèmes de maintenabilité et de fia-
bilité du code, mais aussi de performances. Maintenir manuellement la cohérence des données
entre les processus MPI lors des opérations topologiques nuisait à la lisibilité des algorithmes
et l’absence d’une interface unifiée pour le parcours des données rendait l’optimisation des
parcours plus difficile.

J’ai implémenté les différentes méthodes du type abstrait décrit en section II.3.1. Les données
sont stockées selon le modèle de graphe décrit en section II.2.1. Les informations liées aux
nœuds et aux segments sont stockées en utilisant des tableaux dynamiques std::vector. La
disposition mémoire choisie est l’organisation Structure of Array pour ses performances, ce-
pendant les champs x, y et z des vecteurs à trois dimensions sont regroupés.

La représentation des données utilise des conteneurs de la STL afin de permettre une meilleure
fiabilité et une meilleure maintenabilité du code. L’objectif est d’avoir une organisation des don-
nées simple qui permette d’aborder plus sereinement les problématiques comme le parallélisme
et la distribution des données. L’interface proposée a d’ailleurs été pensée dans ce contexte et
offre des moyens d’accéder à des données distantes en mémoire distribuée.

Nous verrons en mesurant les performances de l’implémentation à base de tableaux que la
simplicité d’une représentation n’en fait pas forcément un mauvais choix en termes de perfor-
mances.

II.3 Structure de données à base de tableaux simples

La nouvelle interface d’accès aux données au sein d’Optidis permet de lire, de modifier et
de parcourir les informations liées au réseau de dislocations de manière simple et efficace.
Je commence par présenter le type abstrait de données qui constitue l’interface d’accès aux
informations du réseau de dislocations, puis je propose une implémentation de la structure de
données à base de tableaux simples et je détaille les solutions mises en place pour répondre aux
différents challenges que posent les données dynamiques.

II.3.1 L’interface

La structure de données est composée de deux conteneurs associatifs Nodes et Segments
pour stocker respectivement les nœuds et les segments. Ces deux sous-classes s’inspirent de
std::map de la librairie standard C++ [66, 64]. Par exemple, Nodes possède une interface si-
milaire à std::map<NodeIndex_local,NodeInfo> qui est détaillée en figure II.6.
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1 struct Nodes{
2 //Modifications topologiques
3 NodeIndex_global insert(const NodeInfo& n, int insert_rank = -1);
4 void erase (const NodeIndex_global& n);
5 //Accès à la topologie
6 SegmentIndex_list getConnectedSegments (const NodeIndex_local& n) const;
7 //Accès aux données des objets
8 size_t size() const;
9 NodeInfo get(const NodeIndex_global& n) const;

10 void set(const NodeIndex_global& n, const NodeInfo& n_info);
11 NodeInfo_ref at (const NodeIndex_local& n);
12 NodeInfo_ref operator[] (const NodeIndex_local& n);
13 //Accès aux itérateurs
14 NodeIterator begin () ;
15 NodeIterator end () ;
16 };

FIGURE II.6 – Interface d’accès aux nœuds dans la structure de données. Elle uti-
lise des noms de méthodes proches de celles de std::map, comme par exemple
insert(), erase() et l’opérateur [].

L’accès aux données portées par les objets se fait via l’opérateur [] ou les méthodes get() et
set(). L’opérateur [] permet à la fois la lecture et l’écriture des données alors que get() per-
met seulement la lecture et set() seulement l’écriture. Pour les nœuds, ces fonctions utilisent
des indices NodeIndex_local et NodeIndex_global pour repérer respectivement les objets
locaux et ceux potentiellement distants en mémoire distribuée. L’accès aux données se fait via
les objets NodeInfo et NodeInfo_ref. NodeInfo est une structure classique qui contient les
champs des objets, alors que NodeInfo_ref est une interface d’abstraction qui permet d’accé-
der aux différents champs en lecture et écriture via des méthodes qui retournent des références.

Il est possible de modifier la topologie en ajoutant ou en supprimant des objets avec les mé-
thodes insert() et erase(). Les informations topologiques sont accessibles via la méthode
find() qui permet de déterminer si deux nœuds sont connectés par un segment et la méthode
getConnectedSegments() qui donne la liste des segments connectés à un nœud.

Pour parcourir les données, des itérateurs sont mis à disposition avec les méthodes begin() et
end() classiques en C++. Des fonctions utilisant des lambda-fonctions permettent d’effectuer
plus efficacement les parcours décrits en section II.1.

L’interface complète avec la description des différents types, des méthodes d’accès ainsi que des
fonctions de parcours est disponible en l’annexe A.1. Des exemples d’utilisation des fonctions
parcours y sont aussi présentés.

Cette interface a été implémentée en utilisant des tableaux std::vector. Je décris dans les
sections suivantes comment les problématiques liées aux données dynamiques ont été traitées
pour implémenter efficacement cette interface.

II.3.2 Ajouts, suppression et fragmentation mémoire
Les ajouts/suppressions d’objets dans les tableaux posent des problèmes de fragmentation mé-
moire en laissant des "trous" dans la structure de données. Plusieurs solutions d’implémentation
de insert() et erase() ont été explorées pour limiter la fragmentation.
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II.3.2.1 Méthodes envisagées pour réduire la fragmentation mémoire

La première solution réduit la fragmentation mémoire en utilisant un nettoyage périodique (fig.
II.7a), aussi appelé garbage collection. Rien n’est fait à l’insertion et à la suppression pour évi-
ter la fragmentation. Les objets supprimés sont invalidés en laissant un trou dans le tableau,
et les insertions se font à la fin de l’espace mémoire. Les données sont réarrangées périodi-
quement afin de rétablir la contiguïté des données. Cette solution ne nécessite pas d’effectuer
des opérations complexes à chaque insertion et suppression, mais ne respecte pas la contiguïté
des données : lors des parcours il faudra tester que l’élément est valide, ce qui peut limiter la
performance.

La deuxième solution effectue un remplissage à l’insertion (fig. II.7b). Les éléments suppri-
més sont invalidés de la même manière, mais les éléments sont insérés de façon à remplir les
"trous" dans le tableau. Cette solution complexifie l’implémentation de la méthode d’insertion
mais permet une meilleure efficacité mémoire sans avoir recours à un nettoyage. Des éléments
invalidés peuvent tout de même subsister donc cette solution pose les mêmes problèmes de
contiguïté que la solution précédente.

La dernière solution force la contiguïté des données en utilisant un remplissage à la suppression
(fig. II.7c). Lorsqu’un objet est supprimé, le dernier objet du tableau est déplacé à la position li-
bérée. Cette solution permet de maintenir la contiguïté des données, ce qui permet de meilleures
performances pour les parcours. Elle complexifie cependant la méthode de suppression. Le dé-
placement d’un objet nécessite de mettre à jour la topologie ce qui peut être très coûteux.

1 2 3 4

Insert 5

Remove

Opérations

1 2 4 5Nettoyage

1 2 4 5Final

(a) Nettoyage périodique : 3 laisse un
vide lorsqu’il est supprimé et 5 s’in-
sère à la fin du tableau. Une opération
de nettoyage ultérieure trie et rassemble
les données.

1 2 3 4

Insert 5

Remove

1 5 2 4

(b) Remplissage à l’inser-
tion : 5 est inséré au premier
emplacement vide.

1 2 3 4

Remove

1 4 3

(c) Remplissage à la sup-
pression : lorsque 2 est sup-
primé, 4 est déplacé dans
l’emplacement vide.

FIGURE II.7 – Solutions à la fragmentation mémoire.

J’ai choisi d’implémenter première solution présentée (Nettoyage périodique) pour des raisons
de simplicité, car l’objectif premier de cette implémentation est d’améliorer la fiabilité du si-
mulateur. Cette implémentation possède des propriétés intéressantes du point de vue de l’in-
validation des itérateurs dont il est important de se préoccuper pour la validité du programme
[92].

Cette solution ne déplace pas les éléments à l’ajout ou à la suppression, ce qui assure que les
indices pointent toujours sur le même objet après l’opération. Ce n’est par exemple pas le cas
du Remplissage à la suppression. De plus, les cases vides ne sont pas réécrites à l’insertion ou
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à la suppression, ce qui permet de savoir si un indice correspond à un objet supprimé. Prenons
pour exemple la situation de la figure II.7c. On possède un indice pointant vers la 2eme case du
tableau. Cet indice permet avant les modifications l’accès à l’élément 2. Après la suppression
de l’élément 2, cet indice pointe vers 4. Il n’est pas possible de savoir si notre indice pointe vers
un élément supprimé car l’élément a été remplacé.

Les algorithmes d’Optidis utilisent ces propriétés induites par l’utilisation du Nettoyage pério-
dique. Un indice doit pointer vers le même objet avant et après les opérations d’ajout / sup-
pression, et il doit être possible de déterminer si un indice pointe vers un objet supprimé. Ces
propriétés sont vraies pour les opérations d’ajout et de suppression, mais l’opération nettoyage
de la structure de données peut invalider tous les indices. Il est possible d’utiliser les autres
méthodes pour éviter la fragmentation, mais l’implémentation devra respecter ces propriétés.

II.3.2.2 Nettoyage périodique

Pour éviter la fragmentation mémoire, un nettoyage périodique est effectué. La solution mise
en place consiste à trier les objets selon leur indice de Morton déterminé en section II.4.2.1,
puis à supprimer les objets invalidés. Cette solution permet de maintenir la cohérence spatiale
des objets en plus de remplir les trous dans les tableaux. Le tri s’effectue en deux étapes comme
décrit dans la figure II.8. Une première étape de tri de complexité O(nlog(n)) génère une per-
mutation. Dans un second temps, la permutation est appliquée aux éléments des conteneurs en
les copiant dans l’ordre dans un nouveau tableau. Ce tri en deux temps permet de réduire le
nombre de déplacements des données.

1 2 3 4 5

Morton 44 11 22 ∞ 33
Indice 1 2 3 4 5

1 2 3 4 5

Morton 11 22 33 44 ∞

σ 2 3 5 1 4

std::sort()

(a) La permutation σ est générée en triant une liste
de paires {Morton, indice} avec std::sort().

S1 S2 S3 S4 S5

Sσ1 Sσ2 Sσ3 Sσ4 Sσ5

σ

(b) Les éléments du conteneur sont copiés dans
un nouveau tableau selon la permutation σ .

FIGURE II.8 – Tri des objets lors de la défragmentation.

La permutation est générée en utilisant std::sort() sur un tableau σ contenant des paires
{morton, indice}. σ est construit en utilisant l’indice de Morton du ieme objet, et la position
courante de l’objet :

σi←{mi, i} (II.1)

Pour les objets invalidés, on utilise +∞ (INT_MAX informatiquement) comme indice de Morton,
de manière à ce que ces objets soient déplacés en fin de tableau. Une fois le tableau σ trié selon
les indices de Morton, l’indice contenu dans chaque paire donne la permutation σ(i) qu’il faut
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appliquer pour que les objets soient triés. Il ne reste plus qu’à les copier dans une nouvelle liste
en respectant cette permutation :

new_ob jects[i]← old_ob jects[σ(i)] (II.2)

La fonction de nettoyage fait partie de l’interface de la structure de données afin de contourner
l’interface d’ajout / suppression des objets. Cela permet un accès direct aux données pour plus
de performances, mais nécessite de maintenir à jour la topologie. Après leur déplacement, la
connectivité des objets n’est plus à jour. Ceux qui étaient connectés à un objet qui a été déplacé
pointent maintenant vers un autre objet. Pour garder une trace du déplacement des objets, on
maintient une table de correspondance qui donne la nouvelle position en fonction de l’ancienne.
Il est ainsi possible de parcourir les objets et de mettre à jour leur connectivité.

Dans Optidis, ce nettoyage est effectué à chaque pas de temps. Il serait possible de l’effectuer
moins souvent en testant par exemple le taux d’éléments invalidés, mais nous verrons en section
II.4.2.3 qu’il peut être fait au moment de la migration avec un surcoût faible.

II.3.2.3 Allocation mémoire

Le caractère dynamique du réseau de dislocations conduit à ajouter et supprimer fréquemment
des objets des conteneurs. Lorsque l’espace alloué n’est plus suffisant pour ajouter un élément à
la fin du tableau, il faut réallouer un espace mémoire et copier les données existantes. Plusieurs
solutions existent pour diminuer l’impact de ce problème.

Le coût d’une seule insertion peut être linéaire en nombre d’objets présents dans le conteneur si
une copie des données dans un espace plus grand est nécessaire. Dans la librairie standard C++,
std::vector::push_back() qui insère un objet à la fin du tableau possède une complexité
constante amortie [66]. Sa complexité est constante en moyenne lorsque plusieurs appels sont
effectués. Une manière d’obtenir cette complexité est d’utiliser une suite géométrique pour les
tailles des tableaux, par exemple en utilisant un espace mémoire deux fois plus grand que le
précédent à chaque réallocation. L’utilisation de std::vector dans Optidis garantit donc que
la réallocation ne nuit pas aux performances.

Si l’on connait la taille maximale des données, il est possible d’allouer un espace mémoire
suffisamment grand pour éviter de nombreuses réallocations lors de l’insertion d’un nombre
important d’objets. Dans Optidis, j’utilise std::vector::reserve() qui réserve un espace
mémoire d’une taille donnée lorsque le nombre d’objets varie beaucoup, comme lors de l’ini-
tialisation.

Il est aussi important de faire remarquer que par défaut std::vector ne fait qu’augmenter sa
capacité sans jamais la réduire. Cela ne semble pas poser de problème dans le cas des disloca-
tions qui ont plutôt tendance à se multiplier qu’à s’annihiler. Il est toujours possible de résoudre
les cas pathologiques en utilisant la méthode std::vector::shrink_to_fit(). Elle n’est
pour l’instant pas utilisée dans Optidis, mais pourrait être utilisée dans le nettoyage des données
(section II.3.2).
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II.4 Adaptation aux données distribuées

De nouvelles problématiques apparaissent lorsque l’on introduit du parallélisme en mémoire
distribuée (MPI). Il faut discerner les données locales au processus et les données distantes (sur
un autre processus) et adapter les algorithmes à cette contrainte. La cohérence des données sur
les différents processus doit être maintenue.

II.4.1 Interface distribuée

L’interface mise en place a été pensée pour répondre à ces problématiques en proposant des
méthodes d’accès aux éléments locaux, mais aussi aux éléments distants dans le cadre des
parcours. Elle propose aussi un moyen de modifier la topologie de manière cohérente sur tous
les processus. Son implémentation a été optimisée pour répondre aux problèmes d’équilibrage
de charge et d’accès aux données distantes.

On distingue deux types d’opérations, les opérations locales peuvent être effectuées indépen-
damment par chaque processus, alors que les opérations collectives (en référence aux commu-
nications collectives de la bibliothèque MPI) doivent être exécutées simultanément sur tous les
processus qui participent à la simulation.

Parmi les opérations locales, on compte par exemple l’opérateur [] ou les méthodes begin()
et end() qui permettent d’accéder aux données locales dans le sens décrit en section II.4.2.1.
On remarque que ces méthodes utilisent des indices d’objets locaux (c.f. annexe A.1.1) pour
repérer les nœuds et les segments.

Les opérations qui accèdent à des données distantes comme insert() et erase(), get() et
set() ou encore les fonctions de parcours, sont collectives. Ces opérations utilisent des indices
globaux (c.f. annexe A.1.1) pour accéder à objets qui peuvent donc être locaux ou distants.

La fonction migrate() est une opération seulement nécessaire en mémoire distribuée qui vise
à redistribuer les objets sur les processus selon la décomposition de domaine. Comme les objets
sont mobiles, ils peuvent changer de domaine et doivent être communiqués au processus associé
via MPI pour être relocalisés.

II.4.2 Stockage des données distribuées

Les données sont distribuées sur les différents processus. L’implémentation interne de la struc-
ture de données permet de traiter les problématiques de distribution et d’équilibrage de charge.

II.4.2.1 Décomposition de domaine

Dans Optidis, les données sont distribuées selon une décomposition de domaine suivant la Z-
curve pour une compatibilité avec ScalFMM [40, 4]. L’espace est découpé en boites selon une
grille uniforme qui sont distribuées sur les différents processus MPI. Les boites sont ordonnées
selon leur indice de Morton, et des intervalles d’indices de Morton sont associés aux différents
processus MPI, comme l’illustre la figure II.9.
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P1 P2

P3

FIGURE II.9 – Décomposition de domaine par intervalles de Morton.

Pour distribuer les objets sur les processus MPI, on utilise les règles d’Optidis [40] :

— L’indice de Morton associé à un nœud M (n) est l’indice de Morton de la boite où il se
trouve

— L’indice de Morton associé à un segment M (s) est l’indice de Morton de la boite où se
trouve son centre

— Chaque processus Pi se voit attribué un intervalle IPi d’indices de Morton. Ces intervalles
forment une partition du domaine

— Chaque objet o (segment ou nœud) est associé au processus Pi unique dont l’intervalle
contient son indice de Morton :

o ∈ Pi⇔M (o) ∈ IPi (II.3)

La charge de calcul de chaque processus peut être équilibrée en ajustant les intervalles IPi de
manière à homogénéiser la distribution des objets.

La grille utilisée pour la décomposition de domaine n’est pas forcément identique à la grille
FMM : les hauteurs d’arbres utilisées peuvent être différentes. En effet, une grille trop fine
pourrait augmenter la complexité géométrique des domaines et par conséquent le volume de
communications MPI, comme par exemple dans la figure II.9 où le domaine bleu possède une
cellule orpheline dans la partie gauche du schéma. Pour que la décomposition de domaine soit
compatible avec ScalFMM, il faut s’assurer que toutes les particules d’une feuille de l’octree
FMM se trouvent sur le même processus MPI. La décomposition de domaine doit se faire selon
les boites d’un octree d’une hauteur HDD inférieure à l’arbre utilisé pour le calcul FMM (eq II.4),
comme l’illustre la figure II.10b, sinon certaines boites FMM seraient éclatées sur plusieurs
processus (ce que ScalFMM ne permet pas), comme dans la figure II.10a.

HDD < HFMM (II.4)
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×

(a) Les particules en rouge sont dans la même
boite FMM mais pas sur le même processus.

X
Particule

Boîtes FMM

Processus 1

Processus 2

(b) Le découpage FMM est plus fin que la
décomposition de domaine.

FIGURE II.10 – Compatibilité de la décomposition de domaine avec ScalFMM.

II.4.2.2 Équilibrage de charge

L’équilibrage de charge effectué dans Optidis utilise initialement une approche dynamique ba-
sée sur le transfert de morceaux d’intervalles avec les processus voisins [40]. Dans une dé-
marche de simplification du code, j’ai mis en place une nouvelle méthode pour équilibrer le
nombre de nœuds locaux à chaque processus. La charge est toujours équilibrée en ajustant les
intervalles de distribution des données, mais la différence réside dans le choix des nouveaux
intervalles qui utilise maintenant un algorithme inspiré d’un tri distribué [26].

Une première étape détermine les intervalles optimaux. Le keme
i plus petit indice de Morton de

tous les objets de la simulation marquera le début de l’intervalle IPi avec :

ki =
i ·size
nbprocs

(II.5)

Cela assure que chacun des processus possède le même nombre de nœuds locaux N = size
nbprocs

. La
seconde étape est le déplacement des objets sur les bons processus, détaillé en section II.4.2.3.

L’algorithme qui sélectionne le k-ieme plus petit élément d’une liste est appelé algorithme de
sélection. J’utilise l’algorithme de sélection distribué décrit par Cheng et. al. [26]. Dans cet
algorithme chaque processus trie sa liste d’indice de Morton localement, puis les processus
communiquent pour déterminer tous les ki en une unique exécution de l’algorithme.

Cet algorithme permet de calculer de manière exacte la répartition optimale des intervalles de
Morton : chaque processus possède N = size

nbprocs
éléments.

II.4.2.3 Migration

Après avoir déplacé les objets dans la phase d’intégration ou après avoir modifié les intervalles
de décomposition de domaine dans la phase d’équilibrage de charge (II.4.2.2), certains objets
peuvent se trouver dans des boites qui appartiennent à un autre processus MPI. La phase de
migration déplace les objets vers les bons processus MPI.
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Tout comme l’algorithme de nettoyage, la migration contourne l’interface d’insertion et de sup-
pression évoquée en section II.3.1 pour des raisons de performances. L’implémentation de cet
algorithme doit donc mettre à jour les informations internes de la structure de données qui sont
normalement maintenues en cohérence par les opérations collectives d’ajout/suppression.

La migration se déroule en plusieurs étapes illustrées en figure II.11. Les objets qui ne sont pas
locaux sont déplacés sur le bon processus, puis la topologie est mise à jour pour reconnecter les
objets déplacés.

1 3

A B

2 4

C

P1 : [0,3[ P2 : [3,5[

N :

S :

(a) Les objets qui ne sont pas locaux sont
déplacés sur le bon processus.

1 2

A B

4 3

C
×× ××

P1 : [0,3[ P2 : [3,5[

N :

S :

(b) Les connexions aux objets déplacés sont
supprimées.

1 2

A B

4 3

C

P1 : [0,3[ P2 : [3,5[

N :

S :

(c) Les objets déplacés sont reconnectés.

FIGURE II.11 – Étapes de la migration.

L’étape de migration réorganise les données dans les conteneurs et invalide donc les indices (c.f.
II.3.2). De plus, on remarque en figure II.11c qu’il peut y avoir une dégradation de la localité
spatiale : les connexions avec des objets distants sont plus fréquentes. Dans Optidis, la migration
est effectuée conjointement avec le nettoyage des données de manière à ne mettre qu’une seule
fois à jour la topologie.

II.4.3 Opérations topologiques

Les fonctions insert() et erase() sont des opérations collectives (section II.4.1). Pour insé-
rer ou supprimer un nœud, il faut appeler ces méthodes sur tous les processus à la fois. J’ai fait
ce choix pour que l’interface garantisse la cohérence des données topologiques entre tous les
processus. Même si l’ajout et la suppression des objets sont des opérations collectives, l’implé-
mentation ne nécessite pas forcément l’échange de messages MPI.

À l’insertion, tous les processus doivent connaître les données portées par l’objet à insérer.
Ce dernier est ajouté au conteneur local d’un des processus, choisi selon la décomposition de
domaine. Pour les segments, les informations topologiques portées par les nœuds doivent être
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mises à jour, même lorsqu’ils sont situés sur un processus distant. insert() retourne sur tous
les processus l’indice global de l’objet.

Une implémentation naïve de insert() consiste à diffuser l’indice depuis le processus qui
possède l’objet en utilisant MPI_Bcast(). Dans Optidis, l’indice est déterminé par chaque pro-
cessus sans utiliser de communications MPI. Chacun possède une représentation de l’état de
tous les autres processus afin de déterminer localement l’indice d’insertion. L’opération reste
tout de même collective, car les informations topologiques ainsi que de l’état des autres proces-
sus doivent être mis à jour.

Par exemple, lors de la génération initiale du réseau de dislocations tous les processus lisent les
données des nœuds à insérer depuis un fichier. Tous les processus connaissent la position du
nœud et appellent la méthode node.insert(), mais un processus seulement insère réellement
le nœud dans son conteneur local. Chaque processus connait l’état interne de tous les autres,
il est donc possible de savoir exactement où a été inséré le nœud : sur quel processus, mais
aussi à quelle position dans liste locale du processus distant. On construit alors un indice global
NodeIndex_global qui pourra être utilisé, par exemple, pour connecter un segment à ce nœud.

Pour supprimer un objet, tous les processus doivent connaître l’indice global de l’objet à sup-
primer. L’objet est supprimé localement du processus qui le possède. Dans le cas du segment,
les informations topologiques des nœuds à son extrémité doivent être mises à jour, même si le
nœud est distant.

Il est possible d’éviter totalement les communications MPI lors de la suppression, mais l’implé-
mentation de segments.erase() dans Optidis utilise des communications pour déterminer si
le segment est connecté à un nœud local. L’optimisation n’a pas été effectuée car la suppression
n’a pas été identifiée comme un frein à la performance [62].

II.4.4 Parcours

Il est possible de parcourir les données via deux interfaces différentes. L’utilisation d’itérateurs
permet de parcourir les données locales, et des fonctions externes présentées en figure A.4 de
l’annexe A.1 permettent d’effectuer les parcours décrits en section II.1.

L’interface du réseau de dislocations permet d’accéder à des itérateurs sur les données lo-
cales avec les méthodes begin() et end(), qui permettent l’utilisation du Range-based for
du C++11 [66]. Les itérateurs supportent OpenMP et peuvent être utilisés dans une région pa-
rallèle, comme l’illustre la figure II.12. begin() et end() retournent des intervalles différents
pour chaque thread qui forment une partition des objets locaux.

1 #pragma omp parallel
2 for(Mesh::NodeInfo_ref n : mesh.nodes)
3 {
4 f( n );
5 }

FIGURE II.12 – Utilisation des itérateurs pour parcourir les données locales.
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Les parcours décrits en section II.1 accèdent aux données locales, mais peuvent avoir besoin de
lire des données distantes. Des fonctions indépendantes de l’interface de la structure de données
permettent d’abstraire ces parcours et s’occupent des communications MPI de manière trans-
parente pour l’utilisateur. L’algorithme 1 détaille l’implémentation du parcours des segments
avec nœuds connectés. Les communications MPI se déroulent dans une première phase afin de
récupérer les informations sur les nœuds distants connectés aux segments locaux. Les segments
locaux sont ensuite parcourus, les nœuds connectés sont récupérés depuis les données locales
ou depuis le cache de nœuds distants. Ces fonctions permettent l’utilisation d’OpenMP avec un
parallélisme de boucles.

Algorithme 1 : Implémentation du parcours des segments avec nœud connectés
Données : Réseau de dislocations
Données : f : Fonction à exécuter

1 cache← echange_noeuds (m) // Echange MPI des nœuds distants
2 #pragma omp for // Multithreading avec OpenMP
3 pour S parmi les segments locaux faire
4 n1← cache.get_noeud(S.n1) // Les informations des nœuds sont
5 n2← cache.get_noeud(S.n2) // récupérées depuis les données

locales ou le cache
6 f (S,n1,n2) // La fonction est appelée pour

chaque segment local

TABLE II.1

Pour qu’il soit possible d’effectuer la communication MPI avant le parcours des données, la liste
des nœuds connectés distants - aussi appelés nœuds fantômes - doit être connue. Dans Optidis,
une liste des indices des nœuds fantômes est maintenue sur chaque processus tout au long de
la simulation lors de l’ajout ou la suppression d’objets. L’accès à ces données stockées dans
la structure n’est pas possible via l’interface décrite en section II.1. Les fonctions de parcours
contournent donc l’encapsulation de la structure de données.

La mise en place de fonctions pour parcourir les objets en plus des itérateurs se justifie car
elles offrent de meilleures performances. Il est possible d’utiliser les itérateurs pour écrire les
fonctions de parcours de manière générique, mais les contourner permet un accès direct et plus
rapide aux données de la structure. La performance a été choisie ici au détriment de la généricité.
Une version générique utilisant les itérateurs a tout de même été implémentée pour faciliter la
mise en place d’une nouvelle implémentation de la structure mais n’est pas utilisée dans Optidis.

II.5 Validation et performances

La structure de données permet d’effectuer toutes les opérations nécessaires à la simulation au
travers d’une interface abstraite. On vérifie dans ce qui suit la performance de l’implémentation
à base de tableaux. Les études de performances menées ici peuvent aussi s’appliquer à toute
implémentation ultérieure.
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II.5.1 Conditions de test des parcours

La performance des parcours a été mesurée dans un programme de test hors d’Optidis. Les
temps d’exécution des trois parcours décrits en section II.1 ont été mesurés dans différentes
situations, et comparés au parcours témoin d’un tableau statique simple.

II.5.1.1 Paramètres

Les mesures ont été effectuées en faisant varier plusieurs paramètres dont les notations sont
détaillées dans le tableau II.2. La taille des données, c’est-à-dire le nombre de segments, prend
deux valeurs afin de tester une situation où le volume de données tient en cache L3 (105 élé-
ments), et une situation qui dépasse le cache (106 éléments). Le nombre de threads OpenMP
varie pour couvrir trois situations : 1 seul cœur de calcul pour obtenir la performance séquen-
tielle, 1 nœud NUMA complet (8 threads) pour obtenir la performance multithreadée, et un
nœud de calcul complet (2 NUMA, 16 threads) pour observer d’éventuels effets NUMA [17].

S Nombre de segments
I Intensité arithmétique

Nmpi nombre de processus MPI
Nthreads Le nombre de threads OpenMP

TABLE II.2 – Paramètres du benchmark de la structure de données.

II.5.1.2 Données

Les données à parcourir sont générées en fonction de la taille demandée. Le réseau de dis-
locations généré se compose de S

4 boucles carrées uniformément réparties et composées de 4
segments chacune, comme illustré dans la figure II.13. La taille des boucles est modifiée en
fonction du nombre de segments pour maintenir une densité de dislocations constante. Mainte-
nir une densité constante est important pour que les parcours génèrent un volume de commu-
nication constant : plus le réseau est dense, plus les segments ont de chance d’être à cheval sur
deux domaines.
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(a) 105 Segments de taille 50 Å. (b) 106 Segments de taille 5 Å.

FIGURE II.13 – Données générées pour tester la performance des parcours de la
structure de données. Taille de domaine :1 µm; densité : 5 ·1014 m/m3.

La taille des segments est adaptée de manière à ce que la densité de dislocations ρ soit constante.
La densité choisie est de 5 ·1014 m/m3. Tous les segments ont la même longueur L qui peut être
déterminée comme suit selon la densité et le nombre de segments S souhaité :

ρ =
∑s Ls

V
=Cst (II.6)

L =
ρ×V

N
(II.7)

Pour le parcours témoin, des tableaux de flottants double précision de taille 3× S sont alloués
et initialisés avec des valeurs quelconques différentes les unes des autres. Chaque thread alloue
le tableau qu’il parcourt. Les éléments du tableau sont regroupés par trois flottants double pré-
cision (AoS), comme les tableaux internes à la structure de données (sec. II.2.4). Une variante
avec trois tableaux de taille S (SoA) a aussi été essayée pour laquelle les résultats ne sont pas
exposés ici car la performance est très légèrement inférieure.

II.5.1.3 Opérations effectuées pour chaque objet

Pour chaque élément contenu dans la structure de données, on effectue un certain nombre d’opé-
rations en fonction de l’intensité arithmétique I demandée. La fonction exécutée pour chaque
objet est décrite dans l’algorithme 2.
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Parcours v1 v2 v3

Référence Tableau 1 Tableau 2 Tableau 3
Nœuds seuls Nouvelle position Ancienne position Vitesse

Segments avec Nœuds Force sur le segment Force nœud 1 Force nœud 2
Nœuds avec Segments Force nodale Force sur le 1er

segment connecté
Force sur le 2eme

segment connecté

TABLE II.4 – Champs choisis pour le benchmark des parcours.

Algorithme 2 : Fonction exécutée pour chaque objet
Paramètres : I : L’intensité arithmétique
Données : v1, v2 et v3 : des champs vectoriels de la structure de données.

1 v1← 0
2 pour i dans [1, I] faire
3 v1← v1 +(0.1∗ i)∗ v2 +(0.15∗ i)∗ v3

TABLE II.3

La boucle for est en réalité implémentée en utilisant les templates afin que le compilateur
puisse appliquer toutes les optimisations possibles. Les constantes flottantes (0.1· i) et (0.15· i)
sont connues à la compilation et différentes pour chaque multiplication. Cela permet de s’as-
surer que le compilateur ne factorise pas les multiplications, et effectue bien le nombre d’opé-
rations flottantes attendu. L’option de compilation ffast-math est désactivée, et le nombre
d’opérations dans le code assembleur généré a été vérifié.

v1, v2 et v3 sont des vecteurs en 3 dimensions en double précision. Pour chaque objet et pour
chaque tour de boucle, 9 flottants doubles précisions (8 octets) sont chargés et 3 sont écrits. Le
nombre d’octets écrits et chargés au cours du parcours est :

M(I,S) = 8·(9+3) ·S = 96·S Octets (II.8)

Pour chaque objet, et pour chaque tour de boucle, on effectue 2 additions et 2 multiplications
vectorielles. Le nombre d’opérations flottantes au cours d’un parcours est le suivant :

Flops(I,S) = 12· I ·S Flops (II.9)

L’intensité en Flops/Octet en fonction de I est :

Intensite(I) =
I
8

Flops/Octet (II.10)

Selon les parcours considérés, les champs choisis pour v1, v2 et v3 varient.

II.5.1.4 Méthode de mesure du temps d’exécution

La mesure du temps d’exécution des parcours de la structure de données se fait en utilisant
la fonction de la librairie standard std::chrono::steady_clock::now(). La mesure rete-
nue est le meilleur temps d’exécution de la fonction de parcours sur 100 appels successifs en
excluant la première mesure [82].
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II.5.2 Performance des parcours en mémoire partagée

Cette section s’intéresse à la performance de la structure de données en mémoire partagée avec
OpenMP. Nous proposons une méthode pour vérifier que la structure de données utilise correc-
tement le matériel dans un contexte multithreadé sur un seul nœud de calcul.

II.5.2.1 Roofline model et machine de test

Le roofline model est une représentation graphique de la performance d’une application. Il per-
met de comparer la puissance théorique du matériel à la vitesse d’exécution de l’application
[120]. Il s’agit d’un graphe dont l’axe des abscisses représente l’intensité arithmétique (aussi
appelée Intensité opérationnelle), et l’axe des ordonnées la performance de l’application. L’in-
tensité arithmétique est le nombre d’opérations arithmétiques effectuées par le processeur pour
chaque Octet chargé depuis la mémoire et s’exprime en Flops/Octet. La performance est la
vitesse d’exécution des opérations arithmétiques et se mesure en Flops/s. Sur ce graphique,
on superpose la performance maximale de la machine avec la performance de l’application à
étudier. La figure II.14 présente un exemple de roofline.
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FIGURE II.14 – La performance maximale théorique sur un roofline.

La performance de la machine peut être limitée par la vitesse de la mémoire, on est alors dans la
partie Memory bound du roofline. Elle peut aussi être limitée par la vitesse du processeur, c’est
la partie dite Compute bound. La performance maximale Pmax selon l’intensité I se calcule en
utilisant la vitesse du processeur PCPU et la bande passante mémoire BRAM [120] :

Pmax = min(PCPU , I×BRAM) (II.11)

La machine utilisée pour effectuer les mesures est le cluster Poincaré [2] de la Maison de la
Simulation. La topologie d’un nœud de la machine est donnée par la figure II.15. Chaque nœud
de calcul est composé de deux processeurs Sandy Bridge Intel E5-2670 à 2.6Ghz.
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FIGURE II.15 – Topologie d’un nœud de la machine Poincaré.

La performance maximale d’un nœud de la machine Poincaré est résumée dans les roofline
models de la figure II.16. Les trois rooflines représentent les performances maximales de la
machine avec différents nombres de threads.
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FIGURE II.16 – Performances de référence de la machine Poincaré (Roofline).
- La ligne oblique représente la performance maximale liée à la bande-passante
mémoire alors que les lignes horizontales représentent la vitesse maximale du pro-
cesseur lorsque la vectorisation est activée (haut), et lorsqu’elle est déactivée (bas).

La bande passante maximale (partie linéaire) a été mesurée via le benchmark STREAM [82] et
la performance crête (plateau) a été déduite des spécifications constructeur du processeur [67].
On distingue la puissance crête avec vectorisation PAV X2 de celle sans vectorisation Pscalaire :

PAV X2 = 2.6 GHz×2 ALUs×4 double/inst = 20.8 GFlops/s/coeur (II.12)
Pscalaire = 2.6 GHz×2 ALUs×1 double/inst = 5.2 GFlops/s/coeur (II.13)

Le tableau II.5 résume les performances maximales de la machine.
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1 coeur 1 NUMA Noeud complet
Bande Passante ( GO/s) 14.0 29.9 59.5

Performance crête scalaire (GFlops/s) 5.2 41.6 83.2
Performance crête AVX2 (GFlops/s) 20.8 166.4 332.8

TABLE II.5 – Performances maximales de la machine.

Une autre manière de présenter ces résultats pour les faibles intensités arithmétiques est de
tracer la courbe de la bande passante en fonction de l’intensité arithmétique. La figure II.17
affiche par exemple bande passante maximale du matériel sur un nœud NUMA en fonction du
nombre de threads utilisés.
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FIGURE II.17 – Performances de référence de la machine Poincaré sur un nœud
NUMA (Bande passante).

Placement des algorithmes sur le roofline
Il est possible de calculer l’intensité arithmétique pour les algorithmes implémentés au sein
d’Optidis afin de les placer sur le Roofline model. J’ai choisi d’étudier plusieurs algorithmes
qui ont des intensités arithmétiques différentes.

Le premier algorithme est l’algorithme de déplacement des nœuds du réseau de dislocations.
Il fait partie de l’étape d’intégration décrite en section I.3.4, et utilise le parcours simple des
nœuds décrit en section II.1. Il possède une faible intensité arithmétique et est consultable en
figure II.18.

Le second algorithme est celui chargé de calculer l’incrément de déformation. Il n’a pas encore
été évoqué, mais il permet de déterminer la déformation plastique en calculant l’aire balayée
par les dislocations. Il est consultable en figure A.6(b), en annexe A.1 et a été choisi comme
exemple pour sa concision.

La figure II.18 est un extrait de code de la fonction chargée de déplacer les nœuds à leur nou-
velle position en fonction de la vitesse calculée au préalable. En plus de calculer la nouvelle
position, la fonction enregistre la position précédente. Cette fonction est prise comme exemple
afin d’expliquer comment est calculée l’intensité arithmétique théorique d’une boucle.
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1 double dt;
2 [...]
3 MeshHelper::fastiterate_nodes( mesh,
4 [dt](Mesh::NodeInfo_ref& n)
5 {
6 n.x_old() = n.x();
7 n.y_old() = n.y();
8 n.z_old() = n.z();
9 n.x() += dt*n.vx();

10 n.y() += dt*n.vy();
11 n.z() += dt*n.vz();
12 });
13 [...]

FIGURE II.18 – Déplacement des nœuds.

A chaque itération, des champs de la structure sont chargés ou écrits en mémoire :

— Position {n.x(),n.y(),n.z()} : lecture + écriture

— Vitesse {n.vx(),n.vy(),n.vz()} : lecture seule

— Ancienne vitesse {n.x_old(),n.y_old(),n.z_old()} : écriture seule

Pour un total de 12 flottants double précision lus ou écrits. Le volume d’opérations mémoire
par itération est donc :

M = 12·sizeof(double) = 96 Octets (II.14)

On compte 3 additions et 3 multiplications :

F = Fadd +Fmul = 6 Flops (II.15)

On en déduit l’intensité arithmétique : On compte 3 additions et 3 multiplications :

I = F/M =
1

16
Flops/Octet = 0.0625 Flops/Octet (II.16)

De la même manière, on calcule l’intensité arithmétique pour l’incrément de déformation, et on
obtient le tableau II.6.

Algorithme F (Flops) M (Octets) I (Flops/Octet)
Déplacement des nœuds 6 96 0.0625

Incrément de déformation 72 96 0.75

TABLE II.6 – Calcul des intensités arithmétiques de différents algorithmes au sein
d’Optidis.

Il est alors possible de les placer sur un Roofline, comme le montre la figure II.19.
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FIGURE II.19 – Placement des intensités arithmétiques des algorithmes d’Optidis
sur un roofline model (1 Nœud NUMA).

Pour placer la vitesse d’exécution d’un algorithme sur la courbe il faut mesurer son temps
d’exécution. La vitesse V peut être calculé à partir du décompte des opérations à chaque tour de
boucle FIter (ex. tableau II.6), du nombre d’itérations NIter et du temps d’exécution total de la
boucle TTot (eq. II.17). C’est cette vitesse d’exécution qui est analysée tout au long des sections
suivantes.

V =
FIter×NIter

TTot
(II.17)
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II.5.2.2 Comportement général

Les sections suivantes mettent en avant certains phénomènes que l’on peut observer dans les
mesures effectuées. Toutes les mesures sont données dans l’annexe A.2.

Les graphiques de la figure II.20 donnent un aperçu de la performance des parcours de la struc-
ture de données dans le cas qui représente le mieux son utilisation dans Optidis, à savoir avec
des données qui ne tiennent pas en cache et sur un nœud NUMA.
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FIGURE II.20 – Performance des parcours de la structure de données pour un vo-
lume de données dépassant la capacité du cache L3 (106 éléments) sur un nœud
NUMA (8 threads).

On remarque que dans ces conditions les parcours de la structure de données utilisent effica-
cement les capacités de la machine. Les différents parcours ont des performances variables en
accord avec la complexité des schémas d’accès aux données. Les performances du parcours de
référence et du parcours simple des nœuds sont comparables et proches de la performance maxi-
male de la machine sans vectorisation ni effet de cache. On déduit que la couche d’abstraction
que constitue l’interface d’accès aux données n’affecte pas significativement la performance du
parcours simple des nœuds.

Les deux autres parcours sont moins performants à cause d’un accès aux données plus irrégulier.
Le parcours des segments avec nœuds connectés génère une bande passante utile 20% inférieure
à la bande passante maximale car l’accès aux nœuds nécessite une indirection supplémentaire. Il
faut charger depuis la mémoire les indices des segments, ce qui consomme de la bande passante.
Le parcours des nœuds avec segments connectés est encore plus irrégulier car le nombre de
segments connectés à chaque nœud est inconnu à la compilation. Le compilateur ne peut pas
effectuer autant d’optimisations, et il en résulte une performance moindre.

II.5.2.3 Effets de la taille des données

Le nombre d’objets contenus dans la structure de données joue un rôle important dans la perfor-
mance des parcours, surtout pour les faibles intensités arithmétiques. La figure II.21 compare
les performances des parcours sous forme de Roofline et de graphe de bande passante pour 105

et 106 éléments sur un nœud NUMA.
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FIGURE II.21 – Impact du nombre d’objets contenus dans la structure sur un nœud
NUMA (8 threads). À gauche (a, c) pour 105 éléments, et à droite (b, d) pour 106

éléments.

On observe des effets de cache lorsque la taille des données est suffisamment petite. La bande
passante pour S = 105 (fig. II.21c) est supérieure à la bande passante maximale entre le proces-
seur et la RAM pour presque tous les parcours, ce qui indique que les données sont stockées
dans le cache qui possède une bande passante supérieure. Pour des données plus grandes, ces
effets n’apparaissent pas, et la performance est limitée par la vitesse de la RAM.

Cependant, les algorithmes d’Optidis ne bénéficient pas de ces effets de cache. Dans Optidis,
les différents algorithmes utilisent le plus souvent des champs différents de la structure, ce qui
limite la réutilisation des données. De plus, les données du cache sont remplacées à chaque
itération par le calcul FMM coûteux en mémoire. Le cas le plus représentatif de la performance
dans Optidis est donc celui où les effets de cache n’apparaissent pas.

Bien que les algorithmes tels qu’ils sont mis en place ne bénéficient pas des effets de cache,
les résultats nous montrent que la structure de données, elle, est capable d’en bénéficier. Une
meilleure utilisation du cache pourrait améliorer la performance, par exemple en fusionnant
des boucles pour augmenter l’intensité arithmétique [69], ou en mettant en place une forme
quelconque de Cache blocking [117]. Ce type d’optimisation n’est pas utilisé dans Optidis car
les modifications de la structure du programme seraient lourdes pour des gains hypothétiques
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faibles.

II.5.2.4 Effets du nombre de threads

La figure II.22 compare les performances des parcours d’une structure de données contenant
106 objets en fonction du nombre de threads utilisés. Cette figure vise à montrer l’impact des
effets NUMA [17] sur la structure de données. Je compare une situation multithreadée sur un
unique nœud NUMA (fig. II.22a et c) à une situation où les threads sont distribués sur deux
nœuds NUMA (fig. II.22b et d).
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FIGURE II.22 – Impact du nombre de threads sur la performance de la structure de
données pour 106 objets. À gauche (a, c) pour un nœud NUMA (8 threads), et à
droite (b, d) pour un nœud de calcul complet (2 NUMA × 8 threads).

Comme l’indique la section II.5.2.2, la performance sur un unique nœud NUMA est proche de la
performance maximale. Cependant, dans un contexte NUMA (fig. II.22b et d), on observe une
différence notable. L’ajout d’un second nœud NUMA ne permet pas d’accélérer les parcours
de la structure de données lorsque la performance est limitée par la mémoire. Le parcours de
référence, quant à lui voit sa bande passante utile augmenter.

Ce résultat nous montre que la structure de données n’est pas adaptée à un environnement
NUMA. Les performances observées sont symptomatiques d’une mauvaise distribution des
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données sur les nœuds NUMA, et il faudrait mieux les distribuer pour bénéficier de la bande
passante supplémentaire qu’offre l’architecture NUMA. Ce résultat était à prévoir au vu de
l’initialisation des données dans la structure : tous les tableaux sont initialisés depuis le même
thread. Il serait possible de résoudre ces problèmes en distribuant mieux les données sur les
nœuds NUMA [24]. La solution la plus simple est tout de même de n’utiliser qu’un nœud
NUMA par processus MPI. C’est ce qui est fait dans les mesures effectuées en mémoire parta-
gée.

II.5.3 Performance des parcours en mémoire distribuée
Dans cette section, je mesure la performance de la structure de données lorsque les objets sont
distribués sur plusieurs processus MPI. Les graphiques proposés représentent le temps ou l’ef-
ficacité en fonction du nombre de processus. Pour chacun des graphiques présentés, on utilise
toujours un nœud NUMA complet, comme le conseille la section II.5.2.4. Le nombre d’élé-
ments pourra être de 105 ou 106 par processus MPI et sera indiqué sur chaque graphe. L’in-
tensité arithmétique est de 0.04 Flops/Octet. Elle a été choisie faible pour mieux observer le
surcoût MPI.

La performance MPI des parcours de la structure est mesurée en scalabilité faible : la taille des
données augmente avec le nombre de processus. Ce choix a été fait car la scalabilité forte nous
oblige à utiliser des tailles soit trop petites pour mesurer correctement les temps avec beaucoup
de processus, soit trop grandes pour être représentatives du nombre d’objets simulés. Afin que la
proportion de segments fantômes ne varie pas, il est important de maintenir une densité linéique
de dislocations constante comme décrit en section II.5.1.2. Toutes les mesures effectuées sont
données en annexe A.2.

Simulations massives de dynamique des dislocations 61



II.5. Validation et performances

II.5.3.1 Comportement général

Les graphiques de la figure II.23 donnent un aperçu de la performance des parcours de la struc-
ture de données dans le cas qui représente le mieux son utilisation dans Optidis : l’intensité
choisie de 0.04 Flops/Octet est représentative de l’algorithme de déplacement des nœuds par
exemple, et le volume de données de 106 éléments par processus MPI est représentatif de la
non-réutilisation des données dans les caches au sein d’Optidis (sec. II.5.2.3).
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FIGURE II.23 – Mesures de scalabilité des parcours pour 106 éléments par processus
MPI, une intensité arithmétique de 0.04 Flops/Octet et un processus MPI par nœud
NUMA (8 threads).

Le temps d’exécution varie peu, ce qui nous indique que les parcours de la structure de données
sont efficaces dans ces conditions. L’efficacité de la plupart des parcours est proche de 100 %,
à l’exception du parcours des nœuds avec segments connectés dont l’efficacité s’approche des
90%.

On remarque que le temps d’exécution du parcours des nœuds avec segments connectés est
minimal lorsque deux processus MPI sont exécutés sur le même nœud de calcul. Nous avons
donc choisi le temps d’exécution sur un nœud complet avec un processus par nœud NUMA
( 2 MPI × 8 Threads ) comme valeur de référence pour l’efficacité afin d’avoir des valeurs
d’efficacité cohérentes. Le temps choisi pour calculer l’efficacité est le plus grand parmi tous
les processus, qui est représenté par une ligne pleine sur les courbes de temps d’exécution. Cela
permet de prendre en compte les problèmes de répartition de charge dans le calcul de l’efficacité.
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II.5.3.2 Impact de la taille des données

La figure II.24 donne la performance des parcours qui ont recours aux communications MPI
lorsqu’il y a un nombre faible d’éléments (105).
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(b) Efficacité : 105 Elements

Parcours :

Segments + Nœuds connectés Nœuds + Segments connectés

FIGURE II.24 – Mesures de scalabilité des parcours pour 105 éléments par processus
MPI, une intensité arithmétique de 0.04 Flops/Octet et un processus MPI par nœud
NUMA (8 threads).

Les temps de parcours mesurés pour une taille de 105 sont très courts, seules les mesures pour
les parcours avec communications MPI sont présentées car le temps d’exécution des autres
parcours est trop faible pour être mesuré précisément. Il s’agit ici d’un cas extrême où le temps
d’exécution est très faible avec à la fois une intensité arithmétique faible et un faible nombre
d’éléments. Ces mesures mettent en avant le coût des communications MPI.

Lorsque le temps d’exécution est court, l’impact des communications MPI est plus important :
on remarque que l’efficacité est bien inférieure à celle de la figure II.23. Le temps d’exécution
reste relativement constant lorsque l’on augmente le nombre de processus pour une taille de 106

(fig. II.23a) alors qu’il augmente rapidement lorsque la taille est de 105 (fig. II.24b).

Ces résultats peuvent être extrapolés pour l’intensité arithmétique : plus le temps de calcul est
long, moins les communications jouent un rôle important dans la performance.

II.5.3.3 Effet des échanges MPI

Dans les figures II.25 et II.26, les parcours qui nécessitent des échanges MPI ont été modifiés
afin d’éviter les envois de messages lorsque les valeurs liées aux objets fantômes (Ghosts) ne
changent pas. Lorsque les données ne sont pas modifiées entre les itérations, il est possible
d’éviter les communications MPI en sauvegardant les valeurs liées aux objets fantômes dans un
cache 1 pour s’en rappeler lors de l’appel suivant. Ces figures comparent la performance lorsque
les processus effectuent des communications MPI, et lorsque les données sont gardées en cache.

1. à ne pas confondre avec les caches des processeurs
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FIGURE II.25 – Effet des échanges MPI sur la performance des parcours pour une
taille de 106 éléments par processus, une intensité de 0.04 Flops/Octet avec un pro-
cessus MPI par nœud NUMA (8 threads).

Lorsque les données sont suffisamment grandes (figure II.25), les communications MPI ne
changent pas la performance de manière significative. La courbe en pointillés indique le temps
du processus le plus rapide, et la courbe pleine du plus lent. Les deux courbes sont disjointes
dans la figure II.25b car une différence de charge existe entre les différents processus. Cette
différence s’explique par l’inhomogénéité du nombre d’objets fantômes à traiter : les processus
du bord ont moins de fantômes. On remarque que pour une taille de 106 éléments par processus
les échanges MPI ne font que synchroniser tous les processus sur le plus lent.
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FIGURE II.26 – Effet des échanges MPI sur la performance des parcours pour une
taille de 105 éléments par processus, une intensité de 0.04 Flops/Octet avec un pro-
cessus MPI par nœud NUMA (8 threads).

Lorsque la taille des données est faible II.26), le temps de parcours est faible et l’impact des
communications est plus fort. Pour les petits volumes de données et les faibles intensités arith-
métiques, l’utilisation d’un cache pour les données fantômes permettrait d’améliorer les per-
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formances. Malheureusement, comme pour les effets de caches (sec. II.5.2.3), les algorithmes
réutilisent rarement les mêmes champs de la structure de données. Pour cette raison, bien que
le mécanisme de cache ait été mis en place dans la structure de données, il n’est pas utilisé dans
Optidis.

II.5.4 Performance des opérations topologiques

L’objectif principal de la mise en place d’un type de données abstrait pour la structure de don-
nées est d’augmenter la fiabilité des algorithmes au sein d’Optidis. Certains des aspects comme
les parcours ont été optimisés pour la performance, mais d’autres opérations comme les opéra-
tions de modification de la topologie nécessitent encore des optimisations afin que leur perfor-
mance soit optimale dans un environnement parallèle et distribué. Cette section a pour but de
faire un état des lieux de la performance de ces opérations.

II.5.4.1 Performances théoriques

Les opérations topologiques d’ajout et de suppression de nœuds ou de segments se font de
manière collective. Tous les processus doivent participer à l’insertion de chaque objet. Les opé-
rations topologiques collectives, à l’image des opérations MPI telles que MPI_Bcast sont inévi-
tablement un obstacle à la scalabilité. Malgré les efforts mis en place pour éviter au maximum
les communications pour ces opérations (sec. II.4.3), le temps nécessaire à l’ajout ou à la sup-
pression est linéaire en fonction du nombre d’objets quel que soit le nombre de processus MPI
utilisés : ces opérations sont séquentialisées. Avec N le nombre d’objets à insérer/supprimer
et quel que soit P le nombre de processus MPI, le temps nécessaire à effectuer les opérations
topologiques est linéaire :

Tinsertion(N,P) = Tsuppression(N,P) = O(N) (II.18)

II.5.4.2 Mesure des performances d’insertion

Afin d’illustrer la performance des opérations topologiques dans la structure de données, j’ai
mesuré le temps nécessaire à l’insertion des objets lors de la construction du réseau de disloca-
tion pour le benchmark des parcours. Les boucles du cas-test présenté en section II.5.1.2 sont
insérées les unes après les autres, sans aucune communication MPI. La figure II.27 donne la
vitesse d’insertion des objets en fonction du nombre de processus MPI. Chaque point du graphe
est déduit de la mesure du temps nécessaire pour construire le réseau de dislocations utilisé
pour les graphiques de scalabilité présentés en section II.5.3, et dont la structure est décrite en
section II.5.1.2.
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FIGURE II.27 – Insertion de 106 segments par processus MPI dans la structure de
données.

Après une légère augmentation, la vitesse d’insertion stagne à 4 ·106 Objets/s malgré le nombre
croissant de processus MPI. Le temps d’insertion est donc bien linéaire en nombre d’objets.

Bilan
Dans cette partie, j’ai développé une interface d’accès aux données dans Optidis. Cette
interface permet de modifier de manière fiable les données de la simulation sans se préoc-
cuper des problématiques de performances et de distribution des données. L’implémen-
tation proposée à base de tableaux simples stocke les données topologiques du réseau
de dislocations en utilisant une représentation orientée objet de graphe. Les propriétés
physiques des objets du réseau sont placées dans des conteneurs dynamiques qui uti-
lisent std::vector pour plus de fiabilité et une représentation Structure of Array pour
des performances optimales. Les performances de cette implémentation ont été mesurées
dans un contexte OpenMP et MPI.

L’interface proposée permet bien d’abstraire les choix d’implémentation. Par exemple,
une autre implémentation qui utilise la BlockList (section II.2.2) développée précédem-
ment dans Optidis [40] a aussi été testée. Cette implémentation n’a pas été détaillée ici,
car elle n’a pas fait l’objet du même travail d’optimisation que celle à base de tableaux
simples. Les résultats des mesures de performances ont montré que la structure de don-
nées utilise correctement les ressources disponibles lors des parcours, et que l’abstraction
mise en place n’est pas un frein à la performance.

La performance des parcours pourrait être encore améliorée en exploitant la réutilisa-
tion des données. Une réorganisation du code permettrait d’utiliser plus efficacement les
caches. Une optimisation des communications MPI permettrait de réduire le volume de
communications en utilisant le cache de données fantômes décrit en section II.5.3.3.
Les performances des opérations topologiques peuvent aussi être améliorées en dévelop-
pant une interface d’insertion qui ne nécessite pas d’opérations collectives. Un bon point
de départ est probablement d’étudier les mécanismes des bases de données transaction-
nelles [116], notamment le concept de transaction distribuée.
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III. Détection et traitement des collisions

Introduction
L’algorithme chargé de détecter et traiter les collisions est une étape importante des simulations
de dynamique des dislocations qui permet notamment de former les jonctions (sec. I.1.3.3). Il
fait partie des opérations topologiques effectuées à la fin de chaque pas de temps. Des nœuds
et des segments du réseau de dislocation peuvent par exemple fusionner lorsqu’ils entrent en
contact.

Les modifications topologiques effectuées au cours de l’algorithme de collision sont très sen-
sibles et peuvent rapidement être source d’instabilités. La gestion des collisions a d’ailleurs
été identifiée comme un frein à l’augmentation du pas de temps [105]. La prise en compte des
collisions doit être effectuée de manière fiable et précise en prenant en compte les contraintes
cristallographiques afin de respecter la physique des dislocations. La difficulté principale réside
dans la gestion de collisions multiples lorsque le pas de temps est grand.

Le caractère massif des simulations menées nous contraint aussi à considérer l’aspect perfor-
mance des algorithmes. Un double enjeu est donc de permettre une gestion à la fois fiable et
rapide de ces collisions.

Dans cette partie, je propose un algorithme de détection et de traitement pour la dynamique des
dislocations fiable et performant. Dans un premier temps, le problème à résoudre est présenté,
et les différentes solutions proposées dans la littérature aux problèmes de détection et de ges-
tion des collisions sont exposées. Différents algorithmes de collision sont ensuite détaillés et
comparés. Je décris ensuite comment l’algorithme retenu a été implémenté dans Optidis. En-
fin, les performances de l’algorithme dans un contexte parallèle et distribué sont présentées et
discutées.

III.1 État de l’art
L’algorithme de gestion de collision a pour objectif de modifier la topologie du réseau afin de
permettre la prise en compte de la physique inhérente aux interactions de contact [61]. Il est par
exemple à l’origine de la formation des jonctions (sec. I.1.3.3).

La gestion fiable de ces interactions de contact est cruciale pour mettre en avant certains com-
portements des matériaux comme l’écrouissage qui émane de la formation des jonctions [80]
ou le durcissement par irradiation qui provient des interactions entre dislocations et défauts
cristallins produits par l’irradiation [103].

III.1.1 Les collisions pour la DD
La méthode utilisée dans certains codes de dynamique des dislocations est une approche statique
de la gestion des collisions [73, 18]. Le traitement statique des collisions - aussi appelé détection
de proximité [105] ou détection d’intersection [39] - revient à détecter et gérer les collisions à
un instant donné. On calcule la distance entre chaque objet, et les objets dont la distance est
inférieure à un rayon de capture (dist < rcol) sont fusionnés. Le mouvement des objets n’est pas
pris en compte donc si une collision a lieu plus tard au cours du pas de temps, elle ne sera pas
détectée.

Un tel algorithme a pour avantage d’être facile à mettre en œuvre et est peu coûteux en temps
de calcul. Les formules impliquées dans calcul des distances entre des objets immobiles sont
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simples et peu complexes. Le défaut de la gestion statique des collisions est son imprécision
lorsque le déplacement des objets devient important. Des études récentes ont montré que ce type
d’algorithme limite fortement le pas de temps utilisable [105]. Si le pas de temps est trop grand
par rapport au rayon de capture les collisions ne sont pas détectées et les objets se traversent sans
interagir. Pour que toutes les collisions soient détectées, les objets ne doivent pas se déplacer
hors du rayon de capture. Le pas de temps est alors limité par le rayon de capture rcol et la
vitesse de déplacement des objets v : dt < rcol/2v.

Pour contourner cette limite, il est possible de découper le pas de temps dt en sous-pas dtcol
tel que dtcol < 2rcol/vmax. L’algorithme effectue des sous-pas de temps successifs en alternant
une détection de collisions statique, et une fusion de proximité et déplaçant à chaque sous-pas
les dislocations. Ce type d’approche est par exemple utilisée dans microMegas/Tridis [73]. Le
diagramme III.1 illustre cet algorithme.

Début
t = t0

t < t0 +dt ?

Detection de proximité
Calcul statique
des collisions.

Operation topologique
Fusion des objets proches.

Déplacement
Tous les noeuds sont
déplacés au temps t.

Fin

Oui

Non

t← t +dtcol

FIGURE III.1 – Algorithme de collision : Fusion de proximité. Plusieurs sous-pas
de temps sont effectués en alternant détection statique et fusion des objets.

Cet algorithme est coûteux car il nécessite d’effectuer plusieurs détections de collisions. La
détection des collisions, même statique, est un problème à n-corps d’une complexité élevée.

Plus récemment, des méthodes dynamiques de traitement des collisions ont vu le jour, par
exemple dans NUMODIS [36] et dans ParaDis [105]. Un traitement dynamique des collisions
permet de prendre en compte le déplacement des objets lors de la détection des collisions. Pour
chaque paire d’objets en mouvement, on détermine s’ils s’intersectent au cours du pas de temps,
mais aussi à quel moment a lieu cette collision.

Une gestion dynamique permet de détecter toutes les collisions qui ont lieu quelque soit l’in-
tervalle de temps considéré et ne limitent pas le pas de temps utilisable. La mise œuvre du
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traitement dynamique des collisions est toutefois plus délicate que la détection de proximité.
Il pose des problèmes de chronologie des intersections. Les collisions doivent être gérées dans
l’ordre sous peine de générer des conflits. De plus, la détection des collisions entre objets dyna-
miques est bien plus complexe qu’un simple calcul de distance comme pour la gestion statique
des collisions.

III.1.2 Détection des collisions dynamiques
Le sujet de la détection de collisions entre objets en mouvement, aussi appelée détection dyna-
mique ou détection continue des collisions (CCD - Continuous Collision Detection) intéresse
depuis longtemps les chercheurs en robotique [60, 30, 53]. Elle est utilisée principalement pour
détecter les collisions avant qu’elles ne se produisent pour les éviter. Le domaine de l’anima-
tion 3D utilise aussi la détection dynamique des collisions entre solides depuis les années 90
[10, 113] pour animer de manière fidèle les objets physiques, comme par exemple les vêtements
ou les cheveux. Elle est aujourd’hui utilisée dans un contexte temps réel [39], notamment dans
l’industrie du jeu vidéo où la performance joue un rôle crucial.

Les algorithmes pour la dynamique des dislocations sont des algorithmes de détection de colli-
sion n-corps car tous les objets du maillage peuvent entrer en collision. Le réseau de dislocations
est modélisé par un ensemble de cylindres de rayon rcol autour des segments sur le modèle de
la géométrie de construction de solides (CSG - Constructive Solid Geometry) [97].

L’algorithme naïf où chaque paire d’objets est testée possède une complexité quadratique O(N2).
Il peut être utilisé comme algorithme de référence, mais sa complexité est trop importante pour
qu’il soit utilisé sur des données massives. Des solutions basées sur la localité spatiale per-
mettent de réduire la complexité de l’algorithme, notamment en triant spatialement les objets et
en hiérarchisant l’espace. En effet, certains objets sont souvent trop éloignés les uns des autres
pour qu’une collision soit possible.

Dans la littérature, plusieurs solutions existent pour réduire la complexité du calcul en réduisant
le nombre de tests à effectuer. L’espace peut être découpé spatialement afin de séparer les objets
qui sont trop éloignés pour entrer en collision. On peut citer la méthode sweep and prune [27],
aussi appelée sort and sweep [11] qui trie les objets spatialement. Des méthodes qui consistent
en un découpage de l’espace en une grille uniforme [54], voire hiérarchique [83], sont aussi
utilisées. Enfin, des techniques comme l’utilisation des BSP-Trees [50, 99] permettent de hié-
rarchiser les géométries plus complexes. Une seconde technique consiste à utiliser des volumes
englobants (BV - Bounding Volumes) [27]. Le principe consiste à inscrire les objets à tester pour
la collision dans un volume, puis à tester l’intersection de ces volumes. Cette technique qui vise
à rejeter certaines paires d’objets qui ne peuvent pas entrer en collision est appelée fast-reject.
Un fast-reject efficace doit permettre de détecter toutes les collisions tout en filtrant le mieux
possible les faux positifs. L’utilisation de volumes englobants simples, comme des sphères par
exemple, permet d’effectuer ce filtrage rapidement. Les volumes englobants peuvent aussi être
utilisés au sein de hiérarchies pour effectuer ce filtrage par étapes successives [71]. Ces solutions
peuvent être utilisées conjointement pour accélérer la détection des collisions.

III.1.3 Positionnement
Mon approche consiste à utiliser un algorithme dynamique afin de rentre plus fiable la détection
et le traitement des collisions. L’objectif est de lever les limitations liées au pas de temps induites
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par le traitement des collisions tel qu’il a été mis en place dans Optidis au cours des travaux de
thèse de A. ETCHEVERRY [40].

Pour améliorer la fiabilité de l’algorithme de collision, il faut tout d’abord détecter de manière
fiable les collisions. De nouvelles primitives dynamiques de détection de collisions entre objets
plus précises et robustes son proposées. Les objets considérés sont les segments mais aussi les
nœuds afin de situer plus précisément le lieu et le moment de la collision.

Pour accélérer la détection des collisions dynamiques, je propose d’utiliser des techniques de
partitionnement de l’espace et de volumes englobants.

A. ETCHEVERRY [40] a mis en place une technique de partitionnement basée sur le découpage
utilisé pour la FMM dans le calcul de forces. Il utilise le calcul de champ proche (P2P) pour
ne tester les collisions qu’entre objets de boites voisines (cutoff ). Je propose de décorréler le
partitionnement utilisé dans les collisions de celui utilisé dans la FMM en utilisant un découpage
de l’espace selon une grille uniforme indépendante. Cela permet de régler la finesse de la grille
en fonction de critères basés sur les collisions et non sur le calcul des forces.

J’utilise également la technique des volumes englobants pour accélérer la détection qui s’ef-
fectue alors en deux phases [83]. Dans une première phase (Broad Phase ou fast-reject) des
collisions entre les volumes englobants simples sont détectées. Le choix des volumes utilisés
s’est porté sur les sphères car leur intersection est facile à tester [89]. Dans un second temps
(Narrow Phase) les collisions exactes entre les nœuds et les segments présélectionnés sont éva-
luées.

Enfin, je propose un nouvel algorithme de gestion des collisions. J’ai comparé plusieurs algo-
rithmes en étudiant leur fiabilité, mais aussi leur performance. Parmi ces derniers, le meilleur
compromis entre la précision du résultat obtenu et le temps d’exécution a été sélectionné et
mis en place dans Optidis. À l’inverse de l’algorithme précédent, il est capable de gérer les
collisions entre géométries complexes, même lorsque le pas de temps est grand et que plusieurs
collisions ont lieu simultanément.

III.2 Définition du problème

Le problème de détection et de gestion des collisions est présenté ici dans sa version dynamique.
Il faut donc détecter et traiter les collisions entre les différents objets (nœuds et segments) en
mouvement au cours d’un pas de temps.

III.2.1 Définition générale

Les collisions interviennent lorsque des dislocations s’intersectent. Par exemple, dans la figure
III.2, deux lignes de dislocations se dirigent l’une vers l’autre et entrent en contact. La dis-
location de la partie haute fusionne avec la partie basse. Le rôle de l’algorithme de collision
est de détecter les intersections qui ont lieu au cours d’un pas de temps, puis d’effectuer les
modifications topologiques qui en découlent.
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n1 n2

n3

v1 v2

v3

(a) Avant collision.

⇒

(b) Après collision.

FIGURE III.2 – Un nœud entre en collision avec un segment et fusionne avec celui-
ci.

Lorsque plusieurs collisions ont lieu au cours d’un pas de temps, le rôle de l’algorithme de
collision est d’effectuer toutes les opérations topologiques nécessaires dans le bon ordre. La
figure III.3 illustre par exemple la fusion entre deux lignes de dislocations qui occupent le
même plan de glissement. On remarque que lors de la fusion des deux lignes une multitude de
modifications topologiques successives ont lieu.

(a) (b)

(c) (d)

FIGURE III.3 – Étapes successives de la fusion de deux lignes de dislocation dans
le plan : les deux lignes se dirigent l’une vers l’autre. Les nœuds fusionnent succes-
sivement avec les segments.

Ce problème est décomposé en deux sous-problèmes. Dans un premier temps, il faut détecter
les collisions, puis les traiter en modifiant la topologie du réseau. La détection des collisions
vérifie pour chaque paire d’objets s’il y a contact, et la gestion des collisions modifie le réseau
de dislocations en fonction des intersections qui ont lieu. Les sections suivantes définissent ces
deux sous-problèmes.

III.2.2 Détection des collisions
La détection s’effectue à la suite de la phase d’intégration (Déplacement sur la figure I.22
en section I.3.2). On connait donc la position initiale xi(t) et la position finale xi(t + dt) de
chacun des nœuds du réseau de dislocations. On suppose que les nœuds se déplacent à vitesse
vi constante dans un espace à 3 dimensions pendant un pas de temps dt. La figure III.4 illustre
la situation initiale du problème.
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FIGURE III.4 – Le réseau de dislocations portant les vitesses nodales.

Dans le cas du schéma d’intégration explicite d’Euler, vi est la vitesse calculée lors de l’applica-
tion des lois de mobilité (sec. I.3.4). Afin de s’abstraire du type d’intégration utilisé, la vitesse
peut être calculée à partir des positions initiales et finales des nœuds :

vi =
xi(t +dt)−xi(t)

dt
(III.1)

Le problème à résoudre consiste à détecter quels objets (nœuds ou segments) entrent en contact
au cours d’un pas de temps, et à déterminer le temps où le contact à lieu. L’algorithme de
détection exécute des primitives de collisions pour chaque paire d’objets, et construit une liste
des collisions détectées. Deux objets entrent en collision lorsque leur distance de séparation
passe sous un certain seuil rcol appelé rayon de capture. La formule III.2 formalise la condition
de collision entre deux objets o1 et o2 au cours d’un pas de temps dt :

collision(o1,o2)≡ ∃t ∈ [0,dt],dist(o1,o2)< rcol (III.2)

La difficulté de ce problème réside dans sa complexité quadratique. En effet, une manière naïve
de détecter les collisions serait de tester pour chaque paire d’objets s’ils entrent en contact.

III.2.3 Gestion des collisions

La seconde étape gère les collisions détectées dans l’étape précédente. Elle consiste à déplacer
et fusionner les lignes de dislocation en fonction des contacts qui ont lieu. Il faut effectuer
dans l’ordre toutes les collisions qui ont été détectées au cours du pas de temps. De nouvelles
collisions non détectées précédemment pourront être induites par la modification du réseau, il
pourra donc être nécessaire d’effectuer une détection partielle à chaque modification pour ne
pas courir le risque de rater des collisions.

Les modifications qui sont liées à la topologie peuvent être génératrices de fortes instabilités.
La non-détection d’une seule collision peut changer radicalement les résultats. Par exemple, ne
pas détecter la collision entre deux dislocations peut mener à l’absence totale d’une jonction.
La gestion des collisions se doit donc d’être fiable afin de fusionner correctement tous les objets
qui entrent en contact.
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Pour modifier la topologie du réseau, les propriétés qui nous intéressent en plus des propriétés
géométriques sont celles liées au système de glissement. Chaque segment se déplace dans un
plan de glissement et est caractérisé par un vecteur de Burgers. Il est important que chaque mo-
dification géométrique respecte les contraintes cristallographiques : les déplacements doivent
se faire dans les plans de glissement des segments et les données portées par les nouveaux
segments insérés, comme le vecteur de Burgers, doivent être cohérentes.

Les propriétés géométriques du maillage généré ont aussi leur importance. Il est crucial que la
géométrie du réseau ne soit pas génératrice d’instabilités. Les angles forts et les fortes diffé-
rences entre les longueurs des segments sont à proscrire.
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III.3 Étude comparative de différents algorithmes
Plusieurs stratégies sont envisageables pour résoudre ce problème. Par exemple, nous avons vu
en section III.1.1 qu’il est possible d’effectuer une gestion statique ou dynamique des collisions.
J’ai comparé plusieurs algorithmes pour déterminer le plus adapté.

Les algorithmes proposés vont d’un algorithme de gestion statique des collisions à des algo-
rithmes dynamiques plus complexes. J’ai étudié ces algorithmes d’un point de vue théorique
pour mieux comprendre les limitations et les complexités de chacun. Ils ont été implémentés
dans un démonstrateur hors d’Optidis en s’abstrayant des contraintes cristallographiques pour
observer leur fiabilité et leur performance.

L’étude de ces différents algorithmes a permis d’en choisir un en particulier à intégrer dans
Optidis.

III.3.1 Algorithmes comparés
Quatre algorithmes sont présentés. Le premier est un algorithme de fusion de proximité avec
sous-pas de temps (sec. III.1.1). Les autres algorithmes sont dynamiques et sont des améliora-
tions incrémentales de l’algorithme implémenté dans Numodis [36] et Optidis [40].

III.3.1.1 Fusion de proximité

Le premier algorithme étudié est un algorithme de fusion de proximité (section III.1.1). La
détection de collision est effectuée en calculant la distance entre les différents objets, puis les
modifications topologiques sont effectuées en utilisant les opérations topologiques détaillées en
annexe B.2.

Cet algorithme a pour avantage d’être facile à implémenter et robuste, ce qui en fait un bon
algorithme de référence pour vérifier la validité des autres algorithmes. Cependant, même en
utilisant une méthode d’intégration explicite qui ne permet pas d’utiliser des pas de temps très
grands, un grand nombre de sous-pas de temps est nécessaire. Selon la section I.3.4, les pas de
temps dt utilisés pour un intégrateur forward euler sont de l’ordre de dt ≈ L/vmax avec L de
l’ordre de grandeur de la longueur d’un segment. L est grand devant rcol , donc le nombre de
sous-pas de temps à effectuer est important, de l’ordre de L

rcol
.

III.3.1.2 Algorithme dynamique séquentiel

L’algorithme dynamique séquentiel est une adaptation de l’algorithme utilisé dans Numodis
[36] et Optidis [40]. La différence principale est l’ajout d’une phase de re-détection pour ne
rater aucune collision. Les primitives de détection et les opérations topologiques ont aussi été
réécrites pour être plus précises.

Cet algorithme commence après une phase de détection dynamique complète des collisions
effectuées avec les primitives détaillées en annexe B.1. Les collisions détectées sont stockées
dans une liste globale de collisions. L’algorithme, présenté en figure III.5, possède une liste
de collisions détectées au cours du pas de temps qu’il traite dans l’ordre chronologique. Pour
chaque collision détectée au temps tcol qui implique les objets o1 et o2, l’ensemble du réseau
de dislocations est déplacé au temps tcol puis o1 et o2 sont fusionnés. Les mêmes opérations
topologiques que pour la fusion de proximité sont utilisées (Annexe B.2). Il faut ensuite tester
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si les objets modifiés entrent en collision avec des objets voisins dans une phase de re-détection
locale. On passe ensuite à la collision suivante, et l’algorithme s’arrête lorsqu’il n’y a plus de
collisions à traiter.

Début

Liste des collisions
triée

Déplacement
Tous les noeuds sont
déplacés au temps tc.

Opération topologique
Fusion des objets o1 et o2.

Re-détection
Calcul local des collisions

générées par les
modifications.

Fin

1re collision : {tc,o1,o2}

Vide

Collision
suivante

FIGURE III.5 – Algorithme de collision : dynamique séquentiel. Les collisions sont
traitées chronologiquement en déplaçant tout le réseau de dislocation à chaque opé-
ration topologique.

Cet algorithme possède une complexité moins importante que l’algorithme à fusion de proxi-
mité, et reste relativement facile à mettre en œuvre. Le déplacement des dislocations et la re-
détection des collisions sont les opérations les plus coûteuses de l’algorithme et peuvent être
optimisés. La re-détection des collisions pour les objets qui ont été modifiés au cours des opéra-
tions topologiques est une détection locale et peut utiliser les mêmes techniques d’accélération
que pour la détection globale des collisions. Le découpage en grille uniforme permet de ne tester
que les dislocations des boites voisines des objets modifiés.

Simulations massives de dynamique des dislocations 77



III.3. Étude comparative de différents algorithmes

III.3.1.3 Gestion séquentielle sans déplacement

Il est possible de réduire la complexité de l’algorithme précédent (fig. III.5) en supprimant
l’étape de déplacement des objets. En effet, cette étape possède une complexité linéaire en fonc-
tion du nombre d’objets présents dans la simulation. Je propose donc un algorithme amélioré
où le déplacement n’est effectué qu’une seule fois.

Dans cet algorithme, le réseau de dislocations n’est déplacé qu’une seule fois à la fin de l’al-
gorithme plutôt qu’au traitement de chaque collision. Pour ce faire, les opérations topologiques
doivent être adaptées afin de supporter la fusion d’objets éloignés. L’algorithme est modifié
pour devenir l’algorithme décrit en figure III.7. La figure III.6 explique la différence entre les
deux algorithmes.

n1

n2

n3

n4

v1

v2

v3

v4

v12

v34

(a) État initial du réseau.

nnew

vnew

(b) Opération avec déplacement :
Les nœuds n1, n2, n3 et n4 sont déplacés
puis les segments sont fusionnés en nnew.

n1

n2

n3

n4

v1

v2

v3

v4

v12

v34

nnew vnew

(c) Opération sans déplacement :
nnew est crée sans déplacer les nœuds n1,
n2, n3 et n4. Les nœuds ne sont déplacés
qu’une fois toutes les opérations topolo-
giques effectuées.

FIGURE III.6 – Comparaison des opérations topologiques avec et sans déplacement.
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Début

Liste des collisions

Opération topologique
sans déplacement

Fusion des objets o1 et o2.

Re-détection
Calcul local des collisions

générées par les
modifications.

Déplacement

Fin 1re collision : {tc,o1,o2}

Vide

Collision
suivante

FIGURE III.7 – Algorithme de collision : séquentiel sans déplacement. L’algorithme
est similaire à celui de la figure III.5, mais l’opération de Déplacement effectuée
une seule fois à la fin. Les opérations topologiques doivent être adaptées a cette
modification.

Les opérations topologiques utilisées pour cet algorithme sont détaillées dans l’annexe B.3. En
plus de définir la nouvelle topologie comme les opérations topologiques précédentes, ces nou-
velles opérations doivent définir la position des objets fusionnés de manière à ne pas interférer
avec les autres collisions. La complexité de cet algorithme est moins grande, mais les opérations
topologiques sont plus compliquées à mettre en place.

III.3.1.4 Gestion de collision parallèle

Un autre moyen d’accélérer la gestion des collisions est d’utiliser le parallélisme. Pour cela,
il faut définir un ordre de traitement des collisions. Intuitivement, lorsque deux collisions sont
suffisamment lointaines le traitement de l’une n’influe pas sur l’autre et il est possible de les trai-
ter parallèlement. La notion de collisions suffisamment lointaines s’appuie en fait sur un ordre
partiel dans lequel les collisions doivent être traitées. En contraste avec l’algorithme séquentiel
qui utilise un ordre total, un algorithme parallèle doit pouvoir gérer plusieurs collisions simul-
tanément. Définir un ordre partiel sur les collisions revient à définir la relation < telle que pour
une collision c, l’ensemble {ci|ci < c} soit l’ensemble des collisions qui doivent être traitées
avant la collision c. Par exemple, la relation d’ordre utilisée pour les algorithmes séquentiels est
l’ordre chronologique (ordre total) :

c1 <seq c2⇔ c1.tcol < c2.tcol (III.3)

Je propose un ordre partiel pour les collisions qui garantit que toutes les collisions sont gérées
dans l’ordre :
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Définition .1. Une collision c1 doit être traitée avant c2 si c1 modifie des objets impliqués dans
c2 avant que la collision c2 ait lieu. Soient Mc les objets modifiés par c et Oc les objets qui
entrent en collision pendant la collision c :

c1 <parallel c2⇐ c1.tcol < c2.tcol ∧Mc1 ∩Oc2 = /0 (III.4)

De cet ordre partiel on peut déduire un test de précédence. Ce test décide si une collision
peut être traitée ou si d’autres collisions doivent être traitées auparavant. Une collision peut être
traitée si elle est minimale selon <parallel . C’est-à-dire qu’il n’existe pas de collision devant
être gérée antérieurement. Grâce à la définition de <parallel , ce test de précédence peut être
effectué en ayant seulement une connaissance locale du réseau de dislocation. En effet, les
objets impliqués sont les quelques objets contenus dans Mc et dans Oc.

L’algorithme de traitement parallèle proposé utilise un modèle à agents [91, 90] : chaque objet
de la simulation exécute indépendamment l’algorithme de la figure III.8 de manière concurrente.

Début

Attente d’une
collision.

Test de
précédence

Opération topologique
Gestion topologique de

la collision selectionnée.

Re-détection
Calcul local des collisions

générées par les modifications.

Fin

Tout le monde
attend

Attendre

OK

FIGURE III.8 – L’algorithme parallèle de gestion des collisions.
Chaque objet exécute cet algorithme et possède une liste des collisions où il inter-
vient. Si tous les événements antérieurs ont été gérés (Test de précédence), l’ob-
jet traite sa première collision (Opération topologique). L’algorithme se termine
quand tous les objets ont fini de traiter leurs collisions.

Chaque objet possède une liste Ci des collisions dans lesquelles il intervient et traite dans l’ordre
chronologique ses collisions. Avant de traiter une collision, le segment doit s’assurer que la col-
lision vérifie le test de précédence décrit plus haut : l’objet est mis en attente tant que des col-
lisions antérieures selon <parallel existent. Une fois que toutes les collisions antérieures ont été
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traitées par les autres objets, le segment courant peut effectuer les modifications topologiques
liées à la collision. Lorsque tous les segments ont géré toutes leurs collisions, l’algorithme ter-
mine. Comme la re-détection peut ajouter une collision à un objet à tout moment ils doivent
tous attendre de nouvelles collisions, même si leur liste est vide.

Dans cette implémentation, le test de précédence parcourt les listes de collisions de tous les
éléments o∈Mc et vérifie si leur liste de collisions Co contient une collision chronologiquement
antérieure. Tant qu’une telle collision existe, le traitement est mis en attente. Les opérations
topologiques sans déplacement évoquées en section III.3.1.3 et détaillées dans l’annexe B.3.

La gestion parallèle des collisions pose plusieurs problèmes. Premièrement, l’accès à la struc-
ture de données contenant les dislocations pour modifier la topologie doit se faire de manière
concurrente. Le code de démonstration ne proposant pas d’accès parallèle à cette structure, les
modifications topologiques sont séquentialisées. Ensuite, le grain de parallélisme proposé dans
cet algorithme est trop fin : traiter chaque segment dans un thread différent n’est pas possible.
Pour grossir le grain de parallélisme, il est possible de grouper les segments. Une gestion réel-
lement parallèle des collisions est difficile à mettre en place, et nous verrons qu’elle n’est pas
forcément nécessaire.

III.3.2 Comparaison de la précision des algorithmes

Les algorithmes précédents ont été implémentés dans un démonstrateur en faisant abstraction
des contraintes cristallographiques. Cela nous permet de comparer leur fiabilité, ainsi que la
vitesse d’exécution de ces derniers. En plus des expériences menées dans le démonstrateur, les
complexités des différents algorithmes sont comparées. Ces résultats nous permettent de choisir
l’algorithme à mettre en place dans Optidis.

III.3.2.1 Méthode : banc de test

Le banc de test est un programme qui permet de tester différentes implémentations de la gestion
des collisions. Une géométrie initiale est générée, puis les différents algorithmes de gestion des
collisions sont exécutés afin de comparer leurs résultats.

Les algorithmes implémentés dans le banc de test effectuent les opérations géométriques néces-
saires à la formation de jonctions, mais ne respectent pas forcément les contraintes cristallogra-
phiques des dislocations. Les plans de glissement, par exemple, ne sont pas pris en compte.

Les algorithmes présentés ont été validés par des tests unitaires qui les exécutent sur des géo-
métries simples avec peu d’objets. Parmi les situations testées on compte notamment des géo-
métries planaires et dans l’espace, avec une ou plusieurs collisions ayant lieu au cours d’un pas
de temps qui peut être plus ou moins grand. L’exemple présenté pour illustrer la précision des
algorithmes est une jonction coplanaire (fig. III.9). Les deux dislocations se déplacent l’une vers
l’autre dans le même plan et s’intersectent pour former une jonction droite.
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(a) Initial t = 0 (b) Final t = dt

FIGURE III.9 – Validation des collisions : jonction coplanaire. La figure (b) re-
présente la situation attendue après l’exécution de l’algorithme de collision sur les
dislocations de la figure (a) qui se déplacent l’une vers l’autre.

La situation initiale, illustrée dans la figure III.9a, met en scène deux lignes de dislocations. Le
déplacement v ·dt des nœuds au cours du pas de temps est supérieur à la longueur L d’un seg-
ment : v ·dt = 2L. Le pas de temps dépasse les conditions de stabilité de l’intégrateur explicite
(i.e dt < L

v ) afin d’amplifier les résultats obtenus : il est 4 fois plus grand que le pas de temps
maximal utilisé dans des simulations réelles qui utilisent l’intégrateur forward euler. Le rayon
de capture est petit par rapport à L : rcol = 0.025L , soit 1.5% du déplacement des nœuds. Cela
correspond par exemple à des segments de taille 40 Å pour un rayon de capture de 1 Å. Dans la
situation finale, les deux parties fusionnent pour former la jonction visible dans la figure III.9b.

III.3.2.2 Résultats

La figure III.10 donne les résultats renvoyés par les différents algorithmes dans le banc de test.

(a) Opérations topologiques avec déplacement :
fusion de proximité et algorithme dynamique sé-
quentiel.

(b) Opérations topologiques sans déplacement :
algorithmes dynamiques sans déplacement et al-
gorithme parallèle.

FIGURE III.10 – Résultats de la collision pour les différents algorithmes.

La topologie est celle attendue dans tous les cas, mais la géométrie est un peu plus irrégulière
que le résultat de référence. Les dents-de-scie observées ne posent pas de problème car elles
sont atténuées par les calculs de tension de ligne au pas de temps suivant. On remarque tout de
même que le résultat de l’image III.10b est un peu différent de l’image III.10a car les opérations
topologiques utilisées ne sont pas les mêmes.
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III.3.2.3 Influence de la re-détection des collisions.

Dans les trois algorithmes présentés précédemment, après chaque itération de l’algorithme les
collisions sont re-détectées soit totalement (Proximité) soit en partie (Dynamique séquentiel et
parallèle). Lorsque la re-détection des collisions est désactivée, tous les algorithmes perdent
en précision et peuvent ne pas détecter un certain nombre de collisions. Voyons comment ces
algorithmes réagissent à la désactivation de la re-détection.
Fusion de proximité
Lorsque l’on n’effectue une seule itération de l’algorithme de fusion de proximité, on observe le
phénomène remarqué dans [105]. Toutes les collisions qui n’ont pas lieu à t = 0 sont ignorées.
Le résultat en fin de pas de temps est représenté dans la figure III.11. Le calcul est bien plus
rapide que lorsque des sous-pas de temps sont exécutés, au prix d’une détection de collision
approximative. La topologie obtenue est fausse d’un point de vue physique.

FIGURE III.11 – Effet de la re-détection : Fusion de proximité.

Cependant, pour des pas de temps suffisamment petits et un rayon de capture suffisamment
grand, la fusion de proximité sans détection peut être suffisante. De plus, les dislocations ca-
pables de fusionner s’attirent généralement et la détection des collisions ratées pourra avoir lieu
aux itérations suivantes. Pour certaines simulations où la formation de jonctions n’a pas besoin
d’être précise, l’algorithme de fusion de proximité pourrait être une solution rapide.

Une solution pour que l’algorithme sans re-détection soit juste est de limiter le pas de temps à
dtcol = 2rcol/vmax afin que les objets ne se déplacent pas en dehors de la sphère de rayon rcol .
Algorithmes dynamiques.
Les algorithmes dynamiques sans re-détection, qu’il s’agisse de l’algorithme séquentiel ou pa-
rallèle, détectent seulement une partie des collisions. Comme le montre la figure III.12, le ré-
sultat obtenu n’est pas juste physiquement.

FIGURE III.12 – Effet de la re-détection : Algorithmes dynamiques.

Lorsqu’un nombre réduit de collisions a lieu au cours d’un pas de temps, les effets de la désac-
tivation de la re-détection peuvent être négligeables. Cependant, la détection partielle des colli-
sions peut entraîner des géométries génératrices d’instabilités dans les autres phases du calcul.

L’utilisation de l’algorithme séquentiel est toutefois possible sans re-détection en arrêtant le
pas de temps à la première collision. Le pas de temps est alors diminué seulement lorsque
nécessaire. Dans ce cas, un algorithme hybride dynamique/proximité peut être utilisé pour ne
pas avoir à trop limiter le pas de temps.
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III.3.3 Calculs de complexité
L’algorithme de détection des collisions naïf possède une complexité quadratique O(N2), mais
le découpage en grille uniforme permet de rendre le calcul linéaire dans certaines conditions.
La complexité calculée pour un nombre N de dislocations uniformément réparties dans B blocs
contenant chacun en moyenne DB dislocations est décrite par la formule suivante :

CDetection = 27B ·(DB)
2 = O(DB ·N) (III.5)

Pour chacun des B blocs, on exécute les tests de collision entre les DB dislocations du bloc et les
DB dislocations de chacun des 27 blocs voisins. À DB = N

B constant (i.e. si le nombre de blocs
augmente avec le nombre d’objets), le calcul de détection avec grille uniforme est linéaire en
nombre d’objets à tester.

L’utilisation des sphères comme volume englobant, quant à elle, ne modifie pas la complexité,
mais réduit le coût unitaire de chaque test de collision. L’intersection entre deux sphères est plus
facile à tester qu’entre deux segments.

Chaque itération de l’algorithme de fusion de proximité nécessite une détection de collision.
La complexité dépend de l’algorithme de détection utilisé, ainsi que du nombre de sous-pas de
temps à effectuer. Avec dt le pas de temps considéré, dtcol le sous-pas de temps utilisé, et une
détection par blocs :

CProximite =CDetection ·
dt

dtcol
= O(DB ·N ·

dt
dtcol

) (III.6)

En section III.1.1, on évalue l’ordre de grandeur du nombre de pas de temps à effectuer : dt
dtcol
≈

L
rcol

. Dans ce cas, la complexité du calcul est :

CProximite = O(DB
L

rcol
·N) (III.7)

La complexité de l’algorithme dynamique séquentiel dépend essentiellement de l’algorithme
de détection utilisé et du nombre de collisions Ncol à gérer. Si l’algorithme déplace les nœuds à
chaque itération, la complexité est :

CDynamique =CDetection globale +Ncol ·CDetection locale ·N (III.8)

En utilisant les opérations sans déplacement, la complexité se réduit à :

CDynamique =CDetection globale +Ncol ·CDetection locale (III.9)

Lorsque l’on utilise une grille uniforme, la complexité de la détection locale CDetection locale vaut
27DB

2. On obtient la complexité suivante :

CDynamique = O(DB ·N +DB
2 ·Ncol) (III.10)

L’algorithme parallèle doit effectuer le même nombre d’opérations mais le calcul peut être
distribué. Le temps d’exécution dépendra aussi de l’indépendance des collisions.
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Le tableau III.1 résume les complexités des algorithmes. Les plus avantageux semblent être les
algorithmes dynamiques sans déplacement. Au contraire de l’algorithme de fusion de proximité,
ils n’effectuent qu’une seule détection globale. Le deuxième terme de leur complexité dépend
du nombre de collisions ayant lieu au cours d’un pas de temps. Nous verrons (sec. III.5.3.4,
IV.3.2) qu’en dynamique des dislocations le nombre de collisions par pas de temps est faible, et
la complexité de ces algorithmes est dominée par le coût de la détection. Cette observation rend
l’intérêt de l’algorithme de gestion parallèle limité.

Algorithme Complexité

Fusion de proximité O(DB
L

rcol
·N)

Dynamique (avec déplacement) O(DB ·N +DB
2 ·Ncol ·N)

Dynamique (sans déplacement) O(DB ·N +DB
2 ·Ncol)

TABLE III.1 – Complexité des algorithmes de collision où N est le nombre d’objets
à simuler, DB le nombre d’objets par case de la grille uniforme et Ncol le nombre de
collisions à traiter.

Bilan

L’algorithme de gestion de collision dynamique séquentiel sans déplacement (sec. III.3.1.3)
a été choisi pour être intégré dans Optidis. Il permet une bonne performance comparé à l’al-
gorithme de fusion de proximité et génère des résultats plus précis que les algorithmes sans
re-détection. Il est plus facile à maintenir que l’algorithme parallèle et fournit des résultats plus
précis que l’algorithme précédemment implémenté dans Optidis.

III.4 Intégration dans Optidis
L’objectif des travaux menés sur les algorithmes de collision est d’améliorer la fiabilité de la
simulation tout en permettant une bonne performance dans un environnement parallèle et dis-
tribué. La comparaison entre différents algorithmes en partie III.3 nous a permis de choisir le
plus adapté. L’algorithme de gestion dynamique et séquentiel des collisions avec re-détection et
sans déplacement décrit en section III.3.1.3 a donc été choisi pour être intégré dans Optidis.

III.4.1 Implémentation de la détection
La détection des collisions implémentée dans Optidis est une détection dynamique. J’ai mis en
place de nouvelles primitives de détection ainsi que différentes optimisations pour détecter de
manière fiable et rapide les collisions.

III.4.1.1 Primitives de détection

Les primitives détaillées en annexe B.1 décrivent la manière de calculer la distance entre les ob-
jets, et de déterminer le temps de collision. Elles permettent de déterminer si deux objets entrent
en collision au cours du pas de temps. On appelle ces primitives pour chaque couple d’objets.
Afin de gérer tous les cas qui se présentent à nous, plusieurs primitives ont été implémentées.
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La primitive de détection des collisions entre segments représente la situation la plus courante.
Lorsque deux segments s’intersectent à proximité de l’une de leurs extrémités, de très petits
segments peuvent être générés. Une primitive de collision entre points et segments permet de
traiter différemment ce cas pour obtenir une géométrie plus régulière. De même, une primitive
de collision entre points a été mise en place. Séparer les primitives permet de gérer les cas
particuliers plus facilement. Les primitives de détection utilisent une approche analytique plus
rapide que des approches numériques comme la dichotomie par exemple utilisée dans ParaDis
[105].

Lorsque deux points se déplacent dans l’espace, il est très peu probable qu’une collision exacte
se produise entre ces 2 points. Pourtant, si ces points s’approchent suffisamment l’un de l’autre,
nous voudrions qu’une collision soit détectée. Les primitives utilisées ici effectuent des cal-
culs de collision à rcol près afin d’éviter les problèmes d’instabilités numériques qui pourraient
intervenir, ainsi que pour s’approcher mieux de la réalité physique des dislocations.

III.4.1.2 Optimisations : découpage de l’espace et volumes englobants

Les techniques d’accélération de la détection décrites en section III.1.2 ont été mises en place
dans Optidis.

Afin de séparer les objets qui n’entrent pas en collision, l’espace est découpé selon une grille
uniforme. Ce type de partitionnement de l’espace est adapté aux segments de dislocations car
leurs longueurs sont homogènes. Les objets de chaque boite ne doivent pas parcourir plus de la
moitié d’une boite au cours d’un pas de temps. Les nœuds peuvent s’éloigner au maximum de
vmax dt + rcol de leur boite initiale, avec vmax la vitesse maximale des nœuds sur le domaine, dt
le pas de temps et rcol le rayon de capture. Les extrémités des segments peuvent s’éloigner à
une distance maximale lmax

2 + vmax dt + rcol . Ce qui nous donne l’inéquation III.11 à respecter
pour que deux segments qui ne sont pas dans des boites voisines de taille W ne puissent pas
entrer en collision.

lmax

2
+ vmax dt + rcol <

W
2

(III.11)

La figure III.13 illustre la zone atteignable par un segment contenu dans une boite. Lorsque la
largeur de la boite W est supérieure au double de l’éloignement maximal, deux objets qui sont
dans des boites non voisines ne peuvent pas entrer en collision.
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W

l
v

FIGURE III.13 – Éloignement maximal d’un segment. Le segment ne peut pas sortir
de la zone en pointillé qui dépend de sa vitesse de déplacement v et de sa longueur
L.

La largeur minimale de la boite pour n’avoir à détecter les collisions qu’avec les boites voisines
est donc :

Wmin = lmax +2vmax +2rcol (III.12)

La taille de boite est mise à jour à chaque itération et calculée avant la détection globale de
collisions. Elle est choisie légèrement supérieure à Wmin pour que le domaine comporte un
nombre entier de boites dans chaque dimension.

La technique des volumes englobants permet de simplifier les tests de collisions entre les objets.
Les volumes utilisés ici sont des sphères englobantes, à l’image de techniques utilisant des
hiérarchies de sphères [89]. Chaque segment est simplifié par deux sphères centrées sur les
quarts de segments de rayon l

4 + rcol , comme l’illustre la figure III.14.

FIGURE III.14 – Simplification d’un segment par deux sphères englobantes.

Lors de la détection de collisions, une première étape détecte la collision entre les sphères en-
globantes. Ensuite, les points et les segments contenus dans les sphères qui entrent en collision

Simulations massives de dynamique des dislocations 87



III.4. Intégration dans Optidis

sont testés. Les sphères C1 et C2 qui entrent en collision contiennent respectivement les points
n1 et n2 ainsi que la moitié des segments s1 et s2. Les collisions exactes sont testées en utilisant
les primitives de collision dans cet ordre : les collisions entre points sont testées en premier lieu,
puis entre points et segments, et enfin entre segments. La première collision exacte détectée est
ajoutée à la liste des collisions. Les deux collisions point / segment peuvent être ajoutées en
même temps si elles se produisent. Il est important de gérer ces collisions dans cet ordre car
les opérations topologiques ont été pensées dans cette logique. Si par exemple une collision
entre deux points est détectée, les segments qui leur sont connectés entreront aussi en collision.
Cependant, effectuer l’opération topologique de fusion des segments générera une topologie
instable avec des nœuds très proches.

Le découpage en grille uniforme peut être utilisé pour la détection de collision entre sphères,
et la taille de boite peut être raffinée. Le diamètre des sphères étant de l’ordre de la moitié de
la longueur d’un segment, il est possible d’utiliser des boites plus petites, et donc de réduire la
complexité du calcul. La largeur minimale d’une boite devient alors :

Wmin = 2rmax +2vmax

= lmax/2+2vmax +2ε
(III.13)

III.4.1.3 Détails d’implémentation

Pour chaque segment, les sphères englobantes sont construites. Le centre ci, la vitesse vi et le
rayon ri de chaque sphère sont calculés et stockés dans une structure de données triée selon le
découpage en grille uniforme. À chaque sphère sont aussi associés les indices du nœud ni et
du segment si qu’elle contient. Cette structure de données est comparable à un octree FMM ne
contenant que des feuilles. La structure permet d’accéder à la liste des sphères contenues dans
une boite de la grille.

La solution choisie pour implémenter ce conteneur consiste en un tableau T trié par indice de
Morton indexé par une table de hachage H. Les sphères sont placées dans le tableau T trié
selon la z-curve (figure II.2). La table de hachage est utilisée pour associer chaque intervalle
Ii jk du tableau T à une case de la grille indexée par sa position i, j,k ou son indice de Morton.
Pour parcourir les sphères d’une boite i, j,k, il faut interroger la table de hachage pour obtenir
l’intervalle Ii jk du tableau à parcourir. Le tableau T est en fait implémenté en Structure of
Arrays au lieu de Array of Structures comme représenté en figure III.15 afin d’améliorer la
performance.
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1 struct Sphere_Blocks{
2 //Types
3 struct Sphere{
4 double center_x, center_y, center_z;//ci : Centre de la sphère
5 double v_x, v_y, v_z; //vi : Vitesse de déplacement
6 double r; //ri : Rayon de la sphère
7 NodeIndex node; //ni : Noeud contenu dans la sphère
8 SegmentIndex segment; //si : Segment contenu dans la sphère
9 };

10 struct Indice_Block{ //Position du bloc dans la grille
11 int i,j,k;
12 };
13 struct Intervalle{ //Intervalle dans le tableau T
14 int min, max;
15 }
16

17 //Données
18 std::vector< Sphere > T; //Tableau contenant les sphères
19 //Table de hachage contenant les Ii jk
20 std::unordered_map< Indice_Block, Intervalle > H;
21 };

FIGURE III.15 – Structure de données contenant les sphères dans la grille uniforme.

L’empreinte mémoire de la liste des sphères est linéaire en nombre de segments et celle de la
table de hachage est linéaire en nombre de blocs remplis. La construction de cette structure
peut être coûteuse, car les sphères doivent être triées selon leur indice de Morton, ce qui induit
une complexité en O(Nlog(N)). En pratique, la consommation mémoire de cette structure est
largement inférieure à celle de l’arbre FMM utilisé pour le calcul des forces, et son coût de
construction, pour le nombre de segments considéré, est surtout dominé par la construction
(linéaire) de la table de hachage.

L’algorithme se décompose en deux phases [83]. La première phase (Broad Phase) filtre les
paires d’objets trop éloignées pour avoir une chance d’entrer en collision. La seconde phase
(Narrow Phase) s’occupe de détecter exactement les collisions, en extrayant des informations
importantes pour la suite, à savoir la position et le temps où a lieu la collision. Les collisions
probables détectées lors de la première phase sont enregistrées dans une liste temporaire pour
être vérifiées lors de la seconde phase.
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Algorithme 3 : Détection de collisions
Données : Grille uniforme {H,T} contenant les sphères. (Figure III.15)
Résultat : Liste des collisions C

1 Cpreselected ←− {}
// Broad phase

2 pour b1 bloc de la grille faire
3 pour b2 voisin de b1 faire
4 pour i1 indice dans la boite b1 faire
5 pour i2 indice dans la boite b2 faire
6 si test_collision_spheres(T[i1], T[i2]) alors
7 Cpreselected .Insert({i1, i2})

8 C←− {} // Narrow phase
9 pour {i1, i2} dans Cpreselected faire

10 Cspheres←− detect_exact_collisions(T[i1], T[i2])
11 C.Insert(Cspheres)

TABLE III.2

Dans l’algorithme 3, test_collision_spheres utilise la primitive de détection de la sec-
tion B.1.1 pour déterminer si les sphères entrent en collision. detect_exact_collisions dé-
tecte les collisions exactes entre les objets contenus dans les sphères, comme décrit en section
III.4.1.2.

III.4.1.4 Parallélisation

Qu’il s’agisse d’une parallélisation en mémoire partagée ou distribuée, l’algorithme de détection
de collision se parallélise facilement. Chaque test de collision étant indépendant, il est possible
de distribuer le travail sur plusieurs processeurs de calcul.

La méthode choisie consiste à distribuer les blocs de sphères lors de la Broad Phase. À chaque
processeur, on assigne un ensemble de blocs à traiter que l’on appellera blocs locaux. L’algo-
rithme se déroule de la même manière que précédemment à la différence que chaque processeur
ne parcourt que ses blocs locaux. Chaque processeur enregistre une liste locale des collisions
présélectionnées lors de la phase de collision entre sphères, pour ensuite effectuer la détection
exacte de collision. Les collisions exactes sont stockées dans les listes locales aux threads qui
doivent être fusionnées pour obtenir la liste globale des collisions.

Lorsque les données sont distribuées (MPI), les sphères sont distribuées de manière à ce que
chaque processus en possède un nombre équivalent à traiter. La répartition des sphères est ef-
fectuée de la même manière que pour les objets de la structure de données (section II.4.2.2).
Les blocs d’un processus sont contigus selon la z-curve, ce qui permet de garder une cohé-
rence spatiale. Les blocs à la frontière d’un domaine forment une zone de fantômes qui doit être
dupliquée sur plusieurs processus.

La distribution des segments sur les différents processus peut ne pas correspondre à la distribu-
tion des sphères. Certains nœuds ou segments peuvent ne pas être locaux au moment du calcul
des collisions exactes. Il faut donc communiquer les données des objets distants référencés dans
la liste des collisions présélectionnées.
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III.4.2 Implémentation de la gestion des collisions
Les modifications topologiques sont effectuées en utilisant les opérations topologiques sans
déplacement (Annexe B.3). Certains détails d’implémentation, notamment sur les plans de glis-
sement, sont décrits dans l’annexe B.2. On utilise l’interface de modification de la topologie de
la structure de données décrite en section II.3.1. Les opérations topologiques sont donc séquen-
tialisées entre les processus. Le choix de favoriser la fiabilité au détriment de la performance est
par exemple décrit en section III.3.3. Il se justifie par la rareté des collisions au cours d’un pas
de temps (voir sec. III.5.3.4). De manière générale, les modifications topologiques sont effec-
tuées en supprimant tous les objets impliqués et en insérant de nouveaux objets. Par exemple
lorsque deux points sont fusionnés on supprime les deux points pour en insérer un nouveau au
lieu de réutiliser un des deux points. Ne pas réutiliser les objets permet de s’assurer que les
objets modifiés ne sont pas référencés par d’autres collisions.

Lors d’une collision entre nœuds, les opérations topologiques sont effectuées selon l’algorithme
4. Les nœuds peuvent fusionner lorsqu’une collision entre segments se produit proche des ex-
trémités des deux segments, ou si un segment rétrécit suffisamment.

Algorithme 4 : Gestion d’une collision point/point
Données : n1 et n2 Des nœuds du réseau de dislocations m qui entrent en collision
Données : c des informations sur la collision

1 nnew← m.nodes.insert(new_point_position(n1,n2,c)) // Crée un nouveau
nœud

2 transfert_segments(m,n1,nnew) // Transfère segments de n1 vers nnew
3 m.nodes.erase(n1) // Supprime n1
4 transfert_segments(m,n2,nnew) // Transfère segments de n2 vers nnew
5 m.nodes.erase(n2) // Supprime n2
6

7 redetect() // Re-détection des collisions
8 projection_plans(nnew) // Projection de la vitesse sur les

plans de glissement

TABLE III.3

Dans l’algorithme 4, le nouveau nœud est créé (ligne 1) avec les propriétés indiquées dans
l’annexe B.3, les segments connectés aux nœuds qui entrent en collision sont transférés au
nouveau nœud (lignes 2 et 4) et enfin les anciens nœuds sont supprimés (lignes 3 et 5). Le
transfert des segments se fait en supprimant les segments connectés à l’ancien nœud pour les
réinsérer connectés au nouveau nœud.
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Lors d’une collision entre un point et un segment, les opérations topologiques sont effectuées
selon l’algorithme 5. Un nœud peut fusionner à un segment si une collision entre segments se
produit proche d’une extrémité. Cette situation permet de gérer précisément le cas de la collision
planaire. En effet, si les segments se déplacent dans le même plan, la collision a toujours lieu à
une extrémité de l’un d’eux.

Algorithme 5 : Gestion d’une collision point/segment
Données : n et s le nœud et le segment du réseau de dislocations m qui entrent en

collision
Données : c des informations sur la collision

1 nnew← m.nodes.insert(new_point_position(n,s,c)) // Crée un
nouveau nœud

2 sin f o← m.segments.get(s) // Copie les propriétés de s
3 m.segments.insert(n1,nnew,sin f o) // Crée le segment n1↔ nnew
4 m.segments.insert(nnew,n2,sin f o) // Crée le segment nnew↔ n2
5 m.segments.erase(s) // Supprime s
6

7 transfert_segments(m,n,nnew) // Transfère les segments de n vers
nnew

8 m.nodes.erase(n) // Supprime n
9

10 redetect() // Re-détection des collisions
11 projection_plans(nnew) // Projection de la vitesse sur les

plans de glissement

TABLE III.4

Dans l’algorithme 5, le segment est supprimé (ligne 5) et remplacé par deux segments (lignes
3 et 4) en insérant un nouveau nœud (ligne 1) avec les propriétés indiquées dans l’annexe B.3.
Les segments connectés au nœud qui entre en collision sont transférés au nouveau nœud (ligne
7), et l’ancien nœud est supprimé (ligne 8).
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Lors d’une collision entre segments, les opérations topologiques sont effectuées selon l’algo-
rithme 6. La fusion des segments se produit dans le cas général lorsque deux segments s’inter-
sectent loin de leurs extrémités et qu’ils ne sont pas dans le même plan.

Algorithme 6 : Gestion d’une collision segment/segment
Données : s1 et s2 le nœud et le segment du réseau de dislocations m qui entrent en

collision
Données : c des informations sur la collision

1 nnew← m.nodes.insert(new_point_position(n,s,c)) // Créé un nouveau
nœud

2

3 s1in f o← m.segments.get(s1) // Copie les propriétés de s1
4 m.segments.insert(s1.n1,nnew,sin f o) // Crée le segment s1.n1↔ nnew
5 m.segments.insert(nnew,s1.n2,sin f o) // Crée le segment nnew↔ s1.n2
6 m.segments.erase(s1) // Supprime s1
7

8 s2in f o← m.segments.get(s2) // Copie les propriétés de s2
9 m.segments.insert(s2.n1,nnew,sin f o) // Crée le segment s2.n1↔ nnew

10 m.segments.insert(nnew,s2.n2,sin f o) // Crée le segment nnew↔ s2.n2
11 m.segments.erase(s2) // Supprime s2
12

13 redetect() // Re-détection des collisions
14 projection_plans(nnew) // Projection de la vitesse sur les

plans de glissement

TABLE III.5

Dans l’algorithme 6, deux segments sont coupés en deux par l’insertion d’un nouveau nœud
avec les propriétés indiquées dans l’annexe B.3. Un nouveau nœud est inséré (ligne 1), puis des
segments sont ajoutés entre ce nouveau nœud et les quatre extrémités des deux segments (lignes
4, 5, 8 et 9). Les anciens segments sont supprimés (lignes 6 et 11)

Tous les algorithmes présentés terminent par une re-détection des collisions (redetect()) et
une projection des vitesses dans les plans de glissement (projection_plans()). Après chaque
modification topologique les objets modifiées doivent être testés pour savoir s’ils entrent en
collision avec d’autres objets. Pour cela on effectue une détection locale de collisions. Il est
possible d’utiliser le découpage en grille uniforme pour ne tester que les collisions entre objets
proches. Pour chaque objet modifié, on détermine la boite à laquelle il appartient selon sa posi-
tion, puis on utilise le découpage en grille uniforme pour tester la collision avec les objets des
boites voisines.
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III.5 Performances
Des mesures de performances ont été effectuées sur l’algorithme de collision mis en place en
section III.4 afin de vérifier qu’il est utilisable avec un nombre important d’objets, même dans
un cadre distribué.

III.5.1 Conditions expérimentales
Les performances de l’algorithme de collision implémenté dans Optidis sont mesurées en exé-
cutant l’algorithme de collision sur un maillage avec un nombre important de dislocations. Les
mesures sont effectuées en faisant varier le nombre de segments, ainsi que le nombre de threads
et de processus MPI utilisés afin d’observer l’impact de la taille des données et du parallélisme
sur la performance. J’ai mesuré les temps d’exécution des différentes parties de l’algorithme,
mais aussi le nombre de primitives testées afin de mesurer l’efficacité des différentes méthodes
de réduction de la complexité. La machine utilisée est Poincaré [2], déjà décrite en section
II.5.2.1.

Le réseau de dislocation est composé de boucles d’irradiation et de sources de Frank-Read
dans un grain de Zirconium (HCP). Les boucles peuplent à la fois les plans prismatiques et
basal alors que les sources de Frank-Read sont des dislocations contraintes dans le plan basal.
Pour faire varier le nombre de segments de dislocations, on augmente la taille du domaine
afin de maintenir une densité de dislocations ainsi qu’un nombre d’objets par blocs de la grille
uniforme constants. Les dislocations sont en mouvement et la valeur des vitesses provient d’une
simulation complète sur un pas de temps. La figure III.16 représente deux exemples de réseaux
de dislocations utilisés. Le volume pour T = 8 (fig. III.16b) est 8 fois plus gros que pour T = 1
(fig. III.16a).

(a) Taille T = 1 : boite de largeur 20 000. (b) Taille T = 8 : boite de largeur 40 000.

FIGURE III.16 – Situation initiale pour la mesure de performances des collisions.
Le volume pour T = 8 est 8 fois plus gros que pour T = 1.

Les paramètres de la simulation en fonction d’une taille souhaitée T sont détaillés dans le ta-
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bleau III.6. La taille du réseau varie avec le nombre de processus en scalabilité faible (T =
NMPI). En scalabilité forte le réseau a une taille constante T = 16.

Largeur boite de Simulation 20000× 3
√

T Å
Densité de boucles 1020 boucles/m2

Taille des boucles 500 Å
Nombre de lignes 50×T
Longueur des lignes de 1500 à 15000 Å
Rayon de capture rcol 0.5 Å
dt 1 ns

TABLE III.6 – Paramètres de la simulation pour la mesure de performances des
collisions.

III.5.2 Mesures de la complexité et de la distribution des objets

Cette section s’intéresse aux mesures effectuées concernant la quantité de calculs effectués au
cours de la détection et la gestion des collisions. Cela permet par exemple de mesurer l’impact
des stratégies mises en place pour réduire la complexité de la détection décrites en section
III.4.2. Cette section s’intéressera aussi à la répartition de charge.

III.5.2.1 Nombre de sphères et équilibrage de charge

Le nombre de sphères présentes dans la simulation dépend directement du nombre de segments
simulés. Cette section vise à comprendre comment les sphères sont reparties entre les différents
processus MPI. Les sphères à la frontière des domaines doivent être dupliquées afin d’effectuer
le calcul : on les appelle sphères fantômes (ghosts). La figure III.17 comptabilise le nombre
de sphères locales et fantômes sur chaque processus MPI en fonction du nombre de processus
utilisés. La première ligne présente (a) le nombre de sphères locales par processus MPI et (b)
la différence relative entre ce nombre et la valeur moyenne sur tous les processus. La seconde
ligne présente (c) le nombre de sphères fantômes par processus MPI et (d) leur proportion par
rapport aux sphères locales.
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FIGURE III.17 – Décompte du nombre de sphères en fonction du nombre de proces-
sus MPI (scalabilité faible : T = NMPI). La première ligne présente (a) le nombre
de sphères locales et (b) la différence relative de ce nombre entre les processus. La
seconde ligne présente (c) le nombre de sphères fantômes et (d) leur proportion par
rapport aux sphères locales.

La figure III.17a nous montre que le nombre de sphères locales par processus MPI reste relati-
vement constant. Les sphères sont uniformément réparties entre les processus comme le montre
la figure III.17b. Cela montre que l’équilibrage de charge fonctionne comme prévu en distri-
buant les sphères uniformément. Il faut cependant relativiser ce résultat car le réseau est réparti
de manière homogène dans tout le domaine.

Sur la deuxième ligne de la figure III.17 (c et d), on remarque que le nombre de sphères fan-
tômes augmente avec le nombre de processus, et que leur répartition est de moins en moins
homogène. Ces deux phénomènes s’expliquent par l’augmentation de la surface des interfaces
entre les domaines. Lorsque le nombre de domaines grandit, les domaines au centre de la boite
de simulation ont plus de surfaces partagées que les domaines au bord de la boite de simu-
lation. L’augmentation du nombre de fantômes augmente le volume de communications MPI.
L’homogénéité de leur répartition influe sur l’équilibrage de charge.

III.5.2.2 Décompte des appels aux primitives de test

La complexité de l’algorithme de détection dépend directement du nombre de primitives de test
exécutées. La figure III.18 résume le nombre d’appels aux différentes primitives de collision.
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Ces figures sont générées à partir de mesures effectuées en scalabilité faible avec pour valeur
de T (section III.5.1) le nombre de processus. La première ligne présente (a) le nombre de
primitives de collisions entre sphères dans la broad phase, et (b) le nombre de tests de collision
exacts dans la narrow phase. Sur la seconde ligne, on affiche le taux de filtration de chaque
étape de la détection. Le ratio entre le nombre de paires testées et le nombre de paires total (N2)
(c) nous donne une idée de l’impact du découpage en grille uniforme sur le nombre de paires
à tester. Le ratio entre le nombre de paires d’objets testés de manière exacte et le nombre de
paires de sphères testées (d) nous donne une idée de l’efficacité du fast-reject.
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FIGURE III.18 – Décompte du nombre d’appels aux primitives de test et taux de
collision (scalabilité faible : T = NMPI). La première ligne donne le décompte des
primitives exécutées, alors que la seconde nous donne le taux de filtration des diffé-
rentes étapes.

Sur ces figures, on remarque que les deux techniques mises en place pour réduire la complexité
de la détection sont efficaces.

Le découpage en grille est efficace car le nombre de tests par processus MPI reste borné lorsque
l’on augmente le nombre d’objets. On remarque tout de même une variation périodique due au
fait que la hauteur de l’arbre utilisée pour le découpage en grille évolue de manière discrète.
Par exemple, dans la figure III.18a la hauteur de l’arbre augmente entre 16 et 32 processus car
la condition sur la largeur de boite le permet. La taille des boites est plus petite et la complexité
diminue. De plus, la figure III.18c nous montre que l’on effectue beaucoup moins de tests
qu’avec l’algorithme naïf en N2.
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L’utilisation des collisions entre sphères comme fast-reject permet de réduire significativement
le nombre de tests exacts à effectuer, comme nous le montre la figure III.18d. On remarque tout
de même dans la figure III.18b que le nombre de tests exacts augmente avec le nombre d’objets,
et qu’il varie significativement entre les processus.

III.5.3 Mesure du temps d’exécution
On étudie la performance en mémoire partagée en scalabilité forte (T = 16). La performance
MPI de l’algorithme de collision est étudiée en scalabilité forte (T = 16) et en scalabilité faible
(T = NMPI).

Les temps d’exécution de plusieurs parties du code ont été mesurés. La phase de Préparation
est la construction et la distribution des sphères. La Détection exécute les différentes primitives
de détection de collision. La Gestion est l’application des différentes opérations topologiques.
Notons que la mesure des performances de partie Gestion n’est pas l’objectif de ces mesures
(voir section III.5.3.4)

III.5.3.1 Temps d’exécution en mémoire partagée (OpenMP)

On étudie la performance en mémoire partagée en scalabilité forte. En effet, le multi-threading
vise à apporter une accélération avec une quantité de mémoire constante. On utilise un réseau
de dislocations de taille T = 16 (section III.5.1). Le nombre total de segments est d’environ
900 000. La figure III.19 présente les temps d’exécution des différentes parties du calcul des
collisions. La figure III.19a donne les temps d’exécution bruts de chaque partie de l’algorithme,
et la figure III.19b présente le temps total cumulé et la contribution des différentes parties de
l’algorithme.
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FIGURE III.19 – Temps d’exécution de l’algorithme de collision en fonction du
nombre de threads OpenMP (scalabilité forte : T = 16). Les temps d’exécution
sont présentés sous forme de temps bruts (a) et de temps cumulés (b).

Sur la figure III.19a, on remarque que les temps d’exécution des étapes de préparation et de
détection forment un plateau lorsque le nombre de processus augmente. Cela s’explique par
des parties séquentielles dans ces deux étapes. Certaines parties ne sont pas totalement paral-
lélisables, comme par exemple le tri des sphères par indice de Morton effectué au cours de la
préparation. Certaines opérations peuvent être séquentialisées à cause de la contention mémoire,
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comme par exemple des copies de tableaux. La figure III.19b nous montre que la préparation est
la partie la plus coûteuse, surtout lorsque l’on augmente le nombre de threads. La figure III.20
présente l’efficacité des différentes étapes du calcul des collisions.
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Détection

Gestion

FIGURE III.20 – Efficacité de l’algorithme de collision en fonction du nombre de
threads OpenMP (scalabilité forte).

L’efficacité globale en mémoire partagée de l’algorithme de collision pour 8 threads (1 nœud
NUMA) est d’environ 40% et chute à 20% sur le nœud complet (16 Threads).

III.5.3.2 Temps d’exécution en mémoire distribuée (MPI) en scalabilité faible

Pour mesurer la performance MPI en scalabilité faible (T = NMPI), chaque processus s’exécute
sur 8 threads et gère environ 50 000 segments. On remarquera tout de même que le nombre
d’objets par processus MPI varie en fonction du nombre de processus MPI. Ce phénomène
s’observe sur la figure III.17a, et apparait à cause de la manière de générer les boucles. Les
temps d’exécution de l’algorithme et son efficacité en scalabilité faible en mémoire distribuée
sont présentés respectivement en figures III.21 et III.22.
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FIGURE III.21 – Temps d’exécution de l’algorithme de collision en fonction du
nombre de processus MPI (scalabilité faible : T = NMPI).

Comme la charge par processeur ne varie pas, les temps d’exécution devraient rester constants
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lorsque l’on augmente le nombre de processus MPI. On remarque que le temps de préparation
augmente alors que le temps de détection reste relativement constant. Ce phénomène s’explique
par le fait que les communications MPI sont principalement effectuées au cours de la prépara-
tion. La figure III.22 donne l’efficacité des différentes étapes du calcul des collisions.
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FIGURE III.22 – Efficacité de l’algorithme de collision en fonction du nombre de
processus MPI (scalabilité faible : T = NMPI).

L’efficacité de l’algorithme de collision en scalabilité faible atteint environ 70% pour 32 pro-
cessus MPI, mais chute à 50% pour 64 processus. Toutes les étapes du calcul sont plus efficaces
qu’en scalabilité forte OpenMP car l’augmentation du nombre de processus augmente aussi la
bande passante disponible pour effectuer les opérations à fortes contraintes mémoires, comme
les copies de tableaux par exemple. L’efficacité chute tout de même, par exemple à cause des
communications MPI utilisées pour échanger les sphères fantômes.

III.5.3.3 Temps d’exécution en mémoire distribuée (MPI) en scalabilité forte

Pour mesurer la performance MPI en scalabilité forte, chaque processus s’exécute sur 8 threads
et le réseau de dislocations correspond à celui utilisé sur 16 nœuds en scalabilité faible (T = 16).
Le nombre total de segments est d’environ 900 000. Les figures III.23 et III.24 illustrent la
scalabilité de l’algorithme de collision en scalabilité forte.
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FIGURE III.23 – Temps d’exécution de l’algorithme de collision en fonction du
nombre de processus MPI (scalabilité forte).
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Sur la figure III.23 on observe que le temps d’exécution de la préparation forme un plateau.
C’est la conséquence des échanges MPI effectués pour échanger les sphères fantômes durant
cette phase. Le temps de préparation prédomine largement dans le temps d’exécution.
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FIGURE III.24 – Efficacité de l’algorithme de collision en fonction du nombre de
processus MPI (scalabilité forte).

La figure III.24 nous montre que l’efficacité chute rapidement. Ceci laisse présager que l’utilisa-
tion de MPI doit plutôt servir à augmenter le nombre de segments simulés plutôt qu’à réduire le
temps de calcul. Ce phénomène s’explique par l’augmentation du nombre de sphères fantômes
qui accroit le volume de communications MPI. En effet, réduire la taille de domaine de chaque
processus sans changer la finesse de la grille augmente la proportion de sphères fantômes.

III.5.3.4 Remarques sur la performance des opérations topologiques

Ces mesures ne permettent pas de mesurer la performance des modifications topologiques
lorsque des collisions sont détectées. La collision entre deux dislocations est un événement
rare : cela n’arrive pas dans le cas test présenté en section III.5.1. Lorsque l’on augmente
la densité de boucle, les collisions arrivent plus souvent. Cependant leur apparition n’est pas
consistante, et ne permet pas de donner de tendance en fonction du nombre d’objets présents.
Par exemple, lorsque l’on augmente la densité de boucles à 1021 boucles/m3, avec des boucles
de taille 100 Å, le nombre de collisions n’augmente pas forcément avec la taille du domaine. On
remarque en effet en figure III.25 que le temps de traitement des collisions ne croit pas toujours
avec la taille du réseau de dislocations. On ne peut donc pas en déduire une tendance quant à
la performance de ces opérations. L’impact de la gestion des collisions sur la performance doit
se faire sur plusieurs pas de temps et sera discuté davantage en partie IV sur des simulations
complètes.
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FIGURE III.25 – Temps d’exécution des opérations topologiques de collision en
fonction du nombre de processus MPI (scalabilité faible : T = NMPI).

La performance des opérations topologiques pour cette implémentation qui utilise la nouvelle
structure de données peut cependant être extrapolée depuis les résultats présentés en section
II.5.4. Ces opérations étant séquentialisées entre tous les processus MPI, on peut s’attendre à
ce que le temps d’exécution de la gestion des collisions soit proportionnel au nombre total de
collisions à gérer au cours d’un pas de temps, quel que soit le nombre de processus.

III.5.4 Bilan des mesures
Les résultats sur le décompte des sphères et des primitives exécutées nous montrent que les
sphères sont bien distribuées et que les différentes méthodes d’optimisation sont efficaces. La
méthode de partitionnement en grille uniforme mise en place permet bien de réduire la com-
plexité initialement quadratique à une complexité linéaire lorsque la densité de dislocations
reste constante. Le faible nombre de tests exacts nous montre bien que l’utilisation des sphères
englobantes est une optimisation efficace.

Les mesures de temps d’exécution nous permettent d’identifier des freins à la scalabilité. Que
ce soit en mémoire distribuée ou partagée, la scalabilité forte, est un problème à cause du coût
initial de fabrication et de distribution des sphères. Le coût initial de fabrication de la grille
pourrait par exemple être réduit en réutilisant la grille uniforme entre les itérations en mettant
à jour seulement les objets ayant changé de boite. En mémoire distribuée, l’augmentation du
nombre de sphères fantômes pose aussi un problème de performances. Comme pour la distri-
bution des segments, il est possible de réduire le volume de données fantômes en optimisant
la décomposition de domaine afin de trouver le bon compromis entre le volume des données
partagées entre les processus et tous les autres phénomènes impactés par la décomposition de
domaine, comme la répartition de charge et la localité spatiale. Les opérations topologiques
séquentielles sont aussi un frein potentiel à la scalabilité de cet algorithme. Mettre en place
des opérations topologiques non-collectives dans la structure de données ainsi que l’algorithme
dynamique parallèle présenté en section III.3.1.4 permettrait de paralléliser le traitement des
collisions.

La scalabilité faible est moins problématique : on atteint environ 50% d’efficacité sur 64 proces-
sus MPI, soit 512 processeurs de calcul. Nous verrons en partie IV que le calcul des collisions
ne représente pas une partie majeure de la simulation et que ces valeurs sont acceptables.
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Bilan

Un nouvel algorithme de collision a été mis en place pour répondre aux problématiques
de fiabilité que pose la gestion des collisions dans la dynamique des dislocations. Après
une étude de différentes stratégies possibles, un algorithme dynamique a été retenu puis
a été intégré dans Optidis. Il permet de détecter et traiter de manière fiable les collisions,
même lorsque le pas de temps est grand. Il met en œuvre des techniques d’optimisation
de la détection des collisions, s’appuyant sur un partitionnement de l’espace en grille uni-
forme et sur l’utilisation de sphères englobantes. Sa fiabilité repose sur une re-détection
des collisions après chaque modification topologique. La performance a été optimisée en
supprimant le besoin de mettre à jour tout le réseau de dislocations à chaque opération
topologique avec l’utilisation d’opérations topologiques sans déplacement.

Des mesures ont permis d’observer la performance de cet algorithme et de montrer que
les optimisations mises en place permettent de réduire le nombre de primitives calculées.
Des mesures de scalabilité nous montrent que la performance parallèle n’est pas parfaite,
mais que l’algorithme est capable de fonctionner dans un contexte parallèle et distribué
avec des performances acceptables. Pour améliorer la performance et la scalabilité de
l’algorithme il reste un certain nombre d’optimisations à mettre en place, comme par
exemple l’utilisation d’une grille uniforme qui persiste entre les itérations et la mise en
place de l’algorithme de traitement parallèle des collisions.
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Introduction

Introduction

Cette partie s’intéresse à l’étude de la fiabilité et de la performance d’Optidis pour mettre en
avant l’apport des différentes contributions présentées dans les parties précédentes. Dans un
premier temps, des comparaisons ont été menées entre Optidis et Numodis pour mesurer l’im-
pact des changements entre les deux codes sur la précision du calcul. Dans un second temps,
des mesures de performances ont été effectuées avec des boucles d’irradiation et des sources de
Frank-Read sur un faible nombre de pas de temps afin d’observer l’impact des différents para-
mètres de la simulation sur la performance. Enfin, une simulation complète avec de multiples
sources de Frank-Read est présentée pour observer le comportement d’Optidis sur un plus grand
nombre de pas de temps.

IV.1 Validation sur des simulations simples

La validité du calcul a été vérifiée en comparant des résultats de simulations simples avec ceux
de Numodis. Une comparaison entre Optidis et Numodis permet de vérifier la validité de nos
développements. Certaines étapes du calcul sont très différentes entre les deux codes, comme
par exemple le calcul de forces qui utilise la FMM ou le calcul de la vitesse qui est déterminée
localement, plutôt qu’en résolvant explicitement le système linéaire. La comparaison avec Nu-
modis permet de mettre en avant les différences de précision entre les deux codes. L’impact de
différents paramètres a aussi été mesuré afin de vérifier que l’utilisation de la FMM ou de MPI
ne nuit pas à la validité du calcul.

IV.1.1 Présentation des cas test

Les simulations choisies pour valider la précision d’Optidis contiennent peu de segments. Cela
permet de les exécuter aussi avec Numodis et de comparer les résultats. La source de Frank-
Read et la jonction de Lomer-Cottrell sont des cas d’école déjà vérifiés sur Numodis : ces
résultats peuvent donc être utilisés comme base de comparaison pour valider ceux retournés par
Optidis.

IV.1.1.1 Source de Frank-Read

La source de Frank-Read est un mécanisme à l’origine de la multiplication des dislocations
décrit pour la première fois par Frank et Read en 1950 [46]. Une source de Frank-Read est
formée d’une ligne de dislocation dont les extrémités sont épinglées. L’évolution d’une source
de Frank-Read lorsqu’une contrainte en cisaillement est appliquée est illustrée en figure IV.1.
La source est mise en mouvement par la contrainte en cisaillement τ et se courbe peu à peu
en s’enroulant autour de ses points d’ancrage. Lorsque les deux parties de la source entrent
en contact, les dislocations s’annihilent pour former deux lignes de dislocations distinctes. Une
boucle continue de se propager à travers le matériau alors qu’une autre ligne forme une nouvelle
source de Frank-Read. La source recommence alors son cycle, formant des boucles successives
à l’origine de la multiplication des dislocations.

106 Arnaud DUROCHER



IV. Validation, performances et simulations massives

FIGURE IV.1 – Évolution d’une source de Frank-Read [47].

La simulation utilisée consiste en une source de Frank-Read placée au centre d’un grain cubique
d’aluminium. Dans sa situation initiale, la source est composée d’un ensemble de segments for-
mant une ligne de dislocation se terminant par deux nœuds immobiles. Une contrainte constante
en cisaillement est appliquée au matériau pour activer la source. Les paramètres exacts de la si-
mulation sont décrits dans le tableau IV.1.

Longueur de la source 1 500 Å
Direction [101]
Vecteur de Burgers [303]
Plan de glissement (111)
Chargement Contrainte constante en cisaillement

selon le plan (111) dans la direction [101]
Contrainte 180 MPa
Matériau Aluminium
Taille du grain 4 000 Å
Discrétisation 30 Å > Lseg > 75 Å
dt 0.01 ns

TABLE IV.1 – Paramètres de la simulation pour la source de Frank-Read.

Le déroulement de la simulation est illustré par les images provenant du simulateur Numodis en
figure IV.2. On peut y observer la source rectiligne initiale (a) qui se déforme sous la contrainte
(b et c). La source entre ensuite en contact avec le joint de grain (d), puis les deux parties de
la source entrent en contact et s’annihilent (e). Enfin, la boucle formée ainsi qu’une nouvelle
source continuent de se propager dans le matériau (f).
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(a) t = 0 ns (b) t = 2.5 ns

(c) t = 10 ns (d) t = 28 ns

(e) t = 31 ns (f) t = 35 ns

FIGURE IV.2 – Source de Frank-Read : déroulement de la simulation dans Numodis.
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IV.1.1.2 Lomer-Cottrell

La jonction de Lomer-Cottrell est une jonction sessile dans les matériaux cubiques à faces
centrées décrite par W.M. Lomer [77] et A.H. Cottrell [29] dans les années 1950. Ses propriétés
sont bien connues, comme par exemple la longueur de la jonction sous contrainte [37]. Ce
type de jonctions aussi appelé verrou de Lomer-Cottrell joue un rôle important dans certains
phénomènes de durcissement, comme par exemple l’écrouissage. Elle se forme lorsque deux
dislocations qui se déplacent dans des plans de glissement différents entrent en contact. Elles
fusionnent alors et forment une jonction dont le système de glissement n’est pas actif. La figure
IV.3 illustre la topologie d’une jonction de Lomer-Cottrell.

(111)

(111)

(a) Situation initiale.

(111)

(111)

(b) Situation à l’équilibre.

FIGURE IV.3 – Topologie d’une jonction de Lomer-Cottrell. Les deux lignes ini-
tiales s’attirent pour former une jonction sessile contenue dans les plans de glisse-
ment des deux lignes.

La simulation utilisée contient deux sources de Frank-Read placées respectivement dans les
plans (111) et (111) de manière à s’attirer et former une jonction. Une contrainte de cisaille-
ment constante par morceaux est appliquée : la simulation démarre avec une contrainte imposée
nulle jusqu’à obtenir un premier équilibre à t = 30 ns, on applique ensuite une contrainte de
150 MPa jusqu’à atteindre un second équilibre à t = 120 ns, on applique enfin une contrainte de
200 MPa suffisante pour défaire la jonction. Ce chargement permet de comparer la longueur de
la jonction entre Optidis et Numodis à l’équilibre pour 0 et 150 MPa. Les paramètres exacts de
la simulation sont décrits dans le tableau IV.2.

Ligne 1 L=2000 Å, ξ =[121], b=[033], Plan=(111)
Ligne 2 L=2000 Å, ξ =[211], b=[303], Plan=(111)

Chargement Contrainte constante en cisaillement
selon le plan (010) dans la direction [001]

Contrainte t = 0 ns→ τ = 0 MPa
t = 30 ns→ τ = 150 MPa
t = 120 ns→ τ = 200 MPa

Matériau Aluminium
Discrétisation 30 Å > Lseg > 75 Å

dt 0.04 ns

TABLE IV.2 – Paramètres de la simulation pour la jonction de Lomer-Cottrell.
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La figure IV.4 présente le déroulement de la simulation sous la forme d’images obtenues avec
le simulateur Numodis. On y observe les deux sources de Frank-Read dans leur état initial (a).
Les sources se déplacent et fusionnent pour former une jonction qui s’agrandit pour atteindre
un équilibre (b). Une fois le premier équilibre atteint, on applique une contrainte à τ = 150 MPa
qui rétrécit la jonction jusqu’à atteindre un second équilibre (c). Une contrainte supérieure à la
contrainte critique de séparation de la jonction est appliquée et la jonction rétrécit (d) jusqu’à
se séparer en deux sources de Frank-Read.

(a) Initial
(t = 0 ns, τ = 0 MPa).

(b) Équilibre 1 : L = 964 Å
(t = 30 ns, τ = 0 MPa).

(c) Équilibre 2 : L = 802 Å
(t = 120 ns, τ = 150 MPa).

(d)
(t = 168 ns, τ = 200 MPa).

(e)
(t = 175 ns, τ = 200 MPa).

FIGURE IV.4 – Déroulement de la simulation de la jonction de Lomer-Cottrell.
Chaque ligne est colorée d’une couleur différente, les plans de glissement sont re-
présentés par le ruban gris clair autour des dislocations.

IV.1.2 Analyse des simulations
Des simulations identiques ont été exécutées avec Optidis et Numodis afin de comparer les ré-
sultats obtenus. Une comparaison visuelle des géométries obtenues permet d’observer les diffé-
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rences entre les deux simulateurs. Les valeurs de déformation plastique ont aussi été comparées
afin de quantifier ces différences pour comprendre l’impact des méthodes d’accélération utili-
sées dans Optidis sur la précision du calcul. L’impact de l’utilisation de la FMM par rapport à un
calcul direct des forces a été quantifié, ainsi que celui d’autres paramètres comme l’utilisation
de MPI ou du nouvel algorithme de calcul des collisions.

IV.1.2.1 Comparaison avec Numodis

Les simulations présentées en section IV.1.1 ont été exécutées de la même manière sur Optidis et
Numodis. Les topologies obtenues avec Numodis et Optidis ont été comparées en superposant
les réseaux de dislocation. La figure IV.5 montre la superposition des résultats pour la source
de Frank-Read, et la figure IV.6 pour la jonction de Lomer-Cottrell. Le calcul direct est le seul
calcul de forces disponible dans Numodis, et a été aussi utilisé dans Optidis afin que les deux
simulateurs soient configurés de la même manière.

(a) Formation de la boucle (t = 10 ns).

Numodis

Optidis

(b) Pendant la collision (t = 31 ns). (c) Après la collision (t = 35 ns).

FIGURE IV.5 – Superposition des résultats d’Optidis et de Numodis pour la source
de Frank-Read à plusieurs étapes de la simulation.

La figure IV.5 nous montre que les géométries générées par Optidis et Numodis sont très si-
milaires. Lors de la croissance de la boucle (a), les lignes de dislocations sont confondues. On
remarque tout de même que la discrétisation est différente : les nœuds du réseau de dislocation
ne se superposent pas. Une autre différence apparaît lors de la collision entre les deux parties
de la boucle (b). L’annihilation des segments est plus rapide dans Numodis car le splitnode n’a
pas encore été implémenté dans Optidis : lors de la collision (b) la partie haute reste connectée
à la basse dans Optidis (orange) alors qu’elles se sont séparées dans Numodis (vert).
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(a) Equilibre 1 (τ = 0 MPa). (b) Equilibre 2 (τ = 150 MPa).

(c) Unzipping (τ = 200 MPa).

Numodis

Optidis

FIGURE IV.6 – Superposition des résultats d’Optidis et de Numodis pour la jonction
de Lomer-Cottrell à plusieurs étapes de la simulation.

Dans la figure IV.6, on observe que les positions d’équilibre (a et b) sont proches. La différence
de position des nœuds physiques à l’équilibre entre Numodis et Optidis est inférieure à 0.1 Å,
ce qui donne une erreur relative de l’ordre de 10−4 sur la longueur de la jonction. Cependant,
la vitesse de déplacement des nœuds physiques est plus lente sur Optidis que sur Numodis.
En effet, on observe sur la figure IV.6c que les deux branches en haut de la figure ne sont pas
superposées. Dans cette figure, ces branches se déplacent vers la droite : Optidis est en retard
par rapport à Numodis.

La principale différence entre Numodis et Optidis qui peut expliquer ce retard est le calcul
local des vitesses. L’approximation utilisée suppose que les vitesses des nœuds voisins sont
similaires, ce qui est une approximation forte pour les nœuds physiques.

Les résultats ont aussi été comparés numériquement en utilisant la déformation plastique totale.
La déformation totale du matériau se décompose en une composante plastique et élastique [22].
La déformation élastique est calculée directement à partir de la contrainte appliquée en utilisant
la loi de Hooke. La déformation plastique quant à elle découle du déplacement des dislocations
dans le matériau. L’incrément de déformation plastique ∆εplastique est déterminé à partir de
l’aire balayée par les dislocations [18] :

∆εplastique = ∑
s∈segments

bs⊗ns +ns⊗bs

2V
∆As (IV.1)
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avec V le volume de la boite de simulation, bs le vecteur de Burgers, ns la normale au plan de
glissement et ∆As l’aire balayée par le segment. La déformation plastique εplastique est la somme
des incréments de déformation sur tous les pas de temps et quantifie le déplacement des dislo-
cations. Cette grandeur macroscopique peut donc être utilisée pour comparer les simulations.

Les déformations plastiques calculées par les deux simulateurs sont présentées sous forme de
courbes qui représentent la déformation plastique 1 du matériau en fonction du temps. Ces
courbes sont présentées en figure IV.7a pour la source de Frank-Read, et en figure IV.8a pour la
jonction de Lomer-Cottrell. Les différences relatives entre les courbes au cours du temps sont
présentées en figures IV.7b et IV.8b pour les deux cas-test.
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FIGURE IV.7 – Comparaison des déformations plastiques entre Numodis et Optidis
pour la source de Frank-Read.

La figure IV.7 confirme que les résultats de simulation sont très proches pour les deux simula-
teurs. Les courbes sont pratiquement confondues, et l’erreur relative est inférieure à 1%.
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FIGURE IV.8 – Comparaison des déformations plastiques entre Numodis et Optidis
pour la jonction de Lomer-Cottrell.

Sur la figure IV.8 on remarque que les différences relatives sont plus importantes pour la jonc-
tion de Lomer-Cottrell que pour la source de Frank-Read. Cela s’explique par le retard observé

1. La valeur tracée est le coefficient maximum du tenseur de déformation
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visuellement précédemment, mais aussi par les déformations plus faibles et les modifications
topologiques qui ont lieu au cours de la simulation. La première partie de la courbe IV.8b (entre
0 et 30ns) n’est pas représentative car la déformation plastique est trop faible. La figure IV.9
nous montre en effet qu’en zoomant sur la courbe de déformation entre 60 et 120ns, on observe
des variations périodiques de la déformation sous forme de crans sur la ligne orange. Ces crans
correspondent à des temps ou des remaillages ont lieu et sont d’une amplitude d’environ 10−10.
En effet, lors d’un remaillage l’aire du triangle remaillé est soustraite, formant alors un cran sur
la courbe de déformation plastique. On peut en déduire que la valeur de la déformation plas-
tique dans ce cas n’est précise qu’à 10−10 près en erreur absolue à cause des remaillages. Si les
valeurs de déformation plastique de l’ordre de 10−7 au deuxième équilibre sont suffisamment
grandes pour que l’erreur relative avec Numodis soit significative, la déformation inférieure à
10−9 avant 30ns rend la première partie de la courbe non-représentative. D’après ces chiffres,
l’erreur relative générée par le remaillage est d’environ 10−1 au premier équilibre (30ns), et
d’environ 10−3 au deuxième équilibre (120ns).
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FIGURE IV.9 – Précision du calcul de la déformation plastique pour la jonction de
Lomer-Cottrell.

On remarque des crans plus prononcés sur Optidis que NUMODIS car les remaillages sont plus
fréquents, surtout autour des positions d’équilibre. En regardant les vitesses des nœuds proches
des nœuds physique, on observe que leur vitesse est importante par rapport aux autres nœuds,
comme le montre la figure IV.10.
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FIGURE IV.10 – Vitesses des nœuds autour d’un nœud physique de la jonction de
Lomer-Cottrell (t = 119 ns). Le nœud avec la vitesse en rouge est beaucoup plus
rapide que les autres, ce qui induit de nombreux remaillages.

Ces comparaisons nous montrent que les résultats obtenus avec Optidis sont proches des résul-
tats de Numodis. Cependant les valeurs de déformation plastique entre les simulateurs peuvent
varier en fonction du maillage. Pour la source de Frank-Read, le maillage au moment de la
collision diffère à cause du splitnode, et pour la jonction de Lomer-Cottrell on observe du bruit
dans les valeurs de la déformation plastique à cause du remaillage. Les résultats pour la jonc-
tion de Lomer-Cottrell nous indiquent aussi que les vitesses des nœuds physiques ne sont pas
identiques entre Numodis et Optidis. Certains nœuds proches des nœuds physiques aussi se
comportent différemment : ce sont les fortes vitesses de ces nœuds qui génèrent plus de re-
maillages dans Optidis. Le calcul local des vitesses ne s’applique donc pas bien aux nœuds
physiques et mérite d’être amélioré.

IV.1.2.2 Impact de la FMM

L’utilisation de la méthode des multipôles rapides pour le calcul de forces dans Optidis peut
avoir un impact sur la précision du résultat. Afin de quantifier cet impact, des simulations en
calcul direct et en calcul FMM utilisant les cas-tests présentés en section IV.1.1 ont été exé-
cutées dans Optidis. Quatre calculs de forces différents sont utilisés. La première simulation
calcule les forces de manière directe. Les autres utilisent un calcul FMM uniforme avec un
ordre d’interpolation O = 5 et une hauteur d’arbre H = 5. Pour ces trois simulations FMM,
seule la fréquence de calcul du champ lointain f f ar f ield varie. Dans le premier cas, la FMM
complète est exécutée et le champ lointain est calculé à chaque itération ( f f ar f ield = 1). Pour
le calcul Cutoff le champ lointain n’est jamais calculé ( f f ar f ield = ∞). Enfin, le calcul appelé
FMM partielle recalcule le champ lointain toutes les 20 itérations.

La figure IV.11 compare les différents types de calcul des forces pour la source de Frank-Read
en comparant les courbes de déformation plastique. La même démarche est appliquée pour la
jonction de Lomer-Cottrell en figure IV.13. Les figures IV.11b et IV.13b donnent la différence
relative entre chaque calcul de force et le calcul direct au cours du temps.
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FIGURE IV.11 – Comparaison des déformations plastiques entre les différents types
de calcul de forces dans Optidis pour la source de Frank-Read.

La figure IV.11 nous montre que les résultats en FMM et en calcul direct sont proches, à l’excep-
tion du calcul en Cutoff. Lorsque le champ lointain est calculé, même toutes les 20 itérations,
la différence entre les courbes de traction reste inférieure à celle observée entre Numodis et
Optidis. Lorsque seul le champ proche est calculé, l’erreur augmente significativement pour
atteindre environ 10%. Cette erreur est observable sur la géométrie et se manifeste par un dé-
placement plus rapide de la boucle comme on peut l’observer en figure IV.12. Dans les autres
cas, les lignes sont presque indiscernables.

Cutoff

Direct

FIGURE IV.12 – Superposition des résultats en calcul direct et cutoff pour la source
de Frank-Read.
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éf

o
rm

a
ti

on
p

la
st

iq
u

e
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FIGURE IV.13 – Comparaison des déformations plastiques entre les différents types
de calcul de forces dans Optidis pour la jonction de Lomer-Cottrell.

La comparaison des résultats pour la jonction de Lomer-Cottrell en figure IV.13 donne des
résultats comparables aux résultats précédents. L’utilisation du champ lointain permet d’obtenir
une précision supérieure à la différence entre Optidis et Numodis, alors que le calcul en Cutoff
nous donne des erreurs plus importantes.

Les résultats nous montrent que dans les cas-tests présentés l’utilisation de la FMM induit une
erreur relativement faible par rapport à la différence entre Numodis et Optidis. Lorsque le champ
lointain est désactivé totalement, l’erreur est plus importante et induit des différences visibles
sur la géométrie. Le calcul du champ lointain augmente substantiellement la précision du calcul,
même lorsqu’il n’est pas actualisé à tous les pas de temps.

Les simulations présentées contiennent peu de segments afin d’être capable de les exécuter
dans Numodis, l’importance du champ lointain reste donc faible. Dans certaines simulations
massives, le champ lointain peut impacter la précision de manière plus importante. Des études
ont été menées sur la précision du calcul des forces en FMM pour la dynamique des dislocations
dans les travaux de P. Blanchard [16] qui montre que la précision du calcul du champ de force
croit selon l’ordre d’interpolation en O(10−Ordre). Des éléments de réponse sur l’impact de la
fréquence du calcul du champ lointain sont présents dans les travaux de A. Etcheverry [40]. Il
utilise une approche adaptative qui calcule par exemple le champ lointain toutes les 15 itérations
environ pour des simulations de sources de Frank-Read, malheureusement le pas de temps qu’il
utilise n’est pas précisé.

IV.1.2.3 Validité du calcul MPI

L’utilisation de la mémoire distribuée avec MPI peut entrainer des différences sur le résultat
final du calcul : des différences dans l’ordre des calculs effectués peuvent changer le résultat
obtenu. Afin de vérifier que l’utilisation de MPI ne nuit pas à la précision du calcul les deux
simulations présentées en section IV.1.1 ont été exécutées avec et sans l’utilisation de MPI. Cette
comparaison a été effectuée pour les deux cas tests et pour deux types de calcul de forces : le
calcul direct et le calcul FMM complet. Le calcul séquentiel est exécuté sur un seul processus
de calcul, et le calcul MPI sur 8 processus.
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La figure IV.14 présente les différences relatives des déformations entre le calcul séquentiel et
le calcul MPI en fonction du temps pour les deux cas-tests et pour différents types de calcul de
forces.
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FIGURE IV.14 – Différences relatives des déformations entre les calculs sur 1 et 8
processus MPI.

Dans la figure IV.14a pour la source de Frank-Read, on observe des différences relatives entre
10−4 et 10−5 qui sont inférieures de plus d’un ordre de grandeur aux erreurs observées pré-
cédemment. Pour la jonction de Lomer-Cottrell en figure IV.14b, l’erreur observée est le plus
souvent en dessous de 10−4 avec des pics lors des remaillages qui peuvent s’effectuer à des pas
de temps différents en MPI.

Ces résultats nous permettent de conclure que les erreurs observables en MPI sont inférieures
aux erreurs que peut générer la discrétisation. Il faut cependant noter que ces cas-tests sont
relativement petits et ne posent pas les problèmes que pourraient poser des sommations sur un
grand nombre d’objets.

IV.1.2.4 Vérification de l’algorithme de collision

Nous avons vu en section IV.1.2.3 que les algorithmes qui modifient la topologie peuvent ampli-
fier les erreurs numériques au cours de la simulation. Il est donc important que l’algorithme de
collisions ne génère pas de géométrie instable contenant des segments de taille trop hétérogène,
ou avec des angles entre segments trop importants.

Pour mettre en avant l’apport du nouvel algorithme de collision (Partie III), nous l’avons com-
paré avec l’ancienne implémentation dans une simulation complète avec Optidis. Le cas test
utilisé est issu d’un article de Serra et Bacon [100] (fig. 3a) et contient une boucle d’irradiation
ainsi qu’une ligne de dislocation de même vecteur de Burgers. La ligne se déplace dans le plan
contenant un des bords de la boucle d’irradiation et est attirée par cette dernière. Ce cas-test a
été choisi pour montrer les améliorations apportées à l’algorithme de collision car l’attraction
entre la boucle et la ligne génère des collisions avec des vitesses relatives importantes. La figure
IV.15 représente la situation initiale (a) et la situation finale attendue (b), après que la collision
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a eu lieu. La ligne de dislocation et le bord de la boucle s’annihilent pour former un cran. La
figure IV.15b est le résultat de l’exécution de 10 pas de temps de dt = 10−5 ns, et donne le
résultat attendu.

(a) t = 0 ns (b) t = 10−4 ns

FIGURE IV.15 – Absorption d’une boucle par une ligne (dt = 10−5 ns, nouvel al-
gorithme). La ligne et la boucle s’attirent et la boucle est absorbée pour former un
cran.

Lorsque l’on augmente le pas de temps à dt = 10−4 ns, le nouvel algorithme (fig. IV.16a) donne
un résultat similaire et le cran se forme correctement. L’ancien algorithme (fig IV.16b) forme
des dents de scie et les dislocations ne s’annihilent pas : la géométrie est incorrecte.

(a) Nouvel algorithme. (b) Ancien algorithme.

FIGURE IV.16 – Comparaison du résultat entre l’ancien et le nouvel algorithme
(dt = 10−4 ns, t = 10−4 ns). La dislocation absorbe correctement la boucle avec le
nouvel algorithme, alors que l’ancien forme des dents-de-scie.

En plus d’avoir une connectivité incorrecte, ce type de géométrie est instable. On observe par
exemple dans la figure IV.17 ce qu’il se passe si l’on continue la simulation après la situation de
la figure IV.16b avec l’ancien algorithme. La géométrie est génératrice d’instabilités numériques
et le mouvement des nœuds est erratique au niveau de la jonction.
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FIGURE IV.17 – Géométrie instable (dt = 10−4 ns, t = 2·10−4 ns). Si l’on conti-
nue l’exécution avec l’ancien algorithme après la situation de la figue IV.16b, la
géométrie devient de plus en plus instable.

Cette expérience permet de visualiser l’impact de l’amélioration de l’algorithme de collision.
Avec ce nouvel algorithme, le pas de temps utilisé au cours de la simulation n’est plus limité par
le traitement des collisions, mais bien par la méthode d’intégration. Cela permettra dans le futur
d’améliorer la méthode d’intégration pour augmenter le pas de temps utilisé afin de réduire le
nombre d’itérations à effectuer pour une simulation donnée.

IV.2 Grandes simulations et mesures de performances
Des mesures de performances ont été effectuées sur des simulations plus imposantes avec un
faible nombre de pas de temps mais en faisant varier plusieurs paramètres. Ces résultats per-
mettent de comprendre l’impact des différents paramètres sur la performance, mais pourront
aussi servir de base de comparaison pour des améliorations ultérieures.

IV.2.1 Présentation des cas-test
Deux familles de cas-test ont été utilisées pour ces mesures de performance. La première
contient uniquement des sources de Frank-Read très mobiles alors que la seconde contient des
boucles d’irradiation relativement statiques. Les simulations présentées ont comme point com-
mun d’être des simulations massives avec de nombreux segments. Ces cas-test ont été pensés
pour pouvoir faire varier le nombre de segments sans changer les propriétés de la microstruc-
ture.

IV.2.1.1 Cas 1 : sources de Frank-Read multiples dans l’aluminium

La première famille de cas-tests implique un grand nombre de sources de Frank-Read dans
un grain infini (périodique) d’aluminium. Des sources de Frank-Read sont dispersées dans le
grain et habitent tous les 24 systèmes de glissement {111}[110] de l’aluminium. Le cas test
est paramétrisé par la taille des données T : plus T est grand, plus la taille du domaine est
grande et le nombre de sources important. Un chargement en contrainte imposée est appliqué
afin d’activer les sources de Frank-Read en glissement multiple. La figure IV.18 représente deux
exemples de réseaux de dislocations utilisés.
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(a) Taille T = 1 : Domaine de largeur 20 000 Å. (b) Taille T = 8 : Domaine de largeur 40 000 Å.

FIGURE IV.18 – Situation initiale pour les sources de Frank-Read dans l’aluminium.

Les paramètres de la simulation en fonction d’une taille souhaitée T sont détaillés dans le ta-
bleau IV.3.

Largeur boite de Simulation 20 000× 3
√

T Å
Nombre de lignes 240×T
Longueur des lignes de 5 000 à 10 000 Å
Chargement Contrainte constante en allongement

selon la direction [001]
Contrainte σ33 = 100 MPa
Rayon de capture rcol 5 Å
Matériau Aluminium
Discrétisation 30 Å > Lseg > 75 Å
dt < 5·10−4 ns (adaptatif)
Periodicité Périodique

TABLE IV.3 – Paramètres de la simulation pour les sources de Frank-Read dans
l’aluminium.

La nature des sources de Frank-Read rend ce cas-test très dynamique. La multiplication des dis-
locations fait rapidement augmenter le nombre de segments de dislocations au cours du temps,
et le mouvement des dislocations génère beaucoup de modifications topologiques, comme les
collisions ou le remaillage. Le nombre de segments initial est d’environ 30 000×T pour une
densité de dislocations d’environ 2 ·1013 m/m3.

IV.2.1.2 Cas 2 : Boucles d’irradiation dans le Zirconium

La seconde famille de cas-test contient principalement des boucles d’irradiation dans les plans
prismatiques d’un grain de Zirconium. Des sources de Frank-Read se déplacent aussi dans le
plan basal. Il s’apparente au cas test utilisé pour les mesures de performances de l’algorithme de
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collisions (section III.5.1) mais certains paramètres diffèrent, notamment la taille des boucles
et le nombre de sources de Frank-Read. Le cas test est paramétrisé par la taille des données
T . Pour faire varier la taille des données, on modifie la taille du domaine de simulation et on
change le nombre de sources de Frank-Read tout en maintenant la même densité de boucles
d’irradiation. La figure IV.19 représente deux exemples de réseaux de dislocations utilisés. Une
coupe dans le plan basal permet de mieux comprendre le cas test en figure IV.20

(a) Taille T = 1 : domaine de largeur 40 000. (b) Taille T = 8 : domaine de largeur 80 000.

FIGURE IV.19 – Situation initiale pour les boucles dans le Zirconium.

FIGURE IV.20 – Coupe d’épaisseur 4000 Å dans le plan basal pour les boucles dans
le Zirconium (T = 1).

Les paramètres de la simulation en fonction d’une taille souhaitée T sont détaillés dans le ta-
bleau IV.4.
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Largeur boite de Simulation 40 000× 3
√

T Å
Densité de boucles 1020 boucles/m3

Taille des boucles 100 Å
Nombre de lignes 10×T
Longueur des lignes 10 000 Å
Chargement Contrainte constante en cisaillement
Contrainte σ12 = 100 MPa
Rayon de capture rcol 0.5 Å
Matériau Zirconium
Discrétisation 20 Å > Lseg > 50 Å
dt < 10−4 ns (adaptatif)
Périodicité Non-périodique

TABLE IV.4 – Paramètres de la simulation pour les boucles dans le Zirconium.

Les boucles d’irradiation sont des objets relativement immobiles par rapport aux sources de
Frank-Read. Le nombre de segments varie donc très peu et le nombre collisions et de re-
maillages est faible. Le nombre de segments par processus est d’environ 70 000×T .

IV.2.2 Étude de performances
Les mesures de performances ont été effectuées sur la machine Poincaré [2] présentée en sec-
tion II.5.2.1. Les cas-tests présentés en section IV.2.1 sont exécutés en faisant varier différents
paramètres : la configuration du calcul de force, la taille des données T et le nombre de pro-
cessus MPI. Les calculs de forces utilisés sont le calcul FMM complet et le calcul en Cutoff
décrits en section IV.1.2.2. Ces deux cas représentent deux extrêmes qui permettent de borner
les performances si l’on ne souhaite pas calculer le champ lointain à toutes les itérations. Les
mesures ont été effectuées avec différentes hauteurs de l’arbre FMM afin de déterminer la va-
leur la plus efficace. Le nombre de processus et la taille des données varient afin d’effectuer des
mesures de scalabilité en scalabilité faible et forte. En scalabilité faible, la taille des données est
égale au nombre de processus : T = Nproc afin de garder un nombre de segments par processus
constant. Les mesures de la scalabilité forte sont effectuées avec une taille de données intermé-
diaire T = 8. Le nombre de processus MPI varie dans l’intervalle [1,64] avec 1 processus par
nœud NUMA, soit 8 threads OpenMP par processus, pour une scalabilité jusqu’à 512 cœurs de
calcul.

Comme le laissent supposer les résultats sur les s simples, le calcul en Cutoff est en réalité trop
imprécis pour effectuer des simulations significatives d’un point de vue physique. Mesurer les
performances du calcul Cutoff est tout de même utile pour deux raisons. Premièrement, réduire
le temps du calcul de forces en ne calculant pas le champ lointain permet de mettre en avant la
performance des autres étapes de la simulation. Ensuite, les performances mesurées en Cutoff
sont représentatives des itérations ou le champ lointain n’est pas calculé lorsque l’on choisit de
ne pas le recalculer à toutes les itérations.

La principale mesure effectuée est le temps d’exécution. Les temps d’exécution sont collectés
pour chaque étape de la simulation, ce qui permet de comprendre l’impact de chaque partie du
code sur la performance. Les temps présentés dans les sections suivantes sont les temps cumulés
sur 100 itérations.
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IV.2.2.1 Résultats généraux

Cette section présente les différents types de graphiques utilisés pour analyser la performance
d’Optidis. Je présente une sélection de mesures dans cette partie, les résultats complets sont
disponibles en annexe C.1 et dans les sections suivantes. L’exemple utilisé ici est celui des
boucles d’irradiation (cas 2), mais les mêmes mesures ont été effectuées sur les sources de
Frank-Read.

Les temps d’exécution de la simulation peuvent être présentés sous forme de graphes synthé-
tiques comme celui de la figure IV.21. Ce graphe présente le temps d’exécution de la simulation
en fonction du nombre de processus utilisé. Chaque aire sous la courbe représente la contribu-
tion d’une étape du calcul au temps d’exécution total. Pour chaque valeur, la hauteur d’arbre
optimale est choisie en prenant le meilleur temps d’exécution total.
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FIGURE IV.21 – Temps d’exécution des différentes étapes du calcul en fonction du
nombre de processus pour les boucles d’irradiation (cas 2) en scalabilité faible avec
un calcul de forces Cutoff (sur 100 itérations).

En scalabilité faible parfaite, le temps d’exécution devrait rester contant à mesure que le nombre
de processus augmente car la charge par processus ne varie pas. Dans nos mesures (fig. IV.21),
on remarque que le coût des étapes de collision ou de remaillage augmente en fonction du
nombre de processus, ce qui indique une mauvaise scalabilité de ces algorithmes.

En scalabilité forte, le temps de calcul décroit avec le nombre de processus car la taille des
données par processus diminue. Il est difficile de représenter de manière lisible les temps d’exé-
cution car ils décroissent rapidement, et qu’une échelle logarithmique ne représente pas bien
les contributions de chaque étape de la simulation. Les résultats en scalabilité forte sont donc
présentés sous la forme de courbes de temps MPI cumulé en fonction du nombre de processus.
Le graphique de la figure IV.22 présente la somme des temps d’exécution de chaque processus
MPI : cette grandeur est proportionnelle au nombre d’heures de calcul consommées. Comme
les temps de calcul sont similaires sur tous les processus, le temps cumulé est en fait calculé à
partir du temps d’un des processus :

tcumule = ∑
i∈MPI

ti ≈ NMPI× t0 (IV.2)
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lé
(s

)
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FIGURE IV.22 – Temps MPI cumulé (somme sur les processus) des différentes
étapes du calcul pour les boucles d’irradiation (cas 2) en scalabilité faible avec un
calcul de forces Cutoff (sur 100 itérations).

En scalabilité forte parfaite, le temps MPI cumulé devrait rester constant à mesure que le nombre
de processus MPI augmente, car la charge totale ne varie pas. Dans la figure IV.22 on remarque
que certaines étapes du calcul comme la gestion des collisions ou la migration n’ont pas une
bonne scalabilité forte.

Les mesures de performances MPI peuvent aussi être présentées en utilisant l’efficacité, comme
le montre la figure IV.23. L’efficacité est le ratio entre le temps d’exécution en scalabilité parfaite
et le temps d’exécution réel. La hauteur d’arbre qui minimise le temps d’exécution est choisie
pour chaque point du graphe.
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FIGURE IV.23 – Efficacité des différentes étapes du calcul en fonction du nombre
de processus pour les boucles d’irradiation (cas 2) en scalabilité forte avec un calcul
de forces Cutoff (sur 100 itérations).

Les courbes d’efficacité sont générées en prenant comme temps de référence le temps pour 2
processus MPI : c’est le temps d’exécution sur un nœud de calcul entier. Cette valeur a été
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choisie pour que les effets NUMA n’entrent pas en jeu et pour ne pas voir apparaitre des effi-
cacités supérieures à 1, comme pour les mesures de performances de la structure de données.
Cette courbe nous permet de voir plus spécifiquement quelles étapes de la simulation ont une
mauvaise efficacité.

De ces résultats généraux et de ceux présents en annexe C.1 on peut conclure que certaines
étapes de la simulation perdent rapidement en efficacité lorsque l’on augmente le nombre de
processus. Les sections suivantes étudient plus en détail les effets de certains paramètres comme
le cas test utilisé, les paramètres du calcul des forces ou la taille des données.

IV.2.2.2 Différences entre les cas-tests

Les deux familles de simulations utilisées possèdent des différences. Les sources de Frank-Read
sont plus dynamiques et génèrent plus d’opérations topologiques que les boucles d’irradiation,
mais c’est surtout sur le calcul de force que la différence est la plus grande. Premièrement,
le cas-test contenant les sources de Frank-Read est périodique : le calcul des forces, et no-
tamment celui du champ proche, est plus coûteux. La densité de dislocations est aussi une
différence notable entre les deux cas-tests : le cas-test contenant des sources de Frank-Read
possède une densité 4 fois plus élevée que celui avec les boucles d’irradiation avec respective-
ment 3750 Seg /µm3 et 1000 Seg /µm3.

Ces différences impactent principalement le calcul des forces, surtout le champ proche. La fi-
gure IV.24 montre les différences sur les temps d’exécution entre les deux cas-tests en scalabilité
faible.
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FIGURE IV.24 – Comparaison des temps d’exécution entre les cas-tests en Cutoff et
en scalabilité faible (sur 100 itérations).

On remarque en effet que le calcul de forces est bien plus coûteux pour le cas test Frank-Read
à cause de la périodicité et de la densité plus forte.

Les autres étapes de la simulation sont moins impactées par le changement de densité entre
les cas-tests, comme le montre la figure IV.25 où les performances sont normalisées selon le
nombre de segments : les temps d’exécution par segment des autres étapes sont du même ordre
de grandeur pour les sources de Frank-Read et les boucles.
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FIGURE IV.25 – Comparaison des temps d’exécution par segment entre les cas-
tests en Cutoff et en scalabilité faible.

Les étapes hors calcul de forces sont capables de traiter chaque segment en environ 1 µs pour
les 2 cas. On remarque tout de même une différence de l’ordre de 25% du temps d’exécution de
ces étapes due à la densité plus forte et au caractère plus dynamique. La dynamicité des sources
de Frank-Read génère plus de remaillage et de collisions, comme on peut le voir dans la figure
IV.26 qui compare le nombre de collisions dans les deux cas tests.
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FIGURE IV.26 – Comparaison du nombre moyen de collisions par itération en fonc-
tion de la taille des données.

Pour le calcul des forces, une densité de segments plus forte nécessite d’utiliser une hauteur
d’arbre plus petite, ce qui augmente le temps de calcul. La figure IV.27 illustre ce phénomène et
représente les temps d’exécution en fonction de la taille des données pour différentes hauteurs
d’arbres.
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FIGURE IV.27 – Comparaison des temps d’exécution du calcul des forces entre les
cas-tests en Cutoff et en scalabilité faible pour différentes hauteurs d’arbre.

Dans Optidis la hauteur d’arbre est limitée par la taille des segments : chaque boite FMM doit
être deux fois plus large qu’un segment. Les mesures ont été effectuées pour toutes les hauteurs
d’arbres compatibles avec la taille des données dans l’intervalle H ∈ [8,11]. On remarque sur la
figure IV.27 que les hauteurs d’arbre compatibles sont plus petites de manière générale dans le
cas Frank-Read. Les hauteurs d’arbres faibles font que le temps de calcul du champ proche aug-
mente rapidement dans le cas Frank-Read. Pour les boucles d’irradiation, les grandes hauteurs
d’arbres permettent de réduire le temps de calcul.

Ces résultats nous montrent l’impact de la densité de segments sur la hauteur d’arbre, et par
conséquent sur le temps de calcul du champ proche. Pour minimiser le temps de calcul du
champ proche, il faut de manière générale choisir la hauteur la plus grande compatible avec le
cas-test.

De ces mesures on déduit aussi la hauteur d’arbre optimale à utiliser dans ces cas-tests pré-
cis. Pour nos études en scalabilité forte à T = 8, la hauteur d’arbre optimale pour le cas-test
contenant les sources de Frank-Read est H = 9 et H = 10 pour les boucles d’irradiation.

IV.2.2.3 Équilibre entre champ proche et champ lointain

En calcul FMM complet, le champ lointain permet une meilleure précision du calcul comme
nous avons pu l’observer en section IV.1.2.2, mais augmente le temps d’exécution. Alors que
le coût du champ proche diminue en fonction de la hauteur d’arbre, le champ lointain voit son
temps de calcul augmenter avec la hauteur d’arbre. Afin d’obtenir la meilleure performance, il
faut donc trouver un équilibre entre champ proche et champ lointain. La figure IV.28 compare
les temps d’exécution lorsque l’on utilise un calcul de forces Cutoff et FMM uniforme complet.
L’ordre d’interpolation pour le champ lointain vaut 5 et a été choisi selon les résultats de P.
Blanchard [16] afin d’obtenir un calcul de forces précis à 10−4 près.
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FIGURE IV.28 – Comparaison des temps d’exécution selon le type de calcul des
forces pour le cas test Frank-Read (cas 1) en scalabilité faible.

On remarque sur cette figure que le temps de calcul des forces est beaucoup plus important en
FMM complète qu’en Cutoff. Le coût des autres étapes de la simulation reste constant, et le
calcul des forces domine fortement le temps d’exécution.

Afin d’obtenir les meilleures performances, il faut trouver un équilibre entre champ proche et
champ lointain en choisissant une hauteur d’arbre adaptée. La figure IV.29 compare les temps
d’exécution du champ proche et du champ lointain selon la hauteur d’arbre utilisée pour les
boucles d’irradiation.
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FIGURE IV.29 – Proportion du temps d’exécution entre champ proche et champ
lointain pour le cas test des boucles (cas 2) en scalabilité faible.

Pour une faible hauteur d’arbre, le temps de calcul du champ proche augmente rapidement pour
dominer le temps de calcul lorsque la taille des données augmente. Lorsque l’on augmente la
hauteur d’arbre, le champ proche reste négligeable par rapport au champ lointain.
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Afin de choisir la hauteur d’arbre optimale, la figure IV.30 trace les temps d’exécution du calcul
de forces en fonction de la taille des données pour les deux cas-tests et pour différentes hauteurs
d’arbres.
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FIGURE IV.30 – Temps d’exécution du calcul des forces en scalabilité faible pour
différentes hauteurs d’arbres.

Pour les deux cas-tests, la hauteur d’arbre optimale pour presque toutes les tailles de données
est H = 7. En dessous, le champ proche prend le dessus pour de grandes tailles de données.
Au-dessus le champ lointain est plus coûteux.

Ces résultats nous montrent que le temps de calcul du champ lointain est une part très importante
du temps de calcul en FMM complète. Les hauteurs d’arbres optimales sont aussi plus petites
qu’en Cutoff. Pour nos études en scalabilité forte à T = 8, nous choisirons une hauteur d’arbre
H = 7.

Des solutions existent pour limiter l’impact du calcul du champ lointain sur la performance au
prix d’une perte de précision. Il est possible de changer la fréquence de calcul du champ lointain,
ou de changer l’ordre d’interpolation. Les deux types de calculs de force présentés sont deux
extrêmes en termes de fréquence de calcul du champ lointain, et il est possible de choisir des
valeurs intermédiaires afin de trouver un meilleur équilibre entre le champ proche et le champ
lointain. Comme le calcul de champ lointain est environ 10 à 20 fois plus coûteux que le champ
proche, ne pas calculer le champ lointain à toutes les itérations peut accélérer énormément le
calcul. L’ordre d’interpolation détermine le temps de calcul du champ lointain, mais aussi la
précision du calcul. Il est donc possible de l’ajuster pour obtenir un bon compromis entre temps
de calcul et précision.
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IV.2.2.4 Étude de scalabilité

Lorsque le nombre de processus utilisés pour le calcul augmente, l’efficacité du calcul dimi-
nue. Dans cette section, nous verrons comment le simulateur Optidis se comporte lorsque l’on
augmente le nombre de processus MPI. L’efficacité a été mesurée en scalabilité faible et en
scalabilité forte pour observer l’impact de la taille des données sur les performances.

Les résultats diffèrent en scalabilité faible et en scalabilité forte. Par exemple, la figure IV.31
compare les efficacités obtenues en scalabilité faible et forte pour le cas-test contenant les
boucles d’irradiation en utilisant le calcul de forces Cutoff.
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FIGURE IV.31 – Efficacité des différentes étapes du calcul pour les boucles (cas 2)
en Cutoff.

L’efficacité totale décroit rapidement pour atteindre 60% pour 32 processus MPI à la fois en
scalabilité faible et forte. Si la scalabilité totale est comparable, certaines étapes comme le
calcul de forces se comportent très différemment selon le type de scalabilité.

En observant l’efficacité des différentes étapes de la simulation, on constate deux comporte-
ments distincts. Pour mettre en avant ces comportements, la figure IV.32 compare les efficacités
en scalabilité faible et forte de deux étapes de la simulation. La mesure de référence choisie
pour l’efficacité est le temps d’exécution pour 8 processus MPI pour utiliser la même mesure
pour toutes les courbes. De cette manière, il est possible de distinguer l’impact du nombre de
processus de l’impact de la taille des données.
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té
(%

)
(a) Remaillage

8 16 32 64

Nombre de processus MPI

0

20

40

60

80

100

E
ffi

ca
ci

té
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FIGURE IV.32 – Comparaison de l’efficacité en scalabilité forte et faible pour le cas
Frank-Read (cas 1).

Le premier type de comportement est observable en figure IV.32a, où l’efficacité est meilleure
en scalabilité forte que faible. Dans ce cas, la performance est principalement impactée par
l’augmentation de la taille des données. Par exemple, le remaillage utilise les opérations topo-
logiques d’ajout et de suppression d’objet au maillage qui séquentialisent une partie de l’algo-
rithme. Une solution pour améliorer ce type d’algorithme consiste à optimiser les synchronisa-
tions, par exemple en réduisant la partie séquentielle du calcul. Pour Optidis, la mise en place
d’opérations topologiques non séquentielles permettrait de résoudre certains de ces problèmes.

Le second type de comportement est visible dans la figure IV.32b. Une efficacité supérieure en
scalabilité faible qu’en scalabilité forte indique que les performances sont limitées par l’aug-
mentation du nombre de processus. Par exemple l’étape de la migration est une étape où le
nombre de communications MPI est important. Une solution pour améliorer la performance de
ce type d’algorithme consiste à optimiser les communications MPI.

L’efficacité totale dépend aussi du type de calcul de forces utilisé. La figure IV.33 compare
l’efficacité du calcul de forces en Cutoff et en FMM complète.
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FIGURE IV.33 – Comparaison des efficacités selon le type de calcul de forces pour
les boucles (cas 2) en scalabilité faible.

On remarque ici que l’efficacité pour 64 processus peut varier entre 40% et 70% selon le type
de calcul de forces utilisé. Comme le calcul du champ lointain domine le temps de calcul en
FMM complète, l’efficacité totale de la simulation dans ce cas se rapproche de celle du calcul
de forces (fig. IV.33b). Dans le calcul Cutoff (fig. IV.33a) les autres étapes du calcul jouent un
rôle plus important dans le temps d’exécution total, ce qui fait chuter l’efficacité.

IV.2.2.5 Synthèse

Les paramètres du calcul de forces influent directement sur la performance du calcul. La hau-
teur de l’arbre devra être choisie en fonction de la densité de dislocations, du nombre d’objets
présents dans la simulation et du type de calcul de forces en utilisant les résultats des sections
IV.2.2.2 et IV.2.2.3. Plus le nombre de dislocations est grand, plus la hauteur d’arbre devra
être importante afin que le champ proche ne domine pas le calcul. Une plus grande densité de
dislocations limitera la hauteur maximale de l’arbre.

Un équilibre entre champ proche et champ lointain doit être trouvé pour obtenir de bonnes
performances. La hauteur de l’arbre doit bien sûr être en accord avec la taille des données
(sec. IV.2.2.3), mais il est aussi possible de jouer sur la fréquence de calcul du champ lointain
afin d’obtenir un bon compromis entre performance et précision. Les résultats de simulations
simples (sec. IV.1.2.2) donnent un aperçu de l’impact de la fréquence de calcul du champ loin-
tain sur la précision. Des pistes de réflexion sont présentes dans les travaux de A. Etchevery
[40] pour déterminer la fréquence optimale du calcul du champ lointain. Il montre que le champ
lointain doit être calculé plus souvent lorsque la simulation est plus dynamique.

Les résultats précédents nous permettent de déduire le nombre de nœuds de calcul et le temps
nécessaire à la simulation en fonction du cas test. En section IV.2.2.4, nous avons remarqué
que l’efficacité baissait lorsque l’on augmentait le nombre de processeurs de calcul, que l’on
soit en scalabilité forte ou faible. Cependant, plusieurs raisons peuvent pousser à augmenter
le nombre de nœuds de calcul, comme par exemple une capacité mémoire insuffisante ou un
temps d’exécution trop important sur un seul nœud. Le temps de simulation peut être estimé
en fonction du nombre de segments, du temps de traitement de chaque segment et du nombre
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d’itérations :
Temps = Nsegments×Tsegment×Niter (IV.3)

Chacun de ces paramètres peut être estimé selon le cas test considéré ou les résultats de simula-
tions présentés précédemment. Le nombre de segments Nsegments dépend du cas-test considéré,
et peut varier au cours du temps. Par exemple, le cas test des boucles contient un nombre re-
lativement constant au cours du temps de segments Nsegments = 70 000 alors que le cas test
des sources de Frank-Read contient initialement Nsegments = 30 000 dont le nombre varie forte-
ment au cours du temps. Les variations doivent être prises en compte pour le calcul du temps
d’exécution. Le temps par segment Tsegment dépend de tous les paramètres de la simulation étu-
diés précédemment et peut être estimé à partir des résultats des mesures de performances. Par
exemple, les résultats de la figure IV.25 en section IV.2.2.2 nous indiquent le temps nécessaire à
chaque processus pour traiter un segment : pour 16 nœuds de calcul en Cutoff pour les boucles
d’irradiations, chaque segment est traité en environ 1 µs.

Ces résultats nous montrent que les étapes en dehors du calcul de forces, comme les collisions,
le remaillage, et la migration ne sont pas très efficaces. Leur efficacité n’est pas cruciale lorsque
l’on utilise le calcul FMM complet, car leur temps d’exécution est négligeable par rapport au
calcul de forces. Lorsque l’on effectue un calcul Cutoff - par exemple si le champ lointain n’est
pas calculé à chaque itération - le temps d’exécution de ces étapes n’est alors plus négligeable.

La performance de certaines de ces étapes est limitée par les opérations topologiques séquentia-
lisées de la structure de données. L’algorithme le plus touché par cette limitation est l’algorithme
de remaillage dont l’efficacité chute rapidement. Les opérations topologiques sont aussi un frein
à la performance du traitement des collisions : l’efficacité de l’algorithme de collision en scala-
bilité faible est moins bonne que dans les résultats présentés en partie II (section III.5.3.2) car les
opérations topologiques n’étaient pas prises en compte. Les résultats en scalabilité forte, eux,
sont identiques. Ce phénomène s’explique par l’augmentation du nombre de collisions à traiter
en scalabilité faible, alors qu’il reste constant en scalabilité forte. La solution est de mettre en
place des opérations topologiques non-collectives dans la structure de données.

D’autres étapes voient leur scalabilité limitée par les communications MPI, comme la migration
ou la préparation avant le calcul des collisions. Les communications all-to-all utilisées pour la
migration et pour l’échange des sphères fantômes pour les collisions pourraient par exemple
être évitées en utilisant une décomposition de domaine qui garantit un nombre de voisins plus
limité. Par exemple, il est possible de réduire la hauteur de l’arbre pour la décomposition de
domaine décrit en section II.4.2.1. Un nombre de boites plus faible réduit la complexité des
frontières des domaines [110], mais limite la capacité de la décomposition de domaine à gérer
finement l’équilibrage de charge. Pour améliorer la performance de ces étapes de la simulation,
il faut trouver un compromis entre équilibrage de charge et complexité de la géométrie des
domaines. Le volume de messages MPI pourrait aussi être réduit en utilisant les caches de
données fantômes pour les parcours de la structure décrits en section II.5.3.3.

IV.3 Simulation à grande échelle
Afin d’illustrer l’utilisation d’Optidis pour des simulations massives de dynamique des dislo-
cations, une simulation basée sur le cas-test contenant des sources de Frank-Read présenté en
section IV.2.1 a été lancée sur un plus grand nombre d’itérations. L’objectif est de montrer
qu’Optidis est capable de simuler plusieurs millions de segments de dislocations en distribuant
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le calcul sur plusieurs centaines de cœurs de calcul. La machine utilisée est toujours Poincaré,
décrite en section II.5.2.1.

IV.3.1 Paramètres de simulation
La situation initiale est une variante du cas-test présenté en section IV.2.1.1 pour T ≈ 27 (Do-
maine de largeur 60 000 Å). La simulation est exécutée sur 25 000 itérations, avec un charge-
ment en contrainte imposée à 100 MPa et un champ lointain calculé toutes les 20 itérations. La
figure IV.34 illustre la situation initiale complète de la simulation. Tous les paramètres de la
simulation sont décrits dans le tableau IV.5.

Largeur boite de Simulation 60 000 Å
Nombre de lignes 600
Longueur des lignes 5 000 Å
Chargement Contrainte constante en allongement

selon la direction [001]
Contrainte σ33 = 100 MPa
Rayon de capture rcol 15 Å
Matériau Aluminium
Discrétisation 30 Å > Lseg > 75 Å
dt < 0.1 ns (adaptatif)
Periodicité Périodique

TABLE IV.5 – Paramètres de la simulation longue des sources de Frank-Read dans
l’aluminium

FIGURE IV.34 – Situation initiale de la simulation contenant des Sources de Frank-
Read.

IV.3.2 Résultats
Cette simulation a été exécutée avec deux processus par nœud sur 16 nœuds de calcul de Poin-
caré (128 cœurs) avec une hauteur d’arbre FMM H = 7. Les images du déroulement de la si-
mulation sont disponibles en figure IV.35 qui présente une coupe dans le plan [111] d’épaisseur
1000 Å au centre du domaine de simulation.
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IV.3. Simulation à grande échelle

(a) Initial : t = 0 ns (b) t = 440 ns

(c) t = 825 ns (d) Final : t = 1350 ns

FIGURE IV.35 – Coupe dans le plan [111] dans les résultats de la simulation longue
des sources de Frank-Read.

Au cours de cette simulation 1350 ns sont simulées en 25 000 itérations un pas de temps moyen
d̄t = 0.054 ns. Le temps de simulation en fonction du nombre d’itérations est tracé en figure
IV.36.
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FIGURE IV.36 – Temps de simulation en fonction du nombre d’itérations.

Dans la figure IV.36 on remarque que le pas de temps réduit au fur et à mesure des itérations.
L’augmentation du nombre de segments et de jonctions fait augmenter la vitesse maximale des
nœuds, ce qui réduit le pas de temps acceptable dans le cadre du schéma d’intégration d’Euler.

La déformation plastique atteint 3.5·10−3, comme le montre la figure IV.37. Pour comparer
les performances, la valeur de la déformation plastique atteinte a plus de sens que le temps
de simulation. En effet, selon la viscosité choisie pour le calcul des vitesses les pas de temps
pourront être différents, mais le déplacement des dislocations restera la même. On retiendra
donc qu’Optidis est capable de simuler une déformation plastique de 3.5·10−3 en 20 heures sur
16 nœuds de calcul pour ce cas test.
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FIGURE IV.37 – Déformation plastique.

Les sources de Frank-Read sont très dynamiques, et le nombre de segments de simulation varie
fortement au cours du temps. Comme on peut l’observer dans la figure IV.38a, le nombre de seg-
ments initial est d’environ 57 000 pour terminer à plus de 1 320 000. La densité de dislocation
passe alors de ρ1≈ 1.5·1012 m−2 à ρ2≈ 3·1013 m−2. La figure IV.38b donne le déséquilibre de
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IV.3. Simulation à grande échelle

charge au cours du temps. Il s’agit de l’écart relatif du nombre de segments entre le processus
qui en possède le plus Smax, et celui qui en possède le moins Smin. Les données brutes affichent
les extremums du déséquilibre de charge, une courbe lissée avec un filtre gaussien (σ = 100
iter) donne la valeur moyenne du déséquilibre.
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FIGURE IV.38 – Distribution des segments. (a) Le nombre de segments total si-
mulé sur tous les processus MPI. (b) La différence relative maximale du nombre de
segments locaux aux processus MPI.

Le nombre de collisions varie fortement d’une itération à l’autre. C’est pour cette raison que la
performance du traitement des collisions n’a pas été mesurée en partie III. On observe bien cette
variation en figure IV.39 qui présente le nombre de collisions détectées à chaque itération. Si
le nombre de collisions détectées peut atteindre un nombre important, par exemple 100 col/iter
vers 1200ns, sa valeur moyenne lisible sur la courbe lissée ne dépasse que rarement 30 col/iter.
Le nombre moyen de collisions par itération est donc relativement faible par rapport au nombre
de segments simulés.
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FIGURE IV.39 – Nombre de collisions.

Le temps d’exécution total est de 20 heures sur 16 nœuds de calcul de Poincaré avec une hau-
teur d’arbre H = 7. Les temps d’exécution de chaque étape du calcul à chaque itération sont
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synthétisés dans la figure IV.40. Les temps de calcul par itération (a) et par segments (b) y
sont présentés. Les valeurs ont été lissées pour effacer les variations locales entre itérations,
notamment pour moyenner le temps de calcul des forces afin de prendre en compte le calcul
périodique du champ lointain.
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FIGURE IV.40 – Temps d’exécution des différentes étapes de calcul à chaque itéra-
tion (filtre gaussien σ = 10iter ). (a) Temps d’exécution par itération. (b) Temps de
traitement de chaque segment.

Dans la figure IV.40a, on observe l’augmentation de temps de traitement en accord avec l’aug-
mentation du nombre de segments. La figure IV.40b nous confirme que le temps de calcul évolue
quasiment linéairement en fonction du nombre de segments. On remarque tout de même que
le temps d’exécution par segment du calcul de forces augmente à partir d’environ 600ns, soit
environ Stot=400 000 segments ou encore Smoy=12 500 segments par processus.

On remarque dans la figure IV.40 des pics sur le temps d’exécution de l’algorithme de collision.
La re-détection des collisions peut parfois mener à des situations où la géométrie ne converge
pas : une collision re-détectée peut inverser la modification topologique précédente par exemple.
Afin d’éviter les modifications topologiques cycliques, le nombre de modifications topologiques
est borné. Cela permet de sortir rapidement d’un cycle. Par exemple, pour cette simulation le
temps de gestion des collisions est toujours inférieur à 15s par itération en limitant le nombre
d’opérations topologiques à 1000 par pas de temps.

IV.3.3 Synthèse
La simulation des sources de Frank-Read dans l’aluminium sur un plus grand nombre de pas de
temps nous en apprend plus sur le comportement d’Optidis.

On observe une diminution du pas de temps au cours du temps, lorsque le réseau de disloca-
tions se complexifie. Des segments proches qui ne fusionnent pas peuvent générer des vitesses
nodales importantes qui réduisent le pas de temps. En observant de plus près le réseau de dis-
location au cours de la simulation, on s’aperçoit que les nœuds les plus rapides sont en fait
ceux proches des nœuds physiques. Ce phénomène est lié à celui observé pour la jonction de
Lomer-Cottrell : le calcul local des forces pourrait générer des instabilités aux abords des nœuds
physiques.
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IV.3. Simulation à grande échelle

Le temps d’exécution est dominé par le calcul de forces, même lorsque le champ lointain n’est
calculé que toutes les 20 itérations. Dans cette simulation, le temps de traitement de chaque seg-
ment reste relativement constant au cours du temps. On observe des irrégularités dans le temps
de traitement des collisions qui ne posent cependant pas de réels problèmes de performance,
puisque le nombre de collisions est faible par rapport au nombre de segments simulés.

Bilan
Cette partie consacrée à la validation et aux mesures de performances a permis de mettre
en avant l’apport des contributions présentées dans ce manuscrit, mais permet aussi de les
mettre en perspectives en identifiant les points à traiter pour améliorer différents aspects
du code Optidis.

Dans un premier temps, des comparaisons avec NUMODIS ont été effectuées en quanti-
fiant les différences avec la comparaison des déformations plastiques, mais aussi en ob-
servant les différences de géométrie. Ces résultats nous montrent qu’il y a un bon accord
entre NUMODIS et Optidis, mais que quelques différences sont tout de même présentes.
Le calcul local des forces, notamment, semble problématique aux alentours des nœuds
physiques.

Des mesures de performances sur un nombre faible d’itérations, mais en faisant varier
plusieurs paramètres de simulation ont permis d’observer l’impact de ces paramètres sur
la performance. Les paramètres de calcul des forces ont un impact important sur les per-
formances. Les mesures de FMM avec et sans calcul du champ lointain permettent de
montrer qu’un temps de calcul non négligeable peut être économisé en ne calculant pas
le champ lointain à chaque itération. Ces mesures permettent aussi d’étudier la perfor-
mance MPI d’Optidis dont l’efficacité totale varie entre 40% et 70% selon les paramètres
utilisés.

Enfin, une simulation complète sur 128 cœurs de calculs pendant 20 heures a permis
d’illustrer le fonctionnement d’Optidis sur 25 000 pas de temps. Cette simulation contient
des sources de Frank-Read, jusqu’à 1 300 000 segments, pour une densité de dislocations
de 3 ·1013 m−2 dans un grain périodique d’aluminium cubique de 6 µm de côté. En plus
de démontrer la faisabilité de telles simulations, cette expérience nous permet d’observer
le comportement du code afin d’analyser les aspects à améliorer.
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Conclusion

Au cours de cette thèse, j’ai présenté des solutions à plusieurs problèmes informatiques que
posent les simulations de dynamique des dislocations sur architectures parallèles et distribuées.
J’ai notamment traité les problématiques de stockage des données en proposant une nouvelle
structure de données pour la dynamique des dislocations. J’ai aussi traité les problématiques
liées aux collisions entre dislocations en proposant un nouvel algorithme de collision.

Après avoir présenté les dislocations et leur rôle dans la plasticité des matériaux cristallins, nous
avons vu comment la dynamique des dislocations s’inscrivait à l’échelle mésoscopique dans
la modélisation multi échelle des matériaux. Les simulations de dynamique des dislocations
se tournent vers le calcul intensif pour répondre aux besoins de plus en plus importants en
puissance de calcul des études menées pour effectuer la transition de l’échelle microscopique
vers la mécanique des milieux continus. Des méthodes permettent d’accélérer le calcul afin
d’augmenter le nombre de segments simulés, comme la FMM ou la parallélisation. Le recours
aux architectures parallèles et distribuées pose cependant plusieurs problèmes informatiques
dont il est question tout au long de cette thèse.

Une des spécificités des simulations de dynamique des dislocations est le caractère dynamique
du réseau de dislocations. La topologie du maillage et le nombre de segments de dislocations
peuvent varier fortement au fil des remaillages et des collisions. La première problématique
traitée est celle du stockage du maillage dynamique dont les données doivent être accessibles
rapidement dans les phases de calcul intensif, et dont la topologie doit aussi pouvoir être modi-
fiée lors des remaillages et collisions. Après avoir étudié les différentes manières de stocker un
maillage dynamique, je propose une structure de données qui permet un accès fiable et rapide
aux données de la simulation dans un contexte parallèle et distribué. Une interface abstraite a été
mise en place et permet de découpler l’écriture des algorithmes physiques de l’optimisation des
accès aux données. Je décris comment cette structure a été implémentée avec des tableaux dyna-
miques, et comment j’ai traité les problématiques de fragmentation mémoire et de distribution
des données au sein d’Optidis. J’utilise notamment une méthode de nettoyage périodique pour
réduire la fragmentation mémoire et pour augmenter la localité spatiale des objets du maillage.
Les données sont distribuées en utilisant une décomposition de domaines selon la Z-curve, et
je propose une méthode pour équilibrer la charge entre les processus. Des mesures de perfor-
mance ont montré que l’interface d’abstraction et son implémentation permettent un parcours
performant des données portées par le réseau de dislocation.

La seconde problématique traitée concerne la gestion fiable des collisions entre dislocations,
responsables, notamment, de la formation des jonctions qui sont impliquées dans le phénomène
d’écrouissage. Les modifications topologiques effectuées lors d’une collision peuvent rapide-
ment être source d’instabilités et limiter le pas de temps. J’ai étudié les différentes méthodes
utilisées pour détecter et traiter les collisions dans la dynamique des dislocations, mais aussi
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dans d’autres types de simulations pour aboutir à quatre algorithmes que j’ai implémentés et
comparés. À partir de ces comparaisons, j’ai choisi un algorithme de détection et de traitement
des collisions que j’ai ensuite intégré dans Optidis. Il s’agit d’un algorithme de gestion dy-
namique des collisions qui prend en compte le mouvement des dislocations au cours du pas de
temps pour n’oublier aucune intersection. Cet algorithme est plus fiable grâce à une re-détection
des collisions et l’utilisation de la nouvelle interface d’accès aux données. Il est aussi perfor-
mant grâce à un découpage en grille uniforme de l’espace, qui permet de réduire le nombre de
primitives de collision à calculer, ainsi que l’utilisation de sphères englobantes qui réduit le coût
de chaque primitive. Des mesures de performances nous permettent de valider le fonctionne-
ment de cet algorithme en mémoire partagée et distribuée. L’efficacité en mémoire distribuée
en scalabilité faible de cet algorithme a été mesurée à environ 70% pour 256 cœurs de calcul et
50% pour 512 cœurs avec plusieurs millions de segments de dislocations.

Optidis a été validé en vérifiant sa précision par rapport au simulateur séquentiel Numodis sur
des simulations simples. On observe une bonne adéquation entre Numodis et Optidis, et la
différence relative des déformations plastiques entre les deux codes est d’environ 10−2 pour les
cas-tests comparés, à savoir la source de Frank-Read et la jonction de Lomer-Cottrell. L’apport
de l’algorithme de collision a été validé sur une simulation complète impliquant une ligne de
dislocation et une boucle d’irradiation et montre que ce nouvel algorithme permet l’utilisation
de pas de temps plus grands.

La performance et la scalabilité d’Optidis ont été mesurées sur des simulations à plus grande
échelle contenant des boucles d’irradiation et des sources de Frank-Read. Ces mesures ont été
menées sur un nombre faible d’itérations en faisant varier plusieurs paramètres de simulation
afin d’observer leur impact sur la performance. Ces simulations peuvent contenir jusqu’à plu-
sieurs millions de segments sur 512 cœurs de calcul avec des efficacités en scalabilité faible
allant de 40% à 70% selon les paramètres de la simulation. On note que les paramètres du cal-
cul de forces ont un impact particulièrement important sur la performance et la scalabilité de la
simulation complète. En effet, le calcul des forces est le plus long, mais aussi le plus efficace.
Réduire la fréquence de calcul du champ lointain diminue le temps de calcul total, mais réduit
aussi l’efficacité en augmentant la proportion du temps d’exécution passé dans des algorithmes
moins efficaces, comme le remaillage, la migration ou les collisions.

Une simulation de sources de Frank-Read dans l’aluminium a été exécutée sur un nombre plus
important de pas de temps. Les sources de Frank-Read étant des objets très dynamiques, le
nombre de segments de dislocations varie entre 57 000 et 1 320 000 au cours des 25 000 pas de
temps simulés pendant 20 heures sur 128 cœurs de calcul. Différentes métriques qui définissent
la performance ont été analysées, comme le pas de temps utilisé, le nombre de collisions traitées
et le temps d’exécution au cours de chaque pas de temps.

Ces résultats montrent l’apport de mes différentes contributions sur la performance d’Optidis.
Bien que le nombre de dislocations soit multiplié par un facteur 20 entre le début et la fin de
la simulation, le temps de calcul par segment reste relativement constant, ce qui montre bien
que la dynamicité des données est gérée correctement par la structure de données. De plus,
les données sont correctement réparties entre les processus grâce à la méthode de répartition
de charge mise en place. Le nombre de collisions est relativement faible au cours d’un pas
de temps, ce qui justifie le choix fait pour l’algorithme de gestion des collisions de privilégier
la fiabilité du traitement à sa performance. Les mesures montrent bien que l’algorithme de
collisions ne pénalise pas la performance de la simulation complète.
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Conclusion

Perspectives

Les résultats de cette étude nous montrent que la simulation de plusieurs millions de segments
de dislocations sur plusieurs centaines de cœurs de calcul est possible avec Optidis. Les simula-
tions menées au cours de cette thèse ont cependant comme unique finalité de montrer la perfor-
mance d’Optidis, mais ne sont pas utilisées pour effectuer des études réelles sur la plasticité. Si
les résultats de performance et de scalabilité présentés ici montrent que la puissance de calcul
disponible dans Optidis permet d’effectuer des simulations à une échelle relativement grande,
les études sur le comportement mécanique des matériaux restent à mener par la communauté
des métallurgistes.

Le phénomène le plus accessible à modéliser avec Optidis est probablement l’écrouissage, pour
lequel des simulations très similaires à celle présentée en section IV.3 sont déjà utilisées dans
des codes tels que MicroMégas/Tridis [80, 84] ou ParaDiS [19]. Reproduire les simulations
utilisées dans ces études permettrait de comparer la précision et la performance d’Optidis avec
les autres codes.

Les différentes mesures et observations effectuées tout au long de cette thèse pointent aussi
vers un certain nombre d’aspects à améliorer pour augmenter la performance et permettre des
simulations à plus grande échelle. La performance et la scalabilité de chaque itération peuvent
encore être améliorées en allant plus loin dans certains aspects des travaux présentés ici. Il est
possible d’améliorer la performance de la structure de données en proposant une interface non-
collective pour les modifications topologiques, en groupant les modifications ou en limitant le
nombre de processus impliqués dans chaque opération. Une interface non-collective permettrait
aussi de mettre œuvre l’algorithme de collision parallèle proposé en section III.3.1.4 mais non
implémenté.

La performance MPI des différents algorithmes peut aussi être améliorée en réduisant le vo-
lume de données fantômes. L’optimisation de la décomposition de domaine permet de diminuer
la surface partagée entre les processeurs, mais d’autres facteurs comme la répartition de charge
doivent être pris en compte. Il est aussi possible de diminuer le nombre de processus MPI en
exploitant mieux le parallélisme en mémoire partagée. Une solution possible est d’adapter la
structure de données aux architectures NUMA pour n’utiliser qu’un seul processus par nœud
de calcul au lieu d’un processus par nœud NUMA. Il faut alors travailler sur l’allocation des
données pour les distribuer sur les différents bancs mémoire. Une autre solution est d’utiliser
des bibliothèques qui fournissent des moyens optimisés d’accéder aux données pour l’implé-
mentation de la structure, comme par exemple Kokkos [38], qui permet aussi une transition vers
des architectures plus complexes.

La performance de la simulation dans sa globalité peut aussi être améliorée, non pas en cal-
culant plus vite, mais en optimisant les aspects numériques. Le nouvel algorithme de collision
ouvre des portes pour mettre en place de nouvelles méthodes d’intégration. Il est possible d’aug-
menter le pas de temps, et donc de réduire le nombre d’itérations nécessaires, en utilisant des
méthodes d’ordre supérieur. Optimiser plus finement la fréquence du champ lointain et l’ordre
d’interpolation permet aussi d’accélérer la simulation en diminuant le coût du calcul des forces.
Il faut ici trouver le compromis optimal entre vitesse et précision.

Enfin, comme nous l’avons vu, un enjeu majeur pour permettre des simulations à plus grande
échelle est l’optimisation du calcul des forces qui représente une majeure partie du temps d’exé-
cution. Les travaux que nous avons présentés ici utilisent la méthode des multipôles rapides ainsi
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que les architectures distribuées pour accélérer le calcul. L’utilisation d’autres architectures pa-
rallèles émerge, avec par exemple l’utilisation de GPUs pour la dynamique des dislocations
[41], ou pour la FMM [57, 3]. Agréger ces techniques et utiliser les GPUs pour accélérer les
calculs FMM pour la dynamique des dislocations permettrait d’accéder à un nouvel ordre de
grandeur de parallélisme.
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Annexe A

Partie 2 - Structure de données

A.1 Interface C++ pour la structure de données

A.1.1 Types

NodeInfo et SegmentInfo
sont des structures contenant les données portées respectivement par un nœud et un segment.
Elles sont détaillées en figure A.1. Elles permettent d’initialiser un objet lors de sa création, ou
de lire les informations qui sont associées à un objet, mais elles ne permettent pas de modifier
l’information stockée dans la structure de données.

NodeInfo_ref et SegmentInfo_ref
sont des références vers les données portées respectivement par un nœud et un segment. Elles
permettent l’accès et la modification des informations contenues dans la structure de données.

NodeIndex_local et SegmentIndex_local
sont des indices locaux qui pointent vers un nœud ou un segment du processus MPI local.

NodeIndex_global et SegmentIndex_global
sont des indices globaux qui pointent vers un nœud ou un segment d’un processus MPI local ou
distant. Ces structures contiennent le rang du processus MPI qui possède la donnée ainsi qu’un
indice local de la donnée sur le processus distant. Ces indices globaux permettent d’indicer les
objets en mémoire distribuée.

1 struct Mesh_NodeInfo
2 {
3 double x,y,z;
4 double fx, fy, fz;
5 double vx, vy, vz;
6 [...]
7

8 };

(a) Nœuds.

1 struct Mesh_SegmentInfo
2 {
3 Mesh_NodeIndex_global n1, n2;
4 GlideSystem gs;
5 double fx_n1, fy_n1, fz_n1;
6 double fx_n2, fy_n2, fz_n2;
7 [...]
8 };

(b) Segments.

FIGURE A.1 – Données portées par les nœuds/segments telles qu’elles apparaissent
dans la structure de données.
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A.1. Interface C++ pour la structure de données

1 struct Mesh_NodeInfo_ref
2 {
3 double &x,&y,&z;
4 double &fx, &fy, &fz;
5 double &vx, &vy, &vz;
6 [...]
7

8 };

(a) Nœuds.

1 struct Mesh_SegmentInfo_ref
2 {
3 Mesh_NodeIndex_global n1, n2;
4 GlideSystem &gs;
5 double &fx_n1, &fy_n1, &fz_n1;
6 double &fx_n2, &fy_n2, &fz_n2;
7 [...]
8 };

(b) Segments.

FIGURE A.2 – Interface d’accès aux données dans la structure qui permet leur mo-
dification.

1 struct NodeIndex_local
2 {
3

4 int index;
5

6 };

(a) Index local pour l’implémentation à base de ta-
bleaux simples.

1 struct NodeIndex_global
2 {
3 int getRank();
4 NodeIndex_local getLocalIndex();
5 [...]
6 };

(b) Indice global.

FIGURE A.3 – Indices des nœuds dans la structure de données.

1 class MeshHelper{
2 //Parcours des noeuds
3 //f de type void(*)( Mesh::NodeInfo_ref&& n)
4 template<typename Function>
5 static void fastIterate_nodes(Mesh& m, const Function& f);
6 //Parcours des segments avec noeuds connectés
7 //f de type void(*)( Mesh::SegmentInfo_ref&& s_info,
8 // const Mesh::NodeInfo_ref& n1_info,
9 // const Mesh::NodeInfo_ref& n2_info)

10 template<typename Function>
11 static void fastIterate_segments_withNodes( Mesh& m, const Function& f);
12 //Parcours des noeuds avec segments connectés
13 //f de type void(*)( Mesh::NodeInfo_ref&& n,
14 // const std::vector<MeshHelper::Connexion>& connexions)
15 template<typename Function>
16 static void fastIterate_nodes_withSegments(Mesh& m, const Function& f);
17 };

FIGURE A.4 – Fonctions de parcours de la structure de données.
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1 class Mesh{
2 //Opérations globales
3 void clean();
4 void migrate();
5 void reserve( size_t size );
6 //Opérations sur les noeuds
7 struct Nodes{
8 //Modifications topologiques
9 NodeIndex_global insert(const NodeInfo& n, int insert_rank = -1);

10 void erase (const NodeIndex_global& n);
11 //Accès à la topologie
12 SegmentIndex_list
13 getConnectedSegments (const NodeIndex_local& n) const;
14 SegmentIndex_list
15 getConnectedSegments (const NodeIndex_global& n) const;
16 //Accès aux données des objets
17 size_t size() const;
18 NodeInfo get(const NodeIndex_global& n) const;
19 void set(const NodeIndex_global& n, const NodeInfo& n_info);
20 NodeInfo_ref at (const NodeIndex_local& n);
21 NodeInfo_ref operator[] (const NodeIndex_local& n);
22 NodeIterator begin () ;
23 NodeIterator end () ;
24 };
25 //Opérations sur les segments
26 struct Segments{
27 //Modifications topologiques
28 SegmentIndex_global insert(const SegmentInfo& s, int insert_rank = -1);
29 void erase (const SegmentIndex_global& s);
30 //Accès à la topologie
31 SegmentIndex_global find (const NodeIndex_global& n1,
32 const NodeIndex_global& n2) const;
33 //Accès aux données des objets
34 size_t size() const;
35 SegmentInfo get(const SegmentIndex_global& s) const;
36 void set(const SegmentIndex_global& s, const SegmentInfo& s_info);
37 SegmentInfo_ref at (const SegmentIndex_local& s);
38 SegmentInfo_ref operator[](const SegmentIndex_local& s);
39 SegmentIterator begin ();
40 SegmentIterator end ();
41 };
42 };

FIGURE A.5 – Structure de données contenant le réseau de dislocations.
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A.1. Interface C++ pour la structure de données

1 double dt;
2 [...]
3 MeshHelper::fastiterate_nodes( mesh,
4 [dt](Mesh::NodeInfo_ref& n)
5 {
6 n.x_old() = n.x();
7 n.y_old() = n.y();
8 n.z_old() = n.z();
9 n.x() += dt*n.vx();

10 n.y() += dt*n.vy();
11 n.z() += dt*n.vz();
12 });
13 [...]

(a) Déplacement des nœuds.

1 std::vector<double> vstrain(6);
2

3 container::MeshHelper::fastIterate_segments_withNodes(mesh,
4 [&](const Mesh::SegmentInfo_ref s_info,
5 const Mesh::NodeInfo_ref& n1,
6 const Mesh::NodeInfo_ref& n2)
7 {
8 Vect3D x1 {n1.x() , n1.y() , n1.z()};
9 Vect3D X1 {n1.x_old(), n1.y_old() , n1.z_old()};

10 Vect3D x2 {n2.x() , n2.y() , n2.z()};
11 Vect3D X2 {n2.x_old(), n2.y_old() , n2.z_old()};
12

13 const Vect3D X1x1 = x1 - X1;
14 const Vect3D X1X2 = x2 - X2;
15

16 // compute swept surface
17 Vect3D e = x2 -X1;
18 Vect3D h = X1x1-X1X2;
19 Vect3D n = 0.5 * linalg::cross(e,h);
20

21 Vect3D burgers = s_info.gs().burgers();
22

23 // calculate strain rate increment
24 vstrain[0]+=n.x*burgers.x;
25 vstrain[1]+=n.y*burgers.y;
26 vstrain[2]+=n.z*burgers.z;
27 vstrain[3]+=0.5*(n.x*burgers.y+n.y*burgers.x);
28 vstrain[4]+=0.5*(n.x*burgers.z+n.z*burgers.x);
29 vstrain[5]+=0.5*(n.y*burgers.z+n.z*burgers.y);
30 });

(b) Calcul de l’incrément de déformation plastique.

FIGURE A.6 – Exemple d’utilisation des fonctions de parcours.

Le code de la figure A.6a calcule le déplacement des nœuds :

xold
i ← xi

xi← xi +dt ·vi

148 Arnaud DUROCHER



A. Partie 2 - Structure de données

Le code de la figure A.6b calcule l’incrément de déformation plastique :

∆ε= ∑
s∈segments

bs⊗ns +ns⊗bs

2V
∆As (A.1)

avec V le volume de la boite de simulation, avec bs le vecteur de Burgers, ns la normale au plan
de glissement et ∆As l’aire balayée par le segment.

A.2 Performances de la structure de données : résultats com-
plets

Ces graphes sont expliqués et une sélection de ces résultats est commentée en section II.5

A.2.1 Mémoire partagée OpenMP
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FIGURE A.7 – Résultats complets des mesures de performances de la structure de
données en OpenMP (Roofline).
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Intensité (Flops/Octet)

0

10

20

30

40

50

60

70

B
a
n

d
e

p
a
ss

a
n
te

(G
o
/s

)

1 Nœud NUMA (8 Threads) , 105 Elements

2−4 2−3 2−2 2−1 20 21 22 23
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Intensité (Flops/Octet)

0

10

20

30

40

50

60

70

B
an

d
e

p
a
ss

an
te

(G
o
/s

)

Nœud complet (2 NUMA × 8 Threads) , 106 Elements

Parcours :

Tableaux simples Nœuds Segments + Nœuds connectés Nœuds + Segments connectés

FIGURE A.8 – Résultats complets des mesures de performances de la structure de
données en OpenMP (Bande-passante).

A.2.2 Mémoire distribuée MPI
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FIGURE A.9 – Résultats complets des mesures de performances de la structure de
données en MPI (Temps d’exécution).
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té
(%

)

S: 105 Elts/MPI, I: 0.62 Flops/Octets

1 2 4 8 16 32 64 128

Nombre de processus MPI

0

20

40

60

80

100

E
ffi

ca
ci

té
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FIGURE A.10 – Résultats complets des mesures de performances de la structure de
données en MPI (Efficacité).
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Annexe B

Partie 3 - Collisions

Les primitives de détection et de traitement des collisions ont été réécrites au cours de cette
thèse afin d’améliorer la fiabilité de l’algorithme de collision.

B.1 Détail des primitives de détection de collision

B.1.1 Collision entre nœuds

La primitive la plus simple détecte la collision entre 2 nœuds du réseau de dislocation. Les
nœuds sont représentés par des sphères de rayon ε ayant pour positions initiales p1 et p2, et se
déplaçant à vitesse constante v1 et v2, comme l’illustre la figure B.1.

ε

v1

p1 ε
v2 p2

D(t)

FIGURE B.1 – Distance entre deux nœuds du réseau de dislocations.

La distance entre les deux points au cours du temps se calcule de la manière suivante :

D(t) = ‖(p2 + t ∗v2)− (p1 + t ∗v1)‖ (B.1)

D2(t) = at2 +bt + c (B.2)

avec

a = ‖v2−v1‖2 (B.3)
b = 2(v2−v1p2−p1) (B.4)

c = ‖p2−p1‖2 (B.5)
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B.1. Détail des primitives de détection de collision

Comme D2 > 0, le polynôme de degré 2 est convexe, le minimum de la fonction est atteint en
tmin =

−b
2a . Si tmin n’est pas dans [0,dt], alors on le ramène dans l’intervalle 1, comme le montre

la figure B.2.

0
dt

Ɛ 

tmin

tmin

FIGURE B.2 – Distance entre deux nœuds du réseau de dislocations. Sur la courbe
rouge tmin est après dt : on le ramène dans l’intervalle (tmin = dt).

Une collision a lieu si la distance est inférieure à ε , et le temps de la collision est tmin :

collision(n1,n2)≡ D2(tmin)< ε (B.6)

B.1.2 Collision entre un point et un segment
La seconde primitive présentée détecte la collision entre un nœud et un segment. Le nœud est
représenté par une sphère de rayon ε , et le segment par un cylindre de rayon ε . Le segment
s = [n1,n2] et le nœud n3 ont pour positions et vitesses respectives pi et vi, comme l’illustre la
figure B.3.

v1

p1
ε

v2

p2

S

ε

v3

p3

D(t)

FIGURE B.3 – Distance entre un nœud et un segment du réseau de dislocations.

1. l’opération peut être délicate si a = 0 : la distance est constante, et tmin = 0
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B. Partie 3 - Collisions

La distance entre la droite (s) et le point n3 se calcule de la manière suivante :

D(s,n3) =
‖P12(t)∧P13(t)‖
‖P12(t)‖

(B.7)

=
‖(p12 + tv12)∧ (p13 + tv13)‖

‖P12(t)‖
(B.8)

=
‖at2 +bt +c‖
‖P12(t)‖

(B.9)

avec

a= v12∧v13 (B.10)
b= v12∧p13 +p12∧v13 (B.11)
c= p12∧p13 (B.12)

En passant la distance au carré, on obtient :

D2(s,n3) =
‖at2 +bt +c‖2

‖P12(t)‖2 (B.13)

=
at4 +bt3 + ct2 +dt + e

‖P12(t)‖2 (B.14)

avec

a = ‖a‖2 (B.15)
b = 2(a ·b) (B.16)

c = ‖b‖2 +2(a ·c) (B.17)
d = 2(b ·c) (B.18)

e = ‖c‖2 (B.19)

Comme pour la collision point / point, il s’agit maintenant de minimiser la distance entre le
segment et le point, et de comparer cette distance minimale à ε . Cependant, la fonction distance
dans ce cas est difficile à minimiser analytiquement car il n’existe pas de formule simple pour
calculer les racines d’un polynôme de degré supérieur à 4. Deux possibilités s’offrent à nous :

— Minimiser numériquement la distance (Dichotomie, Méthode de Newton, ...) ;

— Approximer la distance par une fonction qu’il est possible de minimiser analytiquement.

La méthode choisie consiste à approximer la distance ||P12(t)|| par une constante. Cette ap-
proximation est justifiée car si ||P12(t)|| diminue trop, la collision sera détectée comme une
collision entre les points n1 et n2. Le calcul de la distance devient :

D2(t) =
‖P12(t)∧P13(t)‖2

‖P12(t)‖2 ≈ P(t)
C2 (B.20)
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B.1. Détail des primitives de détection de collision

avec P un polynôme de degré 4.

Minimiser D2 revient à minimiser le polynôme P : nous cherchons les racines de P′ pour les-
quelles P′′ est positif. P > 0, donc il possède au plus deux minima locaux, comme le montre la
figure B.4.

0
dt

Ɛ 

x1 x x2

FIGURE B.4 – Minimisation de la distance entre un nœud et un segment.

Pour les minimas xi trouvés, il faut tester si D(xi) < ε , mais aussi si le point entre en collision
avec la droite à l’intérieur du segment. Le calcul de distance pour la comparaison avec ε doit
être effectué à partir des positions des points, et non de l’expression approximée (B.20). Le
test d’inclusion au segment peut se faire en vérifiant que les produits scalaires < P12,P13 > et
< P12,P23 > sont de signes différents.

Le cas où la collision survient au bout du segment est déjà géré lors des collisions point / point.
Cela permet d’éviter des instabilités numériques lors du calcul de la distance.

B.1.3 Collision entre segments

Pour la détection de la collision entre deux segments, les segments sont représentés par des
cylindres de rayon ε . Les segments s1 = [n1,n2] et s2 = [n3,n4] ont pour positions et vitesses
respectives pi et vi, comme l’illustre la figure B.5

156 Arnaud DUROCHER



B. Partie 3 - Collisions

v1

p1
ε

v2

p2
S1

ε
S2

p3

p4

D(t)
v3

v4

FIGURE B.5 – Distance entre deux segments du réseau de dislocations.

À ce point, il est important de comprendre que les cas particuliers sont déjà gérés par les pri-
mitives précédentes. Par exemple, le cas où les segments sont parallèles est déjà géré par la
primitive de détection de collision point / segment, et le cas où l’un des segments serait de lon-
gueur nulle est pris en compte par le cas point / point. Il ne nous reste plus qu’à gérer la collision
entre segments dans le cas général.

La distance se calcule de la manière suivante :

D(s1,s2) =
P13(t) ·(P12(t)∧P34(t))
‖P12(t)∧P34(t)‖

(B.21)

=
det(P13(t),P12(t),P34(t))

‖P12∧P34‖
(B.22)

Comme les primitives précédentes couvrent les cas où ‖P12∧P34‖= 0, nous n’avons plus qu’à
trouver les racines du déterminant :

P(t) = det(P13(t),P12(t),P34(t)) (B.23)
= det(p13 + t v13, p12 + t v12, p34 + t v34)) (B.24)

Par linéarité du déterminant :

P(t) =a · t3 +b · t2 + c · t +d (B.25)
a = det(v13,v12,v34) (B.26)
b = det(p13,v12,v34)+det(v13,p12,v34)+det(v13,v12,p34) (B.27)
c = det(v13,p12,p34)+det(p13,v12,p34)+det(p13,p12,v34) (B.28)
d = det(p13,p12,p34) (B.29)
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B.2. Détail des opérations topologiques avec déplacement

Contrairement aux expressions précédentes, cette distance est algébrique. Ici nous souhaitons
trouver les minimums de |D| qui sont les racines de D mais aussi certains des ses extremums
locaux. On résout donc 2 équations :

P(t) = 0 (B.30)
P′(t) = 0 et P′′(t) de même signe que P(t) (B.31)

Pour chacun de ces minimums, il faut alors tester si D < ε , et si le point de collision est bien à
l’intérieur des segments. Le temps retenu pour la collision, est la première de ces valeurs.

B.2 Détail des opérations topologiques avec déplacement

Cette partie détaille les modifications topologiques à effectuer pour chaque type de collision
rencontrée. Ces opérations topologiques sont aussi décrites dans le livre de V. Bulatov et al.
(10.4) [18].

B.2.1 Collision entre points

Lorsque deux points entrent en collision, ces deux points fusionnent comme le montre la figure
B.6.

V1

V2

V1+V2

2

FIGURE B.6 – Collision de deux nœuds.

Position et vitesse du point de collision
Les deux points fusionnent en un unique point :

— sa position est la position des deux points au temps de collision. Comme les deux points
peuvent ne pas être exactement confondus, on choisit le milieu du segment formé par les
deux points au temps de collision. Cela permet de minimiser la distance aux trajectoires
initiales.

— sa vitesse est la moyenne des vitesses des deux points.

Topologies exceptionnelles
Les segments précédemment connectés aux deux nœuds fusionnés sont transférés au nouveau
nœud. Dans le cas particulier illustré dans la figure B.7, les nœuds qui entrent en collision sont
connectés au même nœud.
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⇒

FIGURE B.7 – Fusion d’un segment.

Après la collision, le segment double doit être fusionné en un unique segment dont les propriétés
sont les suivantes :

— Vecteur de Burgers : Sommation de Burgers 2. Si le vecteur de Burgers résultant est nul,
le nouveau segment doit être supprimé ;

— Plan de glissement : Doit être déduit en utilisant le vecteur directeur et le vecteur de
Burgers

Dans le cas où le segment est annihilé (vecteur de Burgers nul), une autre situation exception-
nelle peut se produire : le nœud nouvellement crée peut être orphelin. Dans le cas où aucun
segment n’est connecté au nouveau nœud, il faut le supprimer.
Plans de glissement
Pour que le résultat soit en accord avec la physique des dislocations, il faut que les segments
connectés au nouveau nœud restent inclus dans leurs plans de glissement. Pour cela, les seg-
ments connectés doivent être inclus dans les plans de glissement après la modification topolo-
gique, mais il faut aussi que leur mouvement ultérieur reste inclus dans ces plans :

— La position du nouveau nœud a été choisie afin que la distance du nouveau point à chaque
plan de glissement des segments connectés soit inférieure à ε . En effet, le point de col-
lision est à une distance inférieure à ε de la trajectoire des points. De plus, la trajectoire
des points respecte les plans de glissement des segments connectés.

— Pour que tous les segments se déplacent dans leurs plans de glissement respectifs, il faut
projeter la vitesse du nouveau nœud sur chacun des plans de glissement des segments
connectés.

B.2.2 Collision entre un point et un segment
Lorsqu’un point entre en collision avec un segment loin des bords de celui-ci, le point est fu-
sionné avec le segment comme l’illustre la figure B.8.

⇒

FIGURE B.8 – Collision d’un nœud avec un segment.

2. Attention au sens de parcours de la dislocation
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Position et vitesse du point de collision
La position du nouveau nœud est en théorie la position du nœud au temps de la collision. La
méthode de calcul de la position est détaillée plus tard dans cette section, dans le paragraphe
sur les plans de glissement.

La vitesse du nœud fusionné avec le segment doit être déterminée en fonction des vitesses des
objets qui entrent en collision. L’idée la plus simple consiste à prendre comme nouvelle vitesse
la moyenne entre la vitesse du nœud n3 et la vitesse du segment au point de collision :

v′3 =
(αv1 +(1−α)v2)+v3

2
(B.32)

avec α ∈ [0,1] le paramètre de la position du point de collision sur le segment S = [1−2].

Atténuation de l’effet dents-de-scie
Le calcul des vitesses proposé précédemment pose un problème, car il dépend de l’ordre des
collisions. Dans l’exemple de la figure B.9, deux lignes de dislocations entrent en contact. Dans
cet exemple, tous les nœuds entrent en contact au même moment avec les segments donc il
faut choisir un ordre pour gérer ces collisions. Selon l’ordre choisi, le résultat est différent. Par
exemple dans la figure, on fusionne les nœuds de la ligne du bas en premier : deux nœuds de
la ligne ont une vitesse non nulle. Si on avait fusionné la ligne du haut en premier, les nœuds
encore mobiles ne seraient pas les mêmes.

⇒

⇒

⇒

FIGURE B.9 – Collision de deux lignes de dislocation.

Une solution à ce problème est d’utiliser toujours les mêmes valeurs pour v1 et v2 au cours
du pas de temps. On peut par exemple utiliser la valeur de la vitesse au début du pas de temps
(V 0). De cette manière, l’effet dents-de-scie est atténué :

v′3 =
(αV 01 +(1−α)V 02)+V 03

2
(B.33)
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Topologies exceptionnelles et plans de glissement
Comme pour la fusion des nœuds (section B.2.1), il faut gérer les topologies exceptionnelles et
vérifier que le mouvement respecte bien les plans de glissement.

— certaines situations nécessitent de gérer la fusion des segments et l’apparition de nœuds
orphelins ;

— la projection des vitesses sur les plans de glissement se déroule comme pour la fusion des
nœuds.

La position du nouveau nœud doit faire l’objet d’un traitement particulier pour que les segments
connectés appartiennent bien à leurs plans de glissement respectifs. Des imprécisions dans le
calcul du temps de collision sont introduites par la détection de collision à ε près, ajoutées aux
approximations décrites en section B.1.2. En conséquence, le calcul de la position de collision
peut être inexact. La méthode choisie pour réduire l’erreur consiste à calculer la position du
nœud au temps de collision, puis de projeter successivement cette position sur les différents
plans de glissement afin de s’en rapprocher le plus possible.

B.2.3 Collision entre segments
Lorsque deux segments entrent en contact, ils collisionnent en un unique point, comme le
montre la figure B.10.

n1

n2

n3

n4

v1

v2

v3

v4

v12

v34

(a) État initial du réseau.

nnew

vnew

(b) Réseau après l’opération topologique.

FIGURE B.10 – Collision de 2 segments en 3 dimensions.

Unicité du point de collision
L’hypothèse d’unicité du point de collision est possible car le cas où les segments entrent en
contact à plusieurs endroits simultanément sont traités comme des collisions Point/Point ou
Point/Segment. En effet, lorsque les segments sont dans le même plan la collision s’effectue
forcément par l’extrémité d’un des segments. Par exemple la figure B.9 décrit le traitement des
collisions pour deux lignes parallèles.
Position et vitesse du point de collision
La position du nouveau point est la position du point d’intersection des segments au moment de
la collision. La vitesse du nouveau point est la moyenne des vitesses des points de collision sur
chaque segment.
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Topologies exceptionnelles et plans de glissement
Les topologies particulières ayant été traitées lors des collisions Point/Point ou Point/Segment,
il n’y a pas de cas particulier à traiter au niveau de la topologie. La vitesse du nouveau point
doit tout de même être projetée sur les plans de glissement des segments connectés.

B.3 Détail des opérations topologiques sans déplacement

B.3.1 Collision entre points

Lorsque deux nœuds du réseau de dislocations entrent en collision, ils fusionnent pour former
un unique point, comme le montre la figure B.11.

n1

n2

nnew

v1

v2

vnew

FIGURE B.11 – Fusion de deux nœuds du réseau de dislocations.

Le nouveau nœud est placé où a lieu la collision, c’est-à-dire à la position que prennent n1 et n2
au temps de collision tcol :

nnew = n1 + tcol ·v1

= n2 + tcol ·v2
(B.34)

La nouvelle vitesse est calculée pour que le nœud soit positionné à la fin du pas de temps (t = dt)
comme s’il s’était déplacé à la vitesse v1+v2

2 pendant le reste du pas de temps. Cela permet de
compenser le déplacement déjà effectué :

vnew =
v1 +v2

2
dt− tcol

dt
(B.35)

B.3.2 Collision entre un point et un segment

Lors de la collision entre un nœud et un segment, le nœud qui entre en collision est fusionné
avec le segment, comme le montre la figure B.12.
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n1 n2

n3

nnew

v1 v2v12

v3

vnew

(a) État initial du réseau.

n1 n2

nnew
vnew

v1 v2

v3

v12

(b) Réseau après l’opération topologique.

FIGURE B.12 – Opération topologique effectuée lors de la collision d’un nœud avec
un segment.

Seul le point n3 est modifié pour se transformer en nnew : les autres nœuds du réseau restent in-
changés. La topologie du réseau est modifiée en remplaçant le segment (n1,n2) par les segments
(n1,nnew) et (n2,nnew).

Le nouveau nœud est placé où a lieu la collision :

nnew = n3 + tcol ·v3 (B.36)

La vitesse du nouveau point doit s’apparenter à la moyenne entre la vitesse v3 du nœud n3 et
la vitesse v12 du point de collision sur le segment (n1,n2). Comme auparavant, la vitesse est
ajustée pour compenser le déplacement déjà effectué :

vnew =
v3 +v12

2
dt− tcol

dt
(B.37)

v12 peut être calculée en déplaçant le segment (n1,n2) au temps de collision et en effectuant un
calcul de barycentre :

v12 =
||n1(tcol)nnew|| ·v1 + ||n2(tcol)nnew|| ·v2

||n1(tcol)n2(tcol)||
avec ni(t) = ni + t ·vi

(B.38)

Si n1 est n2 ont déjà été modifiés par d’autres opérations topologiques auparavant, il est pré-
férable (si possible) d’utiliser les vitesses que ces nœuds avaient initialement afin d’éviter la
formation de dents de scie 3.

B.3.3 Collision entre segments
Lors de la collision entre deux segments, les deux segments sont fusionnés en un point à l’en-
droit où a lieu la collision, comme le montre la figure B.13.

3. Voir section B.2.2
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(a) État initial du réseau.
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v12

v34

nnew vnew

(b) Réseau après l’opération topologique.

FIGURE B.13 – Opération topologique effectuée lors de la collision entre deux seg-
ments.

Les nœuds existants préalablement ne se déplacent pas, mais la topologie du réseau est modifiée
en remplaçant le segment (n1,n2) par les segments (n1,nnew) et (n2,nnew) , et le segment (n3,n4)
par (n3,nnew) et (n4,nnew).

Le nouveau nœud est placé où a lieu la collision. Pour déterminer le lieu de la collision, il faut
calculer les paramètres sur les droites du lieu de collision. Les nœuds sont déplacés au temps de
la collision, et la formule inspirée de [78] est utilisée :

a12 =
(P31 ·P34)(P34 ·P12)− (P31 ·P12)(P34 ·P34)

(P21 ·P21)(P34 ·P34)− (P34 ·P12)(P34 ·P12)

a34 =
(P31 ·P34)+(P34 ·P21) ·a12

||P34||2
(B.39)

On obtient la position de collision par la formule suivante :

nnew = a12 ·n1(t)+(1−a12) ·n2(t)
= a34 ·n3(t)+(1−a34) ·n4(t)

(B.40)

La vitesse du nouveau point est la moyenne des vitesses des points de collision sur les segments.
Cette vitesse est ajustée pour compenser le mouvement déjà effectué :

vnew =
v12 +v34

2
dt− tcol

dt
(B.41)

v12 et v34 sont calculées en calculant le barycentre en utilisant les paramètres a12 et a34 :

vi j = ai jvi +(1−ai j)v j (B.42)
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Annexe C

Partie 4 - Validation et Performances

C.1 Mesures de performances MPI : résultats complets
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C.1. Mesures de performances MPI : résultats complets

C.1.1 Temps de calcul en scalabilité faible
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FIGURE C.1 – Temps de calcul en scalabilité faible.
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FIGURE C.2 – Temps de calcul en scalabilité faible (tous à la même échelle).
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C.1.2 Temps MPI cumulé en scalabilité forte
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Temps total Forces Collision Remesh Migration Autres

Temps MPI cumulé (NMPI × t) (T=8)

FIGURE C.3 – Temps de calcul en scalabilité forte.
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FIGURE C.4 – Temps de calcul en scalabilité forte.

Simulations massives de dynamique des dislocations 167



C.1. Mesures de performances MPI : résultats complets

C.1.3 Efficacité
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Forces Collision Remesh Migration Total

Efficacité (T=NMPI)

FIGURE C.5 – Efficacité en scalabilité faible.
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té
(%

)

(a) Temps d’execution : Boucles (Cutoff)

2 4 8 16 32 64

Nombre de processus MPI

0

20

40

60

80

100

120

E
ffi

ca
ci

té
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FIGURE C.6 – Efficacité en scalabilité forte.
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