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Résumé L’évolution constante ainsi que la complexification qui s’ensuit des architectures maté-
rielles obligent les personnes développant des codes de simulations scientifiques a une mise a jour
perpétuelle de leur logiciel et de leurs connaissances afin de maintenir une bonne exploitation des
performances de ces plateformes de calcul. L’hétérogénéité récente de ces plateformes et la multi-
plication du nombres de coeurs par machine posent notamment une nouvelle problématique aux
logiciels largement parallélisés via 'utilisation de la bibliothéque d’échange de message MPI et qui
se voient perdre en performance au fur et a mesure de ’augmentation du parallélisme local a exploi-
ter. Pour Code_Saturne, la transition vers I'exploitation d’un parallélisme hybride via I'association
de MPI avec OpenMP (en parallélisme de boucles) peine a s’imposer et ne résout pas les soucis de
passage a I’échelle causé par un manque d’équilibrage de charge. Pour répondre a ce probléme (ainsi
que ceux de la portabilité d’un code et sa capacité a exploiter les plateformes hétérogeénes), I'utili-
sation de la programmation par taches a récemment gagné en popularité a travers trois méthodes:
parallélisme par boucle, taches soumises de maniere séquentielle (STF, flux de tache séquentiel) ou
paramétrique (PTG: graphe de tiches paramétré). Cette thése se concentre sur I'effort de transition de
Code_Saturne, un code de simulation en mécanique des fluides sur maillages non structurés (algébre
linéaire creuse) vers I'utilisation d’un support exécutif a base de taches. Pour se faire, une évaluation
des deux derniers paradigmes est proposée via ['utilisation des supports StarPU et PaRSEC. Nous
établissons leur intérét pour I’évolution d’un code tel que Code_Saturne comparé a l'utilisation de
MPI+OpenMP et nous les comparons sur des questions de complexité et de performance avec I'exis-
tant dans Code_Saturne. Cette thése est une collaboration entre le département MFEE de EDF R&D
et ’équipe Tadaam qui met en commun Inria Bordeax Sud-Ouest, le LaBRI, I'Université de Bordeaux
1 et Bordeaux INP.

Mots-clés CFD, maillages non structurés, graphe de taches, PTG, STF
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Title Improving performance of a CFD code with unstructured meshes through multi level paral-
lelism

Abstract The ever-evolving and ultimately complexification of computer architectures enforce
scientific developpers to maintain both their software and technical knowledge in order to per-
tain their ability to fully exploit recent high performance computing platforms. Moreover the birth
of heterogeneous plateforms and the large increase in core number per processor lead develop-
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ways: loop parallelism, sequential submission of task (STF) or parameterized task graph (PTG). This
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with unstructured meshes (sparse linear algebra) from a mostly distributed parallelism to the inte-
gration of a task based runtime. In order to do this, we investigated the STF and PTG paradigms
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solution such that MPI + OpenMP as well as compare their use in terms of complexity and perfor-
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Introduction

Arriver a comprendre les phénomenes physiques qui nous entourent est un sujet vaste et fas-
cinant. Le monde scientifique s’attache pour cela a modéliser ces phénomenes par le biais d’équa-
tions. L’arrivée de I'informatique et du calcul paralléle ont permis d’accéder a une compréhension
plus large de ces phénoménes et de faire évoluer les modeles pour en affiner leur précision. Pour
EDF, la simulation en mécanique des fluides (appelée CFD, computational fluid dynamics) est un do-
maine d’étude indispensable a la pérennité de ses installations et de ses futurs projets (la production
d’électricité par les biais nucléaire, d’'un barrage a eau ou d’une éolienne, provient toujours d’un
fluide mettant en mouvement une piéce mécanique, générant ainsi une énergie facilement trans-
formable en électricité). La CFD permet donc d’étudier et d’améliorer les rendements des diverses
solutions d’EDF et d’inventer celles de demain. Cependant 1’établissement de ces simulations ne
peut se faire que par la mise en commun de deux expertises, celle des modéles physiques et celle du
développement scientifique (ou calcul haute performance, on regroupe dans ce terme les spécificités
de développement qui a trait a la résolution d’équations). Dans ce cadre, le développeur scientifique
se doit de faire des choix architecturaux et d’implémentations lui permettant d’obtenir une solution
a ses équations en un temps raisonnable sans y sacrifier ses criteres de qualités. Certains de ses choix
feront partie des fondations du logiciel de simulation qui en découlera et seront difficiles a changer.
On peut lister parmi ceux-ci la facon de représenter I'objet de notre simulation. Cette représentation
influera sur la qualité des résultats obtenus mais aussi sur le cotit en calcul de la solution. La fina-
lité de ces choix peut étre appréhendée a travers le prisme de la pérennité d’un code scientifique :
qu’adviendra-t-il de celui-ci dans 20 ans?

Cette question peut sembler banale si elle ne prenait pas en compte toute la complexité des évolu-
tions matérielles auxquelles I'informatique fait face continuellement. Bien avant que 'augmentation
du nombre de transistors par processeur ne commence a ralentir et ne pousse a 'invention des pro-
cesseurs multi-cceurs, I'utilisation d’'une multitude de machines pour répartir un calcul autrement
trop long ou trop conséquent (en donnée) avait déja largement impacté le monde du développement
scientifique : le calcul distribué était né. Depuis, les processeurs se sont fait multi-cceurs, et leur
mémoire rendue accessible de maniére globale mais non uniforme (NUMA). Enfin, les branches les
plus gourmandes de I'informatique se sont orientées vers les architectures massivement paralleles
telles que les GPGPUs ou les architectures Many Cores toujours dans un but d’obtenir de meilleures
performances.

Si l'on se positionne du point de vue d’un code scientifique fort d'une vingtaine d’années, on
se retrouve face a un éventail de technologies a la puissance théorique trés grande mais aussi bien
plus complexe a exploiter qu’auparavant. Pour Code_Saturne (dont la premiere version date de 1997
méme si le code est basé sur un code plus ancien), ce constat se traduit par une observation simple :
la multiplication du nombre d’unité de calcul tend a 'augmentation de I’écart entre les performances
théoriques et celles obtenues sur la plateforme '. De plus, le panel de solutions matérielles est large
(GPGPUs aux architectures et bibliothéque de développement en constante évolution, architectures

1. En 2010, le cluster Ivanoe était fait de processeurs a 6 cceurs de 2.93GHz. En 2014, Porthos plus que doublait le
nombre de cceurs par processeurs (14 au lieu de 6) mais avec une fréquence de 2.6GHz. Ce type d’évolution qui n’est
pas spécifique a EDF, pénalise tout logiciel n’ayant pas une parallélisation optimale car la puissance par coeur baisse
légérement.



Many Cores telles que le Xeoon Phi a mi chemin entre un CPU et un GPGPU), limitant les efforts
possibles et souhaitables a ceux dont la portabilité (et pérennité) est garantie. Cette problématique
est une préoccupation commune a ’ensemble de la communauté du calcul scientifique et fait I’objet
de nombreux travaux sous la formulation de “passage a I’échelle”. Pour Code_Saturne, la probléma-
tique de ce passage a’échelle née de par I'utilisation de la norme d’échange de donnée MPI (message
passing interface, dont les bibliothéques I'implémentant les plus connues sont OpenMPI ou IntelMPI
notamment). Utilisée de manieére a ce que chaque coeur d’'une machine soit doté d’un processus MP]I,
I’augmentation du nombre de cceurs — que ce soit par 'intermédiaire de ’augmentation du nombre
de machines ou par 'utilisation de cartes accélératrices — implique une augmentation du nombre
de processus échangeant des données et ainsi d’'une augmentation des points de contentions dues
aux synchronisations inter-processus mises en place pour forcer la cohérence des calculs. Cette pro-
blématique fait appel a une autre notion : I’équilibrage de charge. Un manque d’équilibrage induira
des attentes aux points de synchronisation (les unités de calculs ayant fini devant alors attendre les
autres), réduisant 'efficacité de notre solution en diminuant la charge moyenne de nos processeurs.

Parmi les solutions possibles a ces problématiques (équilibrage de charge et passage a I’échelle),
I'utilisation de la programmation basée sur le paradigme de tache offre sur le papier de nombreux
avantages : en représentant les calculs comme étant les sommets d’'un graphe et les échanges de
données ou synchronisation comme étant ses arrétes, on fournit une représentation qui permet a
'utilisateur d’exprimer 1’ asynchronisme de ses algorithmes, ce qui permettrait —quand les condi-
tions sont réunies— de maximiser le potentiel en parallélisme exploitable d’un algorithme. En met-
tant en place cette stratégie, on facilite I'implémentation de mécanismes permettant de régler ou
de contourner la problématique de I’équilibrage de charge : du vol de tache, du recouvrement des
taches nécessitant une synchronisation et du recouvrement des communications par des calculs par
exemple. Enfin en jouant sur la granularité des taches on modifie la fréquence a laquelle la partie
décisionnelle reprend le controle et on augmente les possibilités d’activer ces mécanismes.

Cette réflexion a été la cible de nombreuses propositions et a vu la naissance de solution telle
que Cilk, Intel TBB ou plus récemment StarPU, PaRSEC, StarSS. En mettant en pratique cette repré-
sentation d’un algorithme avec une bibliothéque responsable d’ordonnancer les taches et de gérer
les échanges de données, on obtient un outil de développement a la fois efficace sur la vitesse de
développement et exploitant au maximum les capacités de la machine tout en extrayant en partie
cette préoccupation au développeur.

On s’attache dans cette thése a apporter des éléments de réponse quant aux axes de développe-
ment possibles d'un code de simulation en mécanique des fluides dans un milieu industriel et ayant
atteint la limite des performances atteignables via les solutions logicielles qu’il utilise sans entacher
la portabilité du code en question. Plus particuliérement, les travaux présentés ci-aprés confrontent
I’amélioration des performances de Code_Saturne via des travaux sur la partie algorithmique de
Code_Saturne a 'utilisation de la programmation via le paradigme de tache et cela par le biais de
deux supports exécutifs, PARSEC et StarPU. Les deux supports se distinguent par une approche diffé-
rente quant a la maniere d’exprimer un algorithme sous forme de graphe de taches, et 'on s’attache
a évaluer la compatibilité de ces deux approches avec les spécificités d’'un code de simulation en
mécanique des fluides avec maillages non structurés tel que Code_Saturne.

La premiére partie présente les travaux algorithmiques autour de Code_Saturne et notamment
une nouvelle approche pour la reconstruction des gradients qui favorise le calcul paralléle tout
en augmentant la quantité calcul (avec I'hypothése que cette augmentation bénéficiera aux nou-
velles architectures massivement paralleles). Ces travaux facilitent en deuxieme partie du manus-
crit, I’étude de la reconstruction des gradients (un calcul en matrice creuse et a tres faible intensité)
via PaRSEC et StarPU. On apporte dans cette partie une revue des bénéfices de chacune des deux
solutions lorsqu’il s’agit de son utilisation pour un code industriel de simulation en mécanique des
fluides tel que Code_Saturne.

Ces travaux ont fait I'objet d’'une présentation en conférence a ParCFD en 2017 a Glasgow




(Ecosse) ainsi que d'un article dans le journal Computers & Fluids 173 2).

2. (DOI : 10.1016/j.compfluid.2018.03.076
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1. Parallélisme et mécanique des fluides : Introduction

La simulation numérique des écoulements de fluides fait appel a de nombreuses notions mathé-
matiques et informatiques. On s’attache ici a énumérer une partie de ces derniéres afin de proposer
une vue d’ensemble des parameétres qui peuvent nuire aux performances de Code_Saturne notam-
ment et qui permettront aussi la compréhension des sous sections suivantes. On présente ensuite
I'algorithme de reconstruction de gradients sur lequel se basera une partie de nos expériences.

I Présentation générale de Code_Saturne

Code_Saturne [10, 53] est un logiciel libre de simulation informatique en mécanique des fluides.
Développé depuis 1997 par la division Recherche et Développement d’EDF, il a été placé sous la
licence GNU GPL en mars 2007.

Basé sur une approche volumes finis co-localisés qui accepte des maillages de type non struc-
turé conforme ou non conforme et contenant tout type d’élément (tétraédre, hexaedre, pyramide,
polyédre quelconque...), Code_Saturne permet de modéliser les écoulements incompressibles ou di-
latables, avec ou sans turbulence ou transfert de chaleur. Des modules dédiés sont disponibles pour
des physiques particuliéres comme le transfert de chaleur par rayonnement, la combustion (gaz,
charbon pulvérisé, fioul lourd...), la magnéto-hydrodynamique, les écoulements compressibles, les
écoulements polyphasiques (approche Euler/Lagrange avec couplage inverse), ou bien des exten-
sions a des applications spécifiques (écoulements atmosphériques par exemple).

II Parallélisme et Mécanique des fluides numérique

Lorsque l'on effectue une simulation numérique, on construit une solution approchée de notre
probléme dans un espace continu en s’appuyant sur une représentation discrete. Dans ce cadre, on
parle de discrétisation pour la décomposition en formes géométriques simples de I'’espace continue
initial, tandis que l'on parle de modélisation pour la définition des différents aspects numériques
propres a cette simulation (spécificité des matériaux et fluides simulés, conditions initiales et aux
limites, et cetera).

I.1 Parallélisme, limites intrinseques

Parmi les concepts importants du parallélisme, un est particulierement important a rappeler.
La loi d’Amdhal introduite en 1967 définit ci-dessous 1'idée d’'une borne inférieure des gains en
performances que 'on puisse espérer obtenir pour un programme donné. Il démontre notamment
que ce gain est limité par 'ensemble des parties non paralleles de notre programme, quelle que soit
la quantité de processeurs mis a contribution. Avec S - le facteur par lequel 'on a accéléré notre
programme — fonction de p (le pourcentage en temps d’exécution de la partie parallele) et d’s (le
gain en performance de ce pourcentage, aussi appelé speedup).

B 1
l-p+2

S(s)

Cette loi est un premier pas pour définir la complexité d’obtenir un gain en performance a la
hauteur de nos espérances lorsqu’on implémente la parallélisation des calculs. Mais cette loi ne prend
par exemple pas en compte 'impact des différentes bandes passantes[9] (mémoire locale, réseau, bus
d’échange), la complexité des accés mémoires des architectures récentes (NUMA notamment) et les
schémas d’accés mémoires utilisés de maniere précise. Les travaux présentés dans [9] visent a mettre
a jour ces aspects la pour faire évoluer cette loi.

Une grande partie des techniques informatiques présentées dans la suite de ce manuscrit ont été
mises en place pour réduire autant que faire se peut les limites dictées par cette loi.

(1.1)
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I.2 Méthodes de résolution numérique

Diftérentes méthodes ont été mises en ceuvre pour la simulation en mécanique des fluides, qui
nécessitent la résolution numérique d’équations aux dérivées partielles. On distingue les méthodes
faisant appel a des structures sous formes de graphes appelés maillages (volumes finis, éléments finis,
différences finies, méthodes de Lattice-Boltzmann) et les méthodes dites sans maillage, telle que la
méthode SPH (smoothed-particle hydrodynamics [60]), ou les méthodes de type Monte-Carlo (une
majorité des méthodes énumérées ici sont présentées dans [100]). Lors de I'utilisation d’un maillage,
chaque entité (sommet, aréte, face, ou cellule) posséde un certain nombre d’entités en contact immé-
diat appelées “voisins”, et cette connectivité peut étre alors utilisée pour calculer certains opérateurs
différentiels tels que les gradients, et divergences en certains points du maillage, ainsi que les in-
tégrales d’une fonction sur des surfaces ou volumes. On met ensuite a profit ces opérateurs pour
définir un ensemble d’équations simulant notre écoulement. C’est I'approche qui est utilisée pour
la résolution numérique des équations de Navier-Stokes dans Code_Saturne. Les caractéristiques
géométriques et topologiques du maillage peuvent avoir un impact important sur la qualité et la
précision des résultats numériques. La précision d’une solution est ainsi grandement liée a celle de
son maillage et il faut ainsi savoir jongler entre précision voulue et cott de calcul associé (on impose
ainsi en cas réel rarement le méme niveau de précision a I'’ensemble du maillage).

Les méthodes sans maillage ont été introduites pour palier a diverses limitations liées aux maillages,
mais ont leurs propres inconvénients, et nécessitent souvent plus de ressources pour obtenir un
méme niveau de précision que les méthodes avec maillages, ce qui fait qu’elles n’ont gagné en po-
pularité que trés récemment [105, 43]. Le spectre des besoins industriels ’EDF R&D et les caracté-
ristiques des méthodes de type volumes finis justifient encore aujourd’hui le choix des méthodes a
base de maillage dans Code_Saturne.

II.3 Résolution d’un pas de temps dans Code_Saturne

Il existe plusieurs variantes du schéma de résolution en temps dans Code_Saturne, le schéma de
référence étant de type "SIMPLEC" [83]. Les autres schémas disponibles sont similaires du point de
vue des opérateurs utilisés et des aspects "performance”.

Ce choix de schéma implique de construire et résoudre plusieurs systemes linéaires différents a
chaque pas de temps. Les systémes sont faiblement couplés entre eux grace a l'utilisation de termes
correcteurs issus des précédents systemes du méme pas de temps.

Le schéma est aussi co-localisé, au sens ou les diverses variables s’appuient sur le méme sup-
port de discrétisation. Les divers systemes linéaires résolus s’appuient donc sur des matrices aux
coefficients différents mais a structure identique.

Les avantages de ce type de schéma dit “segregated”sont :

— une consommation mémoire beaucoup plus faible qu'un schéma couplé (qui nécessite de faire

intervenir toutes les équations dans un méme systéme)

— des systemes linéaires avec de bonnes propriétés adaptées a I'utilisation d’algorithmes de

résolution itératifs

L’inconvénient de cette approche réside principalement dans la limitation de la taille des pas
de temps utilisés, et de difficultés pour des cas qui ne représentent pas la majorité des écoulements
visés par I'application tel que le cas des fluides a forte viscosité. Les avantages sont ici largement
supérieurs quant aux besoins d’EDF R&D et de Code_Saturne (la consommation mémoire étant un
aspect primordial).

La reconstruction des gradients s’insére dans ce schéma du fait de la nécessité pour la correction
de termes liés aux non-orthogonalités du maillage de résoudre chaque systéme de maniére incré-
mentale. Pour chaque systéeme, on doit assembler un systeme en s’appuyant sur des équations de
bilan, puis le résoudre. Les calculs de bilans font intervenir un opérateur de type "gradient", qui est
"reconstruit" dans notre choix de discrétisation spatiale : la résolution se fait sur la conservation de

11
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la matrice initiale auquel on ajoute le dernier second membre calculé, dont la construction fait in-
tervenir des calculs de bilans et une construction de gradients. Ce processus est effectué de maniere
itérative, seul le second membre étant mis a jour.

On notera aussi que 'approche incrémentale utilisée est assez contraignante d’un point de vue
parallélisme, des réductions globales impliquant une synchronisation de certaines valeurs étant uti-
lisées entre chaque étape. La plupart de ces réductions concernent des tests de convergence des
sous-étapes.

I.4 Discrétisation par maillages structurés

On représente souvent les maillages structurés comme étant cartésiens (c.f. figures de gauche
en figure 1.1) mais de maniere générale, un maillage structuré se définit par la possibilité d’expri-
mer de manieére algébrique ’ensemble des voisins d’une cellule. Pour un maillage cartésien 3D et
une cellule C; ; ., on peut alors lister ses voisines en (i = 1,5, k), (i,j £ 1, k) et (4, j, k £ 1). Cette
connaissance intrinséque de la cartographie du maillage permet au développeur de se soustraire a
certaines gymnastiques et on considere les maillages structurés comment étant ’approche la plus
simple. L’approche a cependant quelques défauts, dont une difficulté a représenter des objets aux
formes complexes, sans impacter fortement les performances (on peut raffiner un maillage structuré
de maniére a “coller” a des formes plus complexes, mais cela signifie une forte augmentation du
nombre d’entité et donc du temps de calcul).

-Cl,

A
v

5

F1GURE 1.1: Exemples de maillages structurés (a gauche) et non structurés (a droite). On distingue la
variabilité du nombre de voisin pour une cellule donnée en milieu non structuré.

IL.5 Maillages non structurés

Pour représenter des formes plus complexes, on peut alors faire appel a des maillages dits non
structurés (cf. figures de droite en figure 1.1). Ceux-ci se définissent essentiellement par 'incapacité

12



1. Parallélisme et mécanique des fluides : Introduction

a déterminer de maniére algébrique le voisinage d’une cellule. Ils peuvent étre composés de types
d’éléments, de tailles et de formes variables, nécessitant une indexation des éléments (le voisinage
de chaque cellule est alors stocké, de méme que les relations face— cellules par exemple). Cette
représentation peut impacter les performances, I'indirection nécessaire a I’accés du voisinage et la
numérotation utilisée pouvant induire des sauts dans les accés mémoire voir des défauts de cache
(c.f. figure 1.2).

I.6 Maillages hybrides et multiblocs

Au dela des types de maillages classiques, on peut dénombrer des solutions permettant de tirer
profit des deux mondes. Les maillages structurés multiblocs[11], permettent notamment de considé-
rer un maillage comme un ensemble de maillages structurés (avec des raffinements différents). Les
zones de contacts inter maillages sont alors les seules parties nécessitant des indirections pour défi-
nir les connectivités. Les maillages AMR (pour Adaptative Meshing Refinement [16, 92]) permettent
eux de maintenir une logique cartésienne du maillage tout en proposant différents niveaux de raf-
finement (par subdivision des cellules). La nature structurée du maillage est alors perdue mais la
régularité du maillage permet de conserver une partie des hypotheses de calculs faites en structuré.

I.7 Choisir un type de maillage

Différents aspects justifient 'utilisation d’un type de maillage en particulier. On peut noter prin-
cipalement la justesse de la discrétisation obtenue ainsi que des résultats de simulations, 'impact
sur les performances, la facilité a mailler, I'impact sur le développement (complexité du code).

L’approche retenue dans Code_Saturne est I'utilisation de maillages non structurés, choix com-
mun a de nombreux logiciels de simulation en mécanique des fluides. Ce choix peut étre discuté sur
différents points, mais se justifie largement par les besoins industriels d’EDF R&D (complexité et
grande variété des maillages utilisés notamment).

Il est reconnu que de maniére générale la complexité du maillage impacte directement les per-
formances[50] (solveurs plus lents, structure du systeme d’équations moins optimale, complexité
du code : acceés aux connectivités par tableaux d’indirections plutoét que par des régles prédéfinies,
entrainant un surcout qui sera fonction de la bande passante mémoire et de la taille du cache). L’uti-
lisation d’'un maillage non structuré permet cependant de représenter une géométrie complexe pour
une quantité de mailles inférieure, ainsi que d’adapter la taille de la maille (et donc la précision de
la simulation) en fonction de la localité des phénomeénes physiques étudiés. On note ici que gain en
memoire n’est donc pas synonyme de gain en performance. Le choix de tel ou tel type de maillage
pourra donc se jouer sur le ratio entre perte de performances des méthodes impliquées et gain sur
la taille du maillage (on peut s’attendre a une perte de performance d’un facteur entre 3 et 10 contre
un gain en taille de maillage entre 10 et 100. Ce ratio justifie ce choix pour Code_Saturne). Malheu-
reusement ce type de structure peut sembler aller a ’encontre des évolutions matérielles (GPGPU
massivement paralléles, cartes accélératrice Many-core) car il est plus difficile d’appliquer les stra-
tégies d’optimisations recommandées[88], limitant de fait notre capacité a réduire 1’écart avec la
performance créte des machines récentes. Des travaux pour appliquer ces techniques sur maillages
non structurés tels que celles présentées dans [86] tendent a décourager les tentatives tant 'idée
d’obtenir un code a la fois performant et portable semble lointaine.

D’un autre coté, les méthodes hybrides peuvent sembler intéressantes. L’aspect "meilleur des
(deux) mondes" est cependant a remettre en perspective, les méthodes hybrides induisant naturelle-
ment une complexité des structures plus importante, complexifiant par ce biais la partie numérique
(Paspect hybride impose de facto au développeur de prendre en compte a la fois la nature structurée
et non structurée du maillage si il souhaite tirer profit de ces méthodes). L'utilisation de méthodes
hybrides est qui plus est réduite a I'utilisation de maillages spécialement construits pour maintenir
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les informations des relations entre blocs, et les outils le permettant sont limités et difficiles a uti-
liser (le format CGNS, initialement co-développé par la NASA et Boeing dans un but de simplifier
les échanges de données entre scientifiques le permet notamment, mais ce n’est pas le cas de la ma-
jorité des mailleurs) rendant ces méthodes peu adaptées au contexte industriel. Les auteurs de [50]
reconnaissent d’ailleurs leur succes comme assez faible.

Les méthodes AMR sur base de maillages structurés souffrent quant a elles de I'aspect régulier
en dimension des cellules de base, obligeant un sur raffinement du maillage lors qu’en situation de
proche parois et d’alignement avec les axes Cartésiens '

FIGURE 1.2: Numérotation et indirection possible associée a un maillage non structuré.

I1.8 Localité de la mémoire

On distingue deux modéles principaux (a haut niveau) de mémoire définis selon le rapport entre
unité de calcul et mémoire. D’un c6té la mémoire distribuée implique la notion que I’ensemble de
notre mémoire utilisable est répartie sur un ensemble d’unité séparées (un assemblage de machines,
chaque noeud ayant sa propre mémoire). C’est un schéma que 1'on retrouve tres fréquemment en
calcul scientifique, et qui a fagconné les bibliothéques pour ce dernier, avec notamment des biblio-
theques pour faciliter I’échange de messages dont la plus connue est MPI (Message Passing Inter-
face[58], une bibliothéque qui cible le paradigme de programmation par échange de message). En
effet, afin d’exploiter une multitude d’unités de calculs distantes les unes des autres et ayant chacune
leur propre mémoire (mémoire locale, ou distribuée), il est alors nécessaire de répartir la charge de
travail (partitionnement) et de faire communiquer (si une dépendance sur le travail du voisin existe)
ces unités, I'une ne pouvant accéder aux données de 'autre de maniere transparente. L’arrivée des
processeurs a plusieurs coeurs a mis en avant la localité de la mémoire, plusieurs unités de calculs
(coeurs) pouvant alors accéder simultanément a la méme mémoire. On parle alors de mémoire parta-
gée. A I'inverse de la mémoire distribuée, I'accés a I'’ensemble des données est en théorie transparent
pour le développeur. Il doit néanmoins prendre soin de ne pas avoir deux unités interférant sur la
méme section de mémoire (probléme de concurrence), et dans les faits, la rapidité d’acces a diffé-
rentes parties de la mémoire peut dépendre de son emplacement physique. On parle alors d’effet
NUMAJ64, 71], en référence a I'architecture (pour Non-Uniform Memory Access).

I1.9 Partitionnement

Le découpage des données est une des premieres étapes au calcul paralléle. Elle se fait ’écho de
I'arrivée massive du parallélisme comme moyen d’accélération ou elle est primordiale.

1. Les méthodes AMR étant basées sur une représentation a base d’octree, le raffinement d’une maille est un proces-
sus identique quelque soit la situation et ce dans toutes les dimensions, 1a ot en non structuré et pour la méme situation
on se contenterait d’étirer les mailles parallélement a la paroi (limitant largement le nombre de mailles nécessaires).
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Dans ce cadre, elle a deux objectifs principaux : d'une part faire en sorte que chaque unité de
calcul se voit attribuer une charge de travail similaire, et d’autre part de minimiser les zones de
frontiére en nombre et en taille (la multiplicité des échanges pouvant étre aussi (voir plus) coliteuse
que leur taille en fonction des propriétés du support de communication . Ces objectifs ont pour
but final de minimiser le temps perdu par chaque unité de calcul en attente des autres (équilibre de
charge) ainsi que le temps perdu a échanger des informations entre unités de calcul.

Rapporté au monde de la simulation numérique ou il est courant de représenter le domaine
de calcul par un maillage (discrétisation de I'espace), cette étape est appelée le partitionnement de
maillage. On établit ainsi une relation entre le maillage de départ, trop conséquent pour étre pris
en charge par une seule unité de calcul dans des temps convenables, et un partitionnement de ce
maillage de telle sorte que chaque unité de calcul ait sa propre partition. Afin de maintenir une bonne
cohérence de nos données, chaque unité doit cependant échanger continuellement avec celles par-
tageant une frontiere de leur propre partition. On les caractérise alors communément comme étant
voisines. Ce terme est généralisé a toute unité (géométrique, de calcul) qui possede une adjacence
avec une autre.

Le partitionnement de maillage peut étre une étape quasi implicite lorsque par exemple le maillage
utilisé permet une répartition géométrique de ce dernier. C’est par exemple le cas d’'un maillage car-
tésien régulier (ou dés lors que le maillage est structuré et composé d’éléments de tailles similaires),
auquel cas I'on est capable de maniére intuitive de proposer une répartition équitable de la charge
sous forme de blocs. Partitionnement et stratégie de bloc sont alors étroitement liés (on peut aisément
voir leur association dans les exemples de parallélisation de la factorisation Cholesky par paradigme
de taches qui sont proposés par les équipes de StarPU et PaRSEC [21, 1], ou la granularité est le seul
élément qui dissocie une partition d’un bloc).

En considérant des géométries plus complexes telles que des maillages structurés hiérarchiques
(octree/AMR) ou non structurés, leurs partitionnements cessent d’étre facilement déterminables. On
distingue deux grandes familles d’algorithmes visant a répondre a cette problématique :

— algorithmes dits géométriques

— algorithmes a base de graphes

Les algorithmes géométriques operent un partitionnement spatial agrégeant ensembles les cel-
lules géométriquement proches. On peut dénombrer plusieurs approches majeures telles que la Re-
cursive Coordinate Bisection (RCB) et sa variante Multi-jagged [45], la méthode inverse de Cuthill-
Mckee (RCM [73]) ainsi que les courbes fractales de remplissage d’espace Morton et Hilbert. Ces
approches ont le mérite d’étre assez simples et performantes mais ne proposent pas vraiment d’op-
timisation des communications (mis a part le RCM dont c’est 'usage premier).

Ce dernier aspect peut étre plus facilement pris en compte lorsqu’on utilise un partitionnement
a base de graphe. SCOTCH, METIS et leur variantes paralleles PT-SCOTCH [36] et ParMETIS [66]
sont deux des nombreuses solutions proposant un partitionnement par graphe. Une des approches
du partitionnement par graphe consiste a établir un graphe dual de notre maillage (chaque cellule
devient un sommet du graphe et chaque sommet est relié par une arréte si leurs cellules d’origine
sont voisines). Dans ce cas, minimiser les communications revient a minimiser le nombre d’arétes
sortantes que chaque sous graphe contiendra. Le partitionnement de graphe est reconnu comme
faisant parti de la classe des probléeme NP-difficiles et de ce fait les bibliotheques telles que SCOTCH
essayent d’approcher, sans garantie, une solution optimale qui peut varier d’'une exécution a une
autre. Elles utilisent pour se faire un ensemble d’heuristiques telles que celles de Kernighan-Lin[67]
ou Fiduccia-Matheyses[52] qui sont des méthodes dites locales (qui sont appliquées petit a petit a

2. On oppose ici la latence a la bande passante. La latence est un cotit qui affecte chaque échange, tandis que la bande
passante affecte les performances des échanges de maniére générale puisque c’est la vitesse de 'envoi des données qui
est impactée. Si 'on souhaite effectuer de nombreux petits échanges sur un réseau avec une bonne bande passante mais
une latence moyenne, on payera alors une multitude de fois le cott de latence. Ce cotit aurait pu alors étre évité en
agglomérant ensemble ces envois en un seul.
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une partie du graphe a la fois seulement) et qui fonctionnent sur des graphes pondérés. Par défaut
dans Code_Saturne le graphe obtenu a partir de notre maillage n’est pas pondéré, et les librairies
telles que SCOTCH ou METIS ne peuvent donc pas tirer pleinement partie de leur optimisations
locales. On pourrait pondérer les arétes du graphe en fonction du type de cellules qu’elles relient
(tétraédre, hexaédre) mais cette pondération ne s’averent correcte que pour une partie des opérations
effectuées durant la simulation. En effet, si certains opérateurs ont un cotit constant en fonction du
type d’élément, d’autres ne sont appliqués que pour certaines parties du maillage. La pondération
du graphe dans un tel environnement revient elle-méme a I’application empirique d’heuristiques.
[95] rapporte les performances de la plupart des techniques de partitionnement présentées ci dessus.
La figure 1.3 présente 1'étape de partitionnement d’un maillage 2D et montre la relation a I’échelle
des sous domaines, entre partitionnement et numérotation (lors d’un partitionnement par SFC tel
que Morton ou Hilbert). En pratique, mis a part le choix de la méthode de partitionnement, il nous
est difficile d’établir une stratégie viable pour améliorer I’équilibrage de charge, la définition de
I’équilibre de charge présentée en [95] ne représentant qu'une vision assez simple du probleme
(probléeme NP-complet).
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FIGURE 1.3: Présentation et relation entre le partitionnement et la numérotation
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barriere barriére barriéere barriéere

FIGURE 1.4: Une exécution classique via le modele BSP (Bulk Synchronous Parallelism). En bleu les
calculs, et orange les réceptions de données et en rayés les temps d’attente. L’ensemble des rangs sont
synchronisés de maniere périodique. Ces synchronisations peuvent notamment étre effectuées pour
garantir la validité des données apres des échanges entre processus. Si il existe un déséquilibre de
charge, tous les processus devront attendre le plus long avant de pouvoir poursuivre leur opérations.

Au dela de cette problématique majeure, un bon partitionnement doit aussi limiter le volume
d’échange (bande passante) et le nombre de voisins a chaque partition (latences) car il peut étre né-
cessaire d’effectuer une mise a jour fréquente des données aux frontiéres de chaque sous domaine,
que l'on appellera ici échange des halos (aussi appelés cellules fantdmes). La reconstruction des gra-
dients par exemple est une opération qui met a jour le scalaire d’une cellule en fonction de ses voi-
sines. Or une fois les partitions distribuées, les cellules aux frontiéres de chacune d’entre elles auront
alors besoin d’accéder aux cellules correspondantes sur les partitions voisines. Cette problématique
est d’ailleurs largement mise en avant par le modéle BSP qui tend a pénaliser toute répartition qui
ne saurait étre suffisamment équilibrée.

I1.10 Importance de I’équilibrage de charge et de la localité

Le modele BSP (Bulk Synchronous Parallelism) est largement utilisé par ’ensemble du parc lo-
giciel faisant appel a la bibliothéeque de communication MPI (Message Passing Interface). Il consiste
en la prise en compte de maniere explicite des communications inter processus dans I’expression
d’algorithmes paralléles. La figure 1.4 montre le cas ot un manque d’équilibrage de charge pourrait
nuire aux performances. Pour un logiciel de simulation utilisant des maillages non structurés, on
peut s’attendre a un déséquilibre plus important que sur maillages structurés. En effet, la différence
du nombre de voisins pour un tétraédre ou un hexaédre (respectivement 12 et 24 voisins) implique
des itérations a taille et a temps variable en fonction du type d’élément sur lequel on procede. Deux
partitions ayant le méme nombre d’éléments mais pas le méme type ne prendront donc pas le méme
temps a étre simulées.

La figure 1.5 quant a elle, montre 'effet de la localité d'une numérotation spatiale. Si ce type de
numérotation opere de maniére locale, elle créée forcément des sauts dans la numérotation pour
deux cellules pourtant voisines (cf. les deux cellules vertes voisines a gauche du maillage). On peut
s’attendre a des comportements similaires a des endroits différents en fonction de la numérotation
choisie (aucune ne peut étre parfaite, la figure 1.6 liste le niveau de proximité d une cellule avec ses
cellules voisines en fonction du type de numérotation choisie. On constate alors que plus de 50% des
cellules voisines se situent dans un intervalle de 16 a 128 de la cellule qu’elles partagent. ). Puisque
I'on fait intervenir un certain nombre de grandeurs positionnées sur les cellules (on posséde ainsi une
multitude de tableaux ordonnés en fonction de cette numérotation), la qualité de la numérotation
impactera les performances de ’ensemble des acces a ces tableaux.

I.11 Reconstruction des gradients

On liste deux méthodes majeures de reconstruction de gradients dans Code_Saturne :
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[ ] Blocs/taches sans dépendance
[] Blocs/taches nécessitant les halos venant du rang 3
[ ] Blocs/taches nécessitant les halos venant du rang 1

FIGURE 1.5: Représentation d’'une numérotation SFC (les Space Filling Curves, courbes de remplis-
sage, sont des méthodes permettant de s’assurer du parcours de la totalité du graphe et sont fré-
quemment utilisées pour la numérotation du fait de leurs simplicités et de leurs résultats) sur une
partie de maillage. On met en avant ici les sauts en numérotation périodique qui peuvent arriver (ici
sur les deux cellules voisines vertes a gauche, la premiere étant numérotée en début de la courbe
fractale et sa voisine étant numérotée en milieu de parcours).

cell_cells delta
4 7

4 . = scOtch

4 — NONE

0.6 / hilbert
4 - meorton

percentage of cells present

LI
24 8 16 32 64
delta of cell's cells

FIGURE 1.6: Proximité des cellules voisines en fonction de la numérotation choisie.
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1. Parallélisme et mécanique des fluides : Introduction

— méthode itérative

— méthode de moindres carrés (méthode LSQ)

IIs font partie intégrante et largement non négligeable de la résolution d’un pas de temps (allant
de 20 a 60% des temps de calculs). En y ajoutant la résolution des systemes linéaires, on peut monter
cette estimation a 80% du temps de calcul (90% par le passé).

Sila résolution des systémes linéaires peut étre déléguée a des bibliothéques externes spécialisées
(sur lesquelles des efforts importants sont réalisés depuis de nombreuses années par des équipes
diverses, avec une force de développement supérieure a celle de Code_Saturne) telle que PETSc
[59], la reconstruction des gradients ne peut bénéficier de cette approche. La reconstruction présente
aussi des schémas similaires a d’autres opérateurs de Code_Saturne, rendant I’étude de cette derniere
logique et pragmatique.

Résolution d’Y = AX en algebre linéaire creuse La résolution des équations aux dérivées par-
tielles telles que celles de Navier-Stokes sur la base d’'un maillage sous-tend I'utilisation de systémes
linéaires représentés par des matrices creuses (car ne faisant intervenir que les voisins immédiats),
qui peuvent nécessiter la simple application locale de produits de ces matrices par des vecteurs (pour
des schémas explicites en temps) ou la résolution de systémes linéaires (ou non) représentés par des
matrices creuses (pour des schémas temporels au moins en partie implicites en général plus stables
et permettant |'utilisation de plus grands pas de discrétisation en temps).

Le traitement informatique de ces derniéres a un certain impact sur la programmation et les
performances. Les matrices sont compressées et indexées afin de minimiser la quantité de mémoire
nécessaire a leur stockage. Le parcours des termes de systemes de grande taille entrainant des po-
tentiels défauts de caches, il est laissé au développeur le soin de trouver les algorithmes privilégiant
au maximum les acces locaux. L’arrivée d'unités de calcul massivement paralléles permit la prolifé-
ration des travaux d’optimisations de cette résolution de systéme en matrice pleine bien que dans
notre cas il reste plus efficace de prendre en compte I’aspect creux des matrices.

Du fait de la grande taille des systémes a résoudre *, Code_Saturne utilise des méthodes itératives
(et non directes, sur lesquelles les décompositions auraient pu étre appliquées). La résolution du
systéme est alors accélérée au moyen d’un pré conditionneur (en pratique Jacobi, multi-grille ou pré
conditionneur polyndmial).

3. Ce choix est actuellement motivé aussi pour la capacité de ces méthodes a converger de maniere efficace lorsque
le choix du pré conditionneur est probant. L’aspect mémoire est aussi un facteur de choix puisque un solveur direct
nécessite de tenir en mémoire I’ensemble du systéme, contrairement & un solveur itératif.
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2. Contributions algorithmiques

I Contribution sur la reconstruction de gradients

Telle que détaillée précédemment, la reconstruction de gradients est une étape non seulement
cotteuse en temps dans Code_Saturne mais aussi a la fois représentative d’autres opérateurs uti-
lisés dans le code et tres spécifique a Code_Saturne (les solveurs sont eux la cible d’un effort de
nombreuses équipes de développement spécialisées en HPC).

I.1 Minimisation par moindres carrés

La reconstruction de gradients via la minimisation par moindres carrés utilise ’estimation d’une
composante du gradient aux faces grace aux valeurs de la fonction au centre des cellules voisines.
Cette méthode est plus rapide mais moins robuste que la méthode itérative.

La figure 2.1 représente la reconstruction du gradient d’une cellule comme I’agrégation de don-
née située sur les faces de nos cellules voisines. Elle met aussi en avant la problématique d’attente
sur la réception des halos, nécessaire a la reconstruction de gradients aux frontiéres de chaque sous-
domaine. En pratique, cette attente est généralisée a la totalité de la reconstruction de telle sorte
qu’aucun recouvrement de communication par les calculs n’est effectué. Diverses méthodes pour-
raient néanmoins permettre celui-ci, tels qu'une numérotation prenant en compte la localité des
cellules en regard des sous domaines voisins pour positionner ces derniéres en aval des autres ou
encore la programmation par taches (dont on espére la représentation moins impactante tant en
terme de complexité du code que des performances attendues).

Données locales nécessitant les halos

Données locales indépendantes Données voisines (Halos)

Ensemble des cellules locales qui o Les données sur les cellules voi-
ne nécessitent pas de réception sines partageant une face avec

, o [ J ’ A
de données voisines pour recons- : nos cellules locales doivent étre
truire leurs gradients. 5 réceptionnées pour le bon dé-
. roulement de la simulation. Cet
- échange est effectué en amont
° _ g 1
: de tout calcul et fait I'objet d’une
[

synchronisation, bien que nombre
de calculs n’en auront pas l'uti-
lité.

FIGURE 2.1: La reconstruction des gradients par méthode des moindres carrés se fait via I’estimation
des composantes du gradient aux faces a partir des valeurs de la fonction au centre des cellules
voisines.

I.2 Reconstruction face par face

Pour chaque face donnée, I'estimation du gradient que 'on en retient est, au signe prés la méme
pour les deux cellules qui la partagent. On bénéficie alors de cette symétrie par un parcours du
maillage sur les faces, de telle sorte que le gradient d’une cellule ne soit entiérement reconstruit
qu’une fois que 'ensemble des faces qui la composent ne soit parcourues. On minimise ainsi le
nombre de calcul effectués (voir la sous section 1.6 sur la modélisation des performances). La figure
2.2 reprend cette procédure et met en avant la problématique qu’elle impose sur un parallélisme en
mémoire partagée. En découpant les opérations de calculs par face, on impose plusieurs écritures
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2. Contributions algorithmiques

pour chacune des valeurs stockées par cellule. Il est alors nécessaire de s’assurer que ces écritures
ne sont pas exécutées de maniere concurrentes sous peine d’invalider le résultat final.

R . " Reconstruction par cellule : on
econstruction par tace : on N
agrege pour chaque cellule la

propage la valeur en partant de .
valeur aux faces de ses voisines.

chaque faces a ses deux cellules. 11

\ La contribution se fait alors pour

arisque d’écriture concurrente si
v q une seule cellule. On perd donc

: . . L
f e.slprefcautlzns nells olnt 1:_)&5 p-rlses. B e /( BS ® ‘{ I’économie obtenue lorsque I'on
cl les fces dles ceules & €f J ne 'l ). ® X d exploite la symétrie de la contribu-
peuvent pas éfre utilisées en méme tion d’une face a ses deux cellules
temps sans risque d’écrasement de ﬂ \ On supprime cependant notre ’

donnée R
probleme de concurrence.

FIGURE 2.2: Contributions possibles dans le cas d'un reconstruction des gradients par face (a gauche)
et par cellule (a droite).

I.3 Contribution : Reconstruction par itération sur les cellules

Etant donné le profil peu intensif en calcul de I’algorithme de reconstruction des gradients par
face (voir la sous-section 1.6 en page 26) et les problématiques de parallélisme en mémoire partagée
amenée par cette reconstruction, une possibilité non utilisée dans Code_Saturne actuellement serait
d’effectuer la reconstruction avec pour référentiel d’itération la cellule. On mettrait alors a jour pour
chaque cellule ses données en fonction de ses voisines (en itérant sur chacune d’elles). Le schéma
2.2 présente la différence entre les deux modeles de reconstruction. En opérant de cette manieére,
on supprime une problématique majeure en parallélisme en mémoire partagée. On augmente par
la méme largement la quantité de calculs nécessaire, ce qui peut étre un probléme ou un avantage
en fonction du support matériel utilisé. On présente et oppose ces deux méthodes dans la suite du
manuscrit, tant sur leur impact sur la facilité a les paralléliser que sur leur performances potentielles.

I.4 Parallélisme multi-niveau

La parallélisation de la reconstruction, lorsqu’elle est effectuée face par face, demande la prise
de certaines précautions. En effet, en mettant a profit la symétrie de la contribution d'une face a
ses deux cellules, on impose de facto une contrainte en écriture sur ces deux derniéres. Lors d’une
parallélisation via des processus légers, on est alors contraint de sécuriser 'accés en écriture de
chaque gradient. La figure 2.2 reprend I'expression schématique de ce probléme. La solution retenue
al’époque a été la constitution de groupes de faces pouvant étre utilisés en paralléle via I’algorithme
multi-passe dont le fonctionnement est détaillé en figure 2.3. Dans un premier temps les faces sont
groupées par blocs n’étant pas en contact les uns des autres. Pour se faire, une marge de séparation
est prise, qui sera traitée dans une étape suivante. Une fois cette étape effectuée, on est en possession
d’un groupe de blocs, chaque bloc étant exécutable en parallele des autres. L’exécution au sein d’'un
méme groupe est quant a elle obligatoirement séquentielle. On procede enfin a la méme étape sur
les faces restantes qui n’auront pu étre sélectionnées auparavant jusqu’a ce qu’a chaque face cor-
responde un bloc dans un groupe. La figure expose naturellement le risque de manque d’équilibrage
de charge que cette solution présente, ou les dernieres itérations sont susceptibles de posséder un
nombre de blocs exécutables en paralléle inférieur au nombre de processus légers mis a notre dis-
position.
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Etape 1 : le maillage est découpé
en groupes de taille similaire et
n’ayant pas de faces en commun.
Chaque groupes peut ainsi étre
attribué a un processus léger
différent sans risque d’écrasement

de mémoire.

Etape 2 : Il ne reste plus que
quelques cellules a calculer que
Pon essaie de répartir de maniére
équitable. Des zones de contacts
restent encore, et I'on utilise

la méme méthode qu’en étape

1 jusqu’a ce que le nombre de

cellules atteigne un certain seuil en

-

dessous duquel toute répartition de

thread 0 thread 1 thread 2 la charge de calcul serait dérisoire.

Etape 3 : Il ne reste que trop peu de
cellules pour qu’il soit intéressant
de répartir sur plusieurs processus.
L’ensemble des cellules/faces
restantes est donc attribué a un

seul processus.

thread 0

data we can process

data we cannot process yet, due to concurrency

FIGURE 2.3: Détail de la procédure de séparation des faces en groupe de facon a ce que toutes les faces d’'un
groupe aient leur scalaire calculable en paralléle.
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Domaine paralléle :

Chaque couleur représente
la partie du maillage allouée
a un processus différent.

Répartition des faces avec
I'algorithme multi passe :
Chaque couleur représente
un ensemble de faces dont
les valeurs associées pour-
ront étre modifiées en pa-
ralléle sans risque d’interfé-
rence.

Association des faces avec
leur processus léger et en
fonction du domaine pa-
ralléle et de leur groupe
déterminé ci dessus.

Numérotation des cellules
associée, par courbe fractale
Hilbert.

FIGURE 2.4: De haut en bas, les différents niveaux de répartition et numérotation des faces et cellules. On
retrouve visuellement la correspondance de la répartition des faces en algorithme multi passes avec la
figure 2.3. On constate donc un grand déséquilibre entre les différentes passes (deuxiéme figure en partant
du haut) qui peut jouer sur la qualité de 1’équilibrage de charge des algorithmes utilisant cette solution

(notamment la reconstruction des gradients par face).
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I.5 Impact de la numérotation

La numérotation est une étape obligatoire pour tout calcul scientifique opérant sur des données
non structurées. Elle permet de spécifier dans quel ordre on aura stocké nos données, et sera la ré-
férence sur laquelle on construira les correspondances de connectivité entre éléments. Puisque les
maillages sont définis par plusieurs ensembles liés, on est amené a construire différents tableaux de
correspondance : une liste de cellules, une liste de faces par cellules, ou I'inverse et cetera : le nombre
et la nature des numérotations utilisées variant en fonction de ce qui peut simplifier I’expression de
nos algorithmes. Puisque la numérotation va spécifier I'ordre d’acces a la mémoire, il est important
que cette numérotation soit faite de telle sorte a privilégier une certaine localité car cela aura un
impact fort sur les performances. A I'instar du partitionnement, des stratégies similaires sont utili-
sées (le Reverse Cuthill-McKee est notamment utilisé pour la numérotation des systémes en algebre
linéaire creuse afin de limiter les besoins en bande passante). SCOTCH fournit notamment plusieurs
stratégies de numérotation auxquelles nous ajoutons les algorithmes de numérotation sur base de
SFC (Morton et Hilbert). La figure 1.3 présente la numérotation et son rapport avec le partitionne-
ment.

On observe en pratique (voir figure 2.4) une augmentation de la disparité de la numérotation au
fur et a mesure que I'on raffine le niveau de possession d’une entité : au départ le maillage est réparti
de maniére assez simple (bien qu’on puisse aisément tomber sur des cas ou des Iétape de partition-
nement, la répartition des données ne semble pas privilégier des interfaces réduites entre voisins).
Lorsque l'on applique par la suite ’algorithme multi-passe puis une numérotation de cellules qui
en découle (derniére image de la figure 2.4), on obtient alors un résultat parfois assez chaotique.
La figure 2.5 essaye de clarifier le phénomeéne en découpant chaque partie de la numérotation des
cellules sur un rang, en fonction de son processus associé. On peut y observer la localité mais aussi
la complexité de satisfaire cette heuristique sur un partitionnement réel aux formes complexes.

Dans le cas de la reconstruction des gradients par face, la numérotation a un impact particulier
sur la gestion des données du fait de 'aspect itératif du calcul qui nécessite de maintenir I’ensemble
des données temporaires de calculs en mémoire avant de pouvoir opérer la mise a jour des gradients.
La figure 2.6 met entre autre en avant cette problématique.

A contrario, la reconstruction cellule par cellule permet I'essai de différentes techniques visant
a ’amélioration des performances telles que le découpage des calculs par blocs (pour améliorer la
localité des données) ou faciliter ’expression de I’aspect vectoriel d’un calcul !. Le calcul des termes
temporaires est effectué pour chaque cellule en une seule itération, et la mise a jour de chaque
gradient est disponible directement. Le stockage des membres nécessaires a la reconstruction n’est
deés lors plus nécessaire. Cela peut représenter un gain significatif a la fois en utilisation mémoire
mais aussi potentiellement un impact sur les défauts de cache. La figure 2.6 présente I'impact de la
numérotation sur la reconstruction basé sur les cellules.

1.6 Modele de performance

La création d'un modeéle de performance permet d’apprécier et de prévoir le comportement de
nos algorithmes. Ce modele sert alors a estimer la distance séparant les performances actuelles de
notre implémentation avec celles théoriques et optimales que 1’on pourrait obtenir. On peut en re-
tenir aussi les bénéfices de I'utilisation de telle ou telle implémentation en fonction de divers pa-
rametres. Le modele peut ainsi permettre d’optimiser une taille de bloc[79], ou servir de réglage
automatique, en privilégiant un algorithme sur un autre en relation avec la machine (privilégier un

1. Si l'utilisation des capacités de calculs vectoriels des processeurs permet d’obtenir des résultats intéressants, la
portabilité du code peut étre entachée si celle-ci est effectuée via les intrinséques[39, 98] d’Intel par exemple. Une pratique
a mi-chemin via exposition au compilateur de la nature vectorielle d’'une boucle de calcul (auto vectorisation [81])
permettrait une solution portable mais a l'efficacité non garantie.
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FIGURE 2.5: Découpage grossier des cellules d’un rang en fonction de son processus léger associé.
Chaque bloc contient les données attribuées a un processus léger. On peut observer la relation de
localité que créée la numérotation par courbe fractale. La couleur varie en fonction de 1’évolution
de la numérotation (en partant du bleu foncé jusqu’au rouge).

L AL

FIGURE 2.6: Comparaison d’une reconstruction sur les faces (a gauche) avec parcours sur les cellules
(a droite) en fonction de la numérotation (ici on montre un schéma de numérotation de Morton).
On en déduit que le calcul des termes sur chaque cellule ne peuvent étre obtenu qu’apreés la fin des
itérations y contribuant lorsque I'on reconstruit sur les faces. Au contraire, via une itération sur les
cellules, chaque terme est rendu disponible dés la fin de I'itération sur cette cellule, de telle sorte que
I'on rend disponible le terme a la reconstr<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>