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‘acces a des supercalculateurs de niveau mondial

estun enjeu majeur pour les chercheurs et ensei-

gnants-chercheurs de 'Enseignement Supérieur et

Ia Recherche (ESR) dont les recherches s’appuient
de plus en plus sur des simulations numériques mas-
sives. Le calcul intensif irrigue maintenant tous les
grands domaines scientifiques et Ia mise a disposition
d’environnements HPC (High Performance Computing)
de derniere génération est une condition sine qua non
pour soutenir et accompagner au mieux les chercheurs
dans la compétition mondiale.

La mise en production début 2017 de Ia seconde phase
d’Occigen, soit I'ajout de 1260 nceuds Broadwell cor-
respondant a un total de 35280 cceurs, répond préci-
sément a cette exigence puisqu'elle a permis d'offrir
300 millions d’heures de calcul supplémentaires aux
projets de recherche. Occigen, supercalculateur fourni
par Bull-Atos, est maintenant dans sa configuration
nominale de 3366 nceuds et 85824 ceeurs, pour une
puissance de calcul maximale de 3,5 Pflops qui le place
au 54¢rang mondial au dernier classement TOP500 de
novembre 2017.

Cette réussite repose sur un partenariat stratégique
fort entre GENCI (Grand Equipement National de Calcul
Intensif) et le CINES (Centre Informatique National de
I'Enseignement Supérieur), I'un qui finance I'achat du
supercalculateur et I'autre quil'exploite au quotidien apres
avoir défini conjointement a l'origine les spécifications
attendues de la machine. Les équipes d'ingénieurs du
CINES assurent en effet le bon fonctionnement d’Occigen
qui passe par une infrastructure redondée de haut niveau
(refroidissement par eau, électricité, climatisation etc..)),
une administration systéme et réseau des nceuds de
calcul et bien s0r le support applicatif aux utilisateurs.
L'efficacité de cette derniere mission, soit le support et
I'expertise aupres des chercheurs qui veulent utiliser au
mieux les capacités du supercalculateur, a été décisive
dans l'envol rapide d'Occigen2 début 2017 et repose
sur des échanges quasi quotidiens entre les équipes du
CINES, de GENCI et de Bull-Atos.
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Mais les chercheurs eux-mémes ont contribué 3 ce suc-
ces via leur participation active aux Grands Challenges
mis en place fin 2016 et début 2017. En effet, aprés la
traditionnelle Vérification d’Aptitude contractuelle avec
le constructeur, Occigen? a été préalablement ouverte a
une dizaine de gros projets ayant été sélectionnés par
les Comités Thématiques GENCI. Chaque projet s'est ainsi
vu offert Ia possibilité de faire « tourner » son code de
simulation sur la quasi-totalité de |a configuration dans
sa phase d’installation finale. Ces premiers runs sont
tresintéressants a la fois pour les chercheurs concernés
(levée de verrous scientifiques) et pour les équipes
techniques du constructeur Bull-Atos et du CINES qui
peuvent étudier la réponse du systeme de calcul frai-
chementinstallé en condition de production maximale.

Cette gazette spéciale du CINES présente les résul-
tats scientifiques majeurs obtenus lors de ces Grands
Challenges sur Occigen2. Tous les grands domaines friands
en calculintensif sontreprésentés, soit les écoulements
non réactifs, les Sciences de I'Univers, la physico-chimie
des matériaux, la physique théorique, la modélisation
moléculaire, la bio-santé ou les mathématiques appli-
quées. Chaque porteur de projet y présente le contexte
scientifique de son Grand Challenge, sa méthodologie
de recherche et les résultats importants qu’il a obtenus
3 cette occasion.

Le succes de cette campagne de Grands Challenges
a ainsi reposé sur une collaboration étroite entre les
équipes du CINES et de GENCI, le constructeur Bull-Atos
et bien s0r les chercheurs qui portaient scientifique-
ment les projets sélectionnés aprés unimportant travail
d’expertise mené par les Comités Thématiques GENCI. La
qualité de tout ce travail collaboratif ressort bien dans
cette gazette spéciale et nous remercions chaleureu-
sement I'ensemble des acteurs de cette opération qui
est emblématique de ce que I'ESR peut faire de mieux
en matiere de calcul intensif. Bonne lecture ! m
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I LE SUPERCALCULATEUR OCCIGEN

Le supercalculateur Occigen, financé par GENCl et exploité
par le CINES depuis 2015, 3 accru de facon significative
sa capacité de calcul a l'orée 2017, pour atteindre une
puissance créte théorique de 3,5 PFlops (3,5 millions
de milliards d’opérations flottantes par seconde), qui
le situe au 54¢ rang mondial dans le classement de
novembre 2017 des machines les plus performantes.

Les caractéristiques de cet environnement exceptionnel
dédié a la simulation scientifique sont désormais les
suivantes :

» 38 baies de calcul, refroidies par un systéme haut
rendement a eau tiede, directement sur les noeuds
(technologie Direct Liquid Cooling - DLC) ;

» 7 baies assurant I'accés a I'ensemble du cluster (via
5nceuds de connexion et d’échange de données), son
administration et la gestion de ses disques ;

» 85 824 coeurs répartis sur 3336 nocuds de
calcul comprenant 2 processeurs chacun ; chaque

SRR
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processeur comprend : 12 coeurs (Intel Haswell a
2.6 GHz) avec plus de 2,6 Go de mémoire par coeur
(ou plus de 5,3 Go pour les nceuds a 128 Go), ou
14 coeurs (Intel Broadwell 3 2.6 GHz) avec plus de
2,6 Go de mémoire par coeur ;

o Le réseau utilisé pour connecter les noeuds entre eux
est un réseau Mellanox Infiniband (1B 4x FDR)
dont la topologie est en forme d’arbre (Fat Tree) 3
trois étages ;

« 5 Pétaoctets enligne pour le stockage des résultats
des calculs (systeme de fichiers parallele Lustre) avec
une bande passante maximum supérieure a 100 Go/s ;

« 260 Téraoctets enligne pour le stockage des fichiers
utilisateurs et des codes a exécuter (systéme de fichiers
Panasas), avec une bande passante de 10 Go/s ;

» 650 millions d'heures de calcul disponibles sur
'année, 388 projets derecherche ¢t 900 cher-
cheurs utilisateurs (novembre 2017) m
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n Contexte, enjeux et objectifs généraux

L'industrie aérospatiale est confrontée a une concurrence
internationale de plus en plus exacerbée. Les cycles de
recherche et développement qui permettent d’innover
sont de plus en plus contraints : il faut faire toujours
plus vite et moins cher. Parce qu'appliquée avec succes
dans d’autres domaines, la simulation numérique est
un candidat de choix susceptible de révolutionner Ia
recherche aérospatiale. Cependant, les technologies
impliquées nécessitent des niveaux de précision qui vont
bien au-dela des standards actuels et des ressources
informatiques au plus haut niveau.

Les premiers développements des moteurs de fusées
a ergols liquides au cours du XXe siecle ont souvent
conduit 3 des instabilités de grande amplitude avec de
graves conséquences et ce probleme reste d’actua-
lité. Malheureusement, la prédiction de ces instabilités
demeure un des défis présents lors du design de moteurs
fusées. Une instabilité de combustion (IC) provient du
couplage résonnant entre le taux de dégagement de
chaleurinstationnaire des flammes et les modes propres
acoustiques du systeme. Les tres grandes densités de
puissance dans ces moteurs (de I'ordre de 50 GW m-3)
induisent des niveaux extrémes de fluctuations de pres-
sion lors d’épisodes instables, qui augmentent les flux

B Configuration

de chaleur vers la paroi endommageant tres rapidement
la chambre de combustion et menant dans la plupart
des cas 3 un échec du lancement. Généralement, ces
instabilités sont a haute fréquence, correspondant 3 un
mode acoustique transverse (noté nT avec n 'ordre du
mode). Elles sont les plus dangereuses et destructives.
A ce jour il n'existe pas de moyen de prédire avec pré-
cision, leur apparition et, le cas échéant, leur fréquence
et leur amplitude.

Le CERFACS et le laboratoire CNRS EM2C, tra-
vaillent conjointement a I'extension du code AVBP
(http://www.cerfacs.fr/avbp) pour prédire les instabili-
tés de combustion dans les moteurs de fusée. Dans le
cadre d’'un grand challenge GENCI-CINES sur la machine
OCCIGEN2 nous avons effectué des simulations haute-
fidélité de la chambre de combustion d’un moteur de
fusée a échelle réduite BKD (Groning et al,, 2014) étudiée
expérimentalement par le laboratoire DLR.

L'expérience pouvant fonctionner a la fois dans des
conditions stables et instables, elle donne |'occasion
d’évaluer la capacité des outils numériques a prédire et
distinguer entre les états stables et instable d’'un moteur,
le graal pour la conception de moteur de fusée. M

O, doms  H, dome Combustion chamber

0 leadrg ines  H, leading fnes

ot deim

Figure 1 : Représentation du banc BKD du DLR. Gauche : vue de la configuration numérique. Droite : plan d’injection.

L'expérience du BKD (Groning etal., 2074) est un modele
réduit d'un moteur de fusée, composé de 42 injecteurs
coaxiaux. De nombreuses mesures ont été effectuées
en variant les débits d'oxygéne (02) et de Di-Hydrogene
(H2) ainsi que leurs températures. Pour ce grand chal-
lenge nous nous sommes focalisés sur l'influence de
la température de I'hydrogene a l'injection vis-3-vis
de I'apparition des instabilités thermo-acoustiques. Le

tableau 1 décrit en détail les 2 cas étudiés expérimen-
talement et simulés lors de ce grand challenge.

Il sagit du cas T57 avec une température de H2 de 57K
et le cas T131 avec une température de H2 de 131K.
Le premier contient un mode 1T stable et un mode
2T faiblement perturbé alors que le second révele un
mode 2T stable et un mode 1T excité. |

 Cas DebitO2[Kg/m3]  DébitH2[Kg/m3]  Température 02[K]  Température H2 (K]
157 5,8

0,97
7131 5.8 0,97

Table 1 : Description des cas simulés

107,6 57,6

107,6

131,7
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B Setup numérique

Les simulations ont été effectuées sur 143 et 286 nceuds
de lamachine OCCIGEN2 de GENCl au CINES avec le code
AVBP-RG développé par le CERFACS et I'lFP Energies
Nouvelles, étendu pour la physique gaz réel par EM2C
et le CERFACS. On utilise le schéma numérique TTGC
(3¢ ordre) et le modele de sous-maille Wale.

Le passage a l'architecture Broadwell sur OCCIGEN2 offre
une accélération d'un facteur 2 nceud 3 nceud comparée

3 la machine CURIE du TGCC (équipée de processeurs
Sandybridge).

Les simulations ont été effectuées sur un maillage de
300 millions de cellules raffiné dans les zones proches des
injecteurs pour mieux capter la physique et les éléments
géométriques de petite échelle (de I'ordre de 0.1Tmm).
Les parois de la chambre sont isothermes (500K), les
autres parois sont considérées comme adiabatiques. M

n Topologie des flammes (flammes stables)
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La figure 2 montre une visualisation instantanée des
flammes avec uneiso-surface de température a 2100 K
coloriée par la vitesse axiale. On y observe des flammes
tres plissées et contenues dans la premiére partie de
la chambre.

Des coupes longitudinales de masse volumique et de
vitesse axiale sont montrées sur les figures 4 et 5. Ces
images ont été prises avant |'apparition de I'instabilité
pour le cas T57 discutée dans le paragraphe suivant.

Figure 2 : Visualisation des
flammes (Isosurface de
temperature a 2100K coloriée
par la vitesse axiale.

Ony observe que les jets denses pénétrent de maniére
similaire dans la chambre pour les deux cas simulés,
jusqu’a un tiers de sa longueur. Leur topologie est trés
similaire dans les deux cas et ils sont entourés par des
zones de haute vitesse d’hydrogene dont résulte les forts
plissements des flammes. Les injections d’hydrogene
produisent des zones de recirculation a grande vitesse
au niveau du plan d’injection. m

T57

=

T131

Figure 3 : Coupe longitudinale de masse volumique
(rouge : 1150 kg/m?>, bleu : 5 kg/m?).

nl-—ﬁf | RN ™Ay~

T131

Figure 4 : Coupe longitudinale de vitesse axiale (rouge :
500 m/s, bleu : -250 m/s).
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3 Evolution temporelle

L'évolution temporelle de Ia pression dans la chambre
est montrée sur la figure 5. Les fréquences inférieures a
5kHz ont été filtrées. Ces figures montrent I'évolution de
la pression depuis le début la simulation. Apres quelques

1 Zeaits - - - - T -

Eeld

gl

Pressure |Pa)

" 1
[RITiE LT nmls LTS

Time [s]

1 Zeais : : - s .

millisecondes la pression se stabilise dans les deux cas
mais apres 10ms le cas T57 voit une augmentation
soudaine et forte des fluctuations de pression rendant
le systéme instable.

T T ¥ L
[Tk

”
- £

Pressure |Pa)

¥
2
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o il 1Tk LiMee} 7%}
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Figure 5 : Evolution de la pression. Droite : Cas T57, Gauche T131. Signal filtré [5khz-50khz]

Cesrésultats vontal'inverse des observations expérimen-
tales ol le T131 est fortement instable et le T57 plutdt
stable. Cependant, le mode instable retrouvé est semblable
a celuivu dans les expériences (en termes de fréquence
et d'amplitude). Bien que la stabilité observée soit 3
I'inverse des expériences, il estimportant de noter qu’il

s‘agit ici de la premiere simulation mondiale captant Ia
transition naturelle de |a stabilité d'un moteur de fusée
en fonction des conditions d‘opération. Ces résultats sont
tres encourageants et offrent I'opportunité d'observer
les effets des instabilités sur les flammes. |

B Influence de l'instabilité thermo-acoustique

La figure 6 montre des champs de température, vitesse
axiale, masse volumique et pressioninstantanées pour le
cas T57 aprés la croissance de I'instabilité (22 ms sur I3
figure 5a gauche). Par rapport auxillustrations présentées
en Fig. 3 et 4, les flammes sont maintenant beaucoup
plus courtes, notamment au centre de la chambre ou
la vitesse acoustique transversale est maximale. Ces

C

flammes, situées dans un nceud de pression et un ventre
de vitesse, présentent une dynamique de type sinueux.
Les flammes extérieures, au contraire, essentiellement
localisées dans un ventre de pression produisant des
modulations de vitesse en sortie d'injecteur, présentent
une forme variqueuse. M

Figure 6 : Cas T57 (t=22 ms). Coupes longitudinales des champs instantanés de (a) température (rouge : 3600 K, bleu :
50 K), (b) vitesse axiale (rouge : 500 m/s, bleu : -250 m/s), (c) masse volumique (rouge : 1150 kg/m?>, bleu : 5 kg/m?) et

(d) pression (rouge : 90 bar, bleu : 60 bar).




Conclusions & perspectives

'acces a la machine OCCIGEN2 durant ce challenge
nous 3 permis de réaliser la premiéere simulation au
monde de transition naturelle entre un calcul stable et
instable dans un moteur de fusée cryotechniqgue. Méme
si le comportement exact de I'expérience n'a pas été
retrouvé, la structure et les fréquences des modes sont
presque identiques entre la simulation et I'expérience
ce qui constitue une avancée majeure pour la recherche
dans ce domaine. Des travaux complémentaires sur les
3 Tera-octets de données générées sont toujours en

B Bibliographie

cours pour analyser les causes de cette transition et
les incertitudes qui expliqueraient la divergence entre
le numérique et I'expérience. OCCIGEN2 a permis d'ef-
fectuer ces travaux dans un temps record, avec une
puissance de calcul deux fois supérieure nceud a nceud
en comparaison avec l'architecture SandyBridge. Ces
travaux ont fait l'objet d’'une publication lors de la 7¢
conférence Européenne pour les sciences aéronautiques
et spatiales (EUCCASS 2017) (Schmitt et al., 2017) et
d’autres publications sont en préparation. M
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n Contexte

Quelques centaines de milliers d’années apres le Big
Bang, l'univers est chaud, dense et presque homogéne.
L'hydrogéne, I’hélium et des traces déléments plus
lourds produits lors de la nucléosynthése primordiale, se
trouvent a I'état de plasma. L'expansion cosmologique
provoque un refroidissement adiabatique de cette matiere
baryonique. Quelque 370 000 ans apres le Big Bang, la
densité d'énergie baisse suffisamment pour que les ions
et les électrons se recombinent en atomes. Il s’en suit
une période que I'on nomme « Age sombre », pendant
laquelle la matiere, neutre et froide, interagit tres peu
avec le fond de rayonnement cosmologique existant et
produit tres peu de nouveaux photons. Pendant cette
période, les tres faibles fluctuations de densité pré-
sentent dans l'univers primordial continuent de croitre
sous |'effet de leur propre gravité jusqu’a ce que se
forment les premieres étoiles, une centaine de millions
d’années apres le Big Bang. Ces premiéeres étoiles sont
trés massives (jusqu’a cent fois la masse du soleil) et
leur rayonnement, tres énergétique, commence aioniser
le milieu qui les entoure. C'est le début de I” « époque
delaréionisation ». La formation d’étoiles s'accélere, les
galaxies primordiales apparaissent et générent dans le
milieu intergalactique des bulles ionisées qui croissent
jusqu’a percoler. Un milliard d’année aprés le Big Bang,
I'univers est totalement réionisé.

Si comprendre les origines de l'univers tel que nous
l'observons aujourd’hui constitue en soit un objectif fon-
damental, il y a une raison pour s’intéresser maintenant
al'époque delaréionisation. En effet, dans les quelques
années a venir, deux trés grands instruments astrono-
miques vont voir le jour et vont dévoiler directement
cette époque en observant des objets tres lointain dans
I'espace et donc dans le temps. Le radiotélescope géant
SKA (https ://skatelescope.org) va nous permettre de
dresser une carte tridimensionnelle du milieu intergalac-
tique pendant I'’époque de la réionisation en observant
I'émission dans la raie 21-cm de I'hydrogene neutre.
Cette carte dessinera (entre autres) en creux les bulles
d’hydrogéene ionisé autour des galaxies primordiales,
tandis que le télescope spatial JWST (https://www.jwst.
nasa.gov) observera directement I'émission optique
(décalée dans'infrarouge par I'expansion cosmologique)
de ces galaxies primordiales.

a Méthodes numériques

La simulation numérique est un outils indispensable,
non seulement pour définir les spécifications des
ces instruments en caractérisant le signal qu'ils vont
observer, mais aussi, par |3 suite, pour interpréter les
observations et remonter aux processus physiques qui
regulent I'évolution de l'univers pendant cette période. |l
s’agit néanmoins d'une tache ardue. Pour modéliser un
échantillon représentatif de l'univers, en particulier pour
le signal a 271-cm du milieu intergalactique, il faudrait
une boite de simulation de 500 Mpc de coté (pres de
1.8 milliard d'années lumiere). Par ailleurs, pour résoudre
toutes les galaxies dans lesquelles des étoiles peuvent
se former facilement (sans méme imaginer résoudre
leur structure interne dans la méme simulation), il faut
que la masse d'un élément de résolution ne dépasse
pas 107 masses solaires. La combinaison de ces deux
contraintes se traduit par ~10712 éléments de résolution.
De plus, pour pouvoir prédire les propriétés des galaxies
ou lI'émission a 21 cm, il est nécessaire de prendre
en compte la gravité, I'hydrodynamique, le transfert
radiatif multifréquence couplé a la dynamique, ainsi
gu’un certain nombre de processus sous-grille liés en
particulier a Ia formation stellaire.

Pendant longtemps, les simulations étudiant I'’époque
de la réionisation ont été limitées par la résolution du
transfert radiative (a typiquement 108 éléments de
résolution). Récemment des travaux s'intéressant autant
3 I'émission des galaxies qu’au signal 271-cm ont atteint
et dépassé les 109 éléments de résolution, y compris
pour le transfert radiatif (ex., Ocvirk etal. 2016, Semelin
et al. 2017). Pour cette simulation dans le cadre d’un
grand défi, nous avons opté pour une boite de 300 Mpc
de c6té, un volume minimal vis a vis de notre objectif
principal, modéliser le signal 21 cm, et une résolution en
masse permettant d’identifier les galaxies de masses >
109 masses solaires. En effet, sous ce seuil, différents
effets tels que la rétroaction stellaire et le chauffage lié
3 la photo-ionisation limitent l'efficacité de la formation
stellaire (Ocvirk et al. 2016), et donc I'impact sur le
processus global de réionisation. En conséquence la
simulation contient 20483 ¢éléments de résolution, et
les différents processus physiques sont tous traités au
méme niveau de résolution. M

Le code LICORICE est un code multi-physique qui fonc-
tionne dans un cadre cosmologique, c’est a dire qui prend
en compte 'effet d'une expansion uniforme de l'univers
sur les processus physiques. Le champ de matiere est
modélisé grace a une approche lagrangienne basée sur
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des particules. Le champ de gravitation est calculé grace
a un algorithme en arbre (Barnes & Hut, 1986) dont le
colt est en NxIn(N), ou N est le nombre de particules.
L'hydrodynamique (compressible) est prise en compte
par la méthode du Smooth Particle Hydrodynamics

MU
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(SPH, voir par exemple Monaghan, 1992) qui permet
d’interpoler les champs et leurs dérivées sur une grille
irréguliere constituée par la positions des particules.
Le transfert radiatif enfin, dans le continuum ionisant
de I'hydrogene (E > 13.6 eV) et dans le continuum
X (100 eV < E < 10 keV), est réalisé par ray-tracing
Monte Carlo (voir Baek et al, 2019). Le photo-chauffage
résultant du transfert radiatif est pleinement couplé a
I'hydrodynamique. D'autres processus physigues sont
pris en compte sous forme de physique sous grille,
comme la formation stellaire, ou en post-traitement,
comme le transfert radiatif dans la raie Lyman-a qui
est nécessaire pour calculer le signal 21-cm.

Le code bénéficie d'une parallélisation mixte OpenMP-
MPI. La partie OpenMP, historiqguement la premiere, a
pu étre optimisée pendant plusieurs années. On obtient
typiquement une accélération d’'un facteur 7 sur 8 threads,

et 13 sur 16 threads, hors situations pathologiques. La
partie MPI date de 2013. Elle repose sur une décom-
position en domaines spatiaux. Un choix radical a été
fait sur la géométrie des domaines : une grille carté-
sienne de coté 2". Ce choix a un avantage, il optimise
les communications pour le calcul de |a gravité. Le code
utilise un mélange de communications collectives pour
la gravité, et de communications non-bloquantes pour
le transfert radiatif. Il y a néanmoins deux inconvénients
au choix de la géomeétrie des domaines : un nombre
de taches MPI tres rigide (8, 64, 512, 4096, etc...), et
une impossibilité de faire de I'équilibrage de charge
par déformation des domaines. L'équilibrage de charge
n‘avait jusqu’alors pas été un probleme dans les appli-
cations du code (déséquilibre inférieur 3 30 %). Avant
le grand défi, le code avait été utilisé au maximum avec
512 taches MPI et sur 4096 cceurs en production et
8192 ceeurs en test. W

B Mise en ccuvre sur Occigen

Le dimensionnement de la simulation a été guidé d'une
part par la physique, comme expliqué ci-dessus, et d'autre
part par l'ordre de grandeur du nombre d’heures de calcul
disponibles dans le cadre d'un grand défi, résultant dans
le choix de 20483 particules. Néanmoins, la mémoire
effectivement disponible au total (~40 To) et par nceud
(60 Go), ont été des contraintes importantes. Comme
un fonctionnement a 512 taches nécessite pour cette
simulation au minimum 80 Go par tache MPI, nous
avons d0 passer a 4096 taches. Ceci correspond sur
la tranche Grand Défis d’Occigen a 6 taches par nceud
(sur 683 noeuds) au minimum, soit 10 Go de mémoire
disponible par tache. En pratique nous avons rencontré
desincidents quand nous avons dépassé 7 Go par tache.
Heureusement, le code permet d‘ajuster le nombre
de photons utilisés pour le ray-tracing Monte Carlo
(et donc la mémoire occupée), au prix d'un niveau de
bruit plus élevé du champ photo-ionisant, entrainant
une instabilité accrue dans la résolution du systeme
d’équations différentielles raide réglant I'évolution de
I'état d’ionisation et d'énergie. En pratique, nous avons
typiquement utilisé quelques dizaines de milliards de
photons a chaque instant de |a simulation. Néanmoins,
alors que la simulation était 3 60 % complete, le niveau

n Premiers résultats

d’instabilité lié au nombre insuffisant de photons traver-
sant chaque cellule a chaque pas de temps (quelques
dizaines) a bloqué I'avancement. Nous n‘avons pas pu
réesoudre ce probleme avant la fin de la période des
grands défis. Mais par la suite, en utilisant les nceuds
d’Occigena 128 Go de mémoires sur notre quota d’heures
GENCI, et enré-augmentant le nombre de photons émis
(sans, bien str, modifier I'¢nergie émise par seconde),
nous avons pu terminer la simulation sans difficulté
supplémentaire. Cette situationillustre I'utilité d’'un ratio
RAM par cceur éleveé pour certaines applications.

Au total, la simulation a nécessité de l'ordre de 5 Mh de
calcul, et les sorties occupent 40 To de stockage. Nous
en retenons un passage réussi au dessus de |a barriere
des 23" éléments de résolution, un passage réeussi a
4096 tache MPl et 16383 cceurs de calculs. Nous retenons
également une dégradation substantielle de I'équilibre
de charge dans la partie finale de la simulation, liée en
toute probabilité a des résidus d’instabilité liee au bruit
Monte Carlo des photons. Avant d'envisager d’introduire
de I'¢quilibrage dynamique, nous devront travailler sur
le solver du systéme raide (pour l'instant un simple
solver semi-implicite avec pas de temps adaptatif). m

Les sorties de la simulation sont de deux types. Tout
d’abord, des instantanés de I'état du systeme (ici un
cube d’univers) sont stockés a intervalles de temps
prédéfinis. Les différentes grandeurs physiques associées
a chacune des 20433 particules sont enregistrées. Si
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des telles sorties sont indispensables pour analyser la
physique, elles ne correspondent pas a quelque chose
de directement observable, méme apres avoir calculé
Iintensité du signal 21-cm émis. En effet, Ia partie de
I'univers que nous pouvons observer tel qu’il était il y
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a un temps t dans le passé est une sphere de rayon
cxt (ou cest la vitesse de la lumiére). Le champ d’un
instrument comme SKA ayant une ouverture angulaire
limitée (typiqguement 5°x5°), nous devons construire
ce que l'on appelle un céne de lumiere, dans lequel
chaque section perpendiculaire a I'axe correspond 3 un
instant différent de la simulation. Malheureusement,
entre le début et la fin de I'’époque de Ia réionisation,
la lumiere parcourt une distance de l'ordre de 7 fois la
taille de notre boite de simulation. En prenant avantage
de la périodicité de celle-ci, nous devons donc répli-
quer 7 fois notre boite pour créer un cone de lumiere
(un cylindre a section carrée en pratique, en utilisant
une approximation de type ciel plat). En calculant alors
Iintensité du signal 21-cm, nous pouvons produire un
signal directement observable. Lors de la simulation,

nous avons enregistré au vol, a chaque pas de temps,
les particules dans la tranche contribuant au cone de
lumiere. Le post-traitement pour calculer le signal 21-cm
sur le cone de lumiere reste a faire. En effet l'intensité
du signal s’exprime sous forme d’une température de
brillance (Mellema et al., 2013) :

1-x
T—T.
(00 HIT) 2 228 g
p T
8T,=27.i

Ici p est la densité locale du gaz, p la densité moyenne
del'univers a cetinstant, ¥un estlafraction d’ionisation
du gaz, T. la température de spin locale, et Tuw I3
température du fond diffus cosmologique a cet instant.
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Figure 1: Cone de lumiére (voir explication dans le texte) de la température du gaz dans la simulation. L'échelle de
couleur donne la valeur de la température en Kelvin. L'univers est agé de 360 millions d’année a droite de I'image, et de

760 millions d’année a gauche.

Or, 7. dépend entre autres de la température du gaz
et du flux radiatif local a Ia longueur d'onde Lyman-a.
C'est cette derniere quantité qu’il nous reste encore 3
calculer. La figure 1 présente donc une section du cbne
de lumiere pour la température du gaz, qui a la fois
détermine la température de spin et contient Ia trace
de Ia fraction d’ionisation (le gaz ionisé est chaud, 3
T > 10%K).

On peut observerles bulles ionisées chaudes (en rouge)
qui apparaissent et croissent avec le temps (de la droite
vers la gauche) jusqu’a percoler a la fin de la simulation.

L'objectif scientifique principal de |a simulation est d'évaluer
comment galaxies les moins massives impactent le
signal 21-cm ainsi que les grandeurs dont il dépend
comme |3 fraction d’ionisation et la température
du milieu intergalactique. On s’attend en particulier
a observer beaucoup plus de petites bulles ionisées
que dans une simulation de moindre résolution. En
effet le modele cosmologique standard (sur lequel les
conditions initiales et |a physique de la simulation sont
construites) prédit un beaucoup plus grand nombre de
petites galaxies que de grosses. Pour vérifier cela, nous
comparons la simulation Grand Défi, a une simulation
3 10243 particules réalisée auparavant (Semelin et al.,
2017) partageant les mémes conditions initiales, 3

I'exception bien sdr des fluctuations aux plus petites
échelles du champ de densité, seulement accessible
avec la haute résolution. La différence de résolution en
masse des deux simulations est donc d’un facteur 8.
La figure 2 présente la méme section d'un instantané
(pas d‘évolution temporelle dans I'image) du champ de
température dans la boite de simulation pour chacune
des deux simulations. Les instants (différent pour les
deux simulations) ont été choisis de maniére a ce que
le volume total occupé par le gaz ionisé soit le méme.
Comme attendu, on observe que les bulles ionisées (en
rouge et blanc) sont plus grosses et moins nombreuses
dans la simulation 3 plus basse résolution, hébergeant
en leur centre des galaxies massive. Les galaxies de
masse entre 2 x 102 masses solaire et 1.6 x 10'° masses
solaires ne sont pas résolue dans cette simulation, et
les bulles ionisée correspondantes sont absentes. Pour
quantifier 'impact de cette différence, nous calculeront
le spectre de puissance des fluctuations de température
et des fluctuations de l'intensité du signal 21-cm. Nous
présentons iciun diagnostic plus simple et plus parlant :
un histogramme du volume des bulles ionisées.

Si on note n le nombre de bulles dont le volume est
inférieur a V, alors % est le nombre de bulles dans un
» dn

intervalle de volume V, et v*=% est le volume occupé
par I'ensemble des bulles tombant dans un intervalle
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Figure 2 : Cartes de température du gaz (échelle de couleur identique a Fig. 1) a un instant donné
correspondant a 30 % du volume de la boite ionisé. En haut a gauche, la simulation 10243, en haut a droite,
la simulation 20483, en bas deux zooms.

logarithmique de volume. Cette grandeur est représentée
sur la figure 3 sous forme d’histogramme, pour deux
instants différents de I'histoire de réionisation et pour les
deux niveaux de résolution. On a choisi deux époques
assez précoces dans le processus de réionisation, 1.2 % et
12 % du volume réionisé, car par la ensuite le processus
de percolation commence, et des 30 % d'ionisation, une
seule région constitue 90 % du volume d’ionisé et les
histogrammes deviennent moins lisibles. On constate
dans la simulation 10243 un fort déficit (un facteur >
10) de bulles d’une taille inférieure 3 10 cMpc3. On peut
attribuer cela a I'absence des galaxies de faible masse
(et donc de faible luminosité ionisante) mais aussi au
fait que la résolution étant plus faible, le gaz atteint des
densités moins élevées sous l'effet de I'effondrement
gravitationnel et a donc un temps de recombinaison
plus long : une plus grande partie des photons atteint
le front d’ionisation sans étre absorbée et les bulles
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Figure 3 : Histogramme du volume des bulles ionisées.

La quantité 'rj—; est égale au volume total occupé par les
bulles d’un intervalle logarithmique de volume. Elle est ici
normalisée au volume total de la boite de simulation. Les
volumes sont exprimés en Mpc3 comobiles.
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grossissent plus vite. M

B Perspectives

L'exploitation de la simulation ne fait que commencer.
L'objectif principal est bien sdr de calculer l'intensité de
I'émission 21-cm dans le cone de lumiere et les grandeurs
statistiques qui y sont associées comme le spectre de
puissance des fluctuations. Nous comparerons alors aux
mémes grandeurs calculées pour la simulation 10243,
et établirons si la différence est supérieure au niveau
de bruit attendu pour SKA. Dans le cas du spectre de
puissance, la modification des fluctuations de la fraction
ionisée pourrait induire un effet aux petites échelles,
tandis que les fluctuations de température liée au chauf-
fage par rayon X dans le gaz neutre (plus homogene
pour des sources plus nombreuses) pourraient induire
un effet aux grandes échelles.

Les possibilités d'analyse ouvertes par cette simula-
tion sont cependant beaucoup plus vastes. Il sera en
particulier intéressant d’étudier comment le taux de
formation stellaire dépend de la masse de la galaxie
hote et comparer les résultats avec ceux de Ocvick et al.
(2016). En effet notre résolution nous permet d'entrer
(a peine) dans la gamme de masses des galaxies pour
lesquelles le gaz chauffé par la photo-ionisation subit
des forces de pression comparables a la gravité de
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n Contexte

Les simulations numériques tridimensionnelles deviennent
de plus en plus prédictives et sont devenues essentielles
pour améliorer la compréhension des phénomeénes phy-
siques complexes et souvent couples en géosciences.
Le calcul haute performance permet désormais une
résolution spatiale plus fine que les données recueil-
lies in situ pour construire les modeles utilisés par les
simulations.

Dans le domaine du risque sismique, les méthodologies
pour évaluer les niveaux réglementaires d’agressions
sismiques sont en cours dévolution. Autrefois basées
sur un recueil d’informations telles que la géologie, Ia
géotechnique, des données instrumentales, historiques,

les méthodologies en cours de développement ajoutent
3 ces dernieres les résultats des simulations numé-
riques 3D basées sur des interprétations physiques de
la compréhension des séismes. Le BRGM anticipe de
telles évolutions pour les futurs microzonages et les
futures versions de carte d’aléa sismique. Le verrou
pour intégrer les résultats des simulations 3D dans les
futures cartes d'aléa repose sur la compréhension de
I'origine de la variabilité du mouvement sismique et sur
la quantification de cette variabilité. En conséquence,
une meilleure compréhension des incertitudes épisté-
miques (liée 3 I'ignorance des parameétres du modeéle)
est maintenant un sujet crucial dans I'exploitation des
prédictions numériques. M

a Description du code de calcul

En service depuis 2008 au BRGM, le code EFISPEC,
«Element-Finis SPECtraux» , (De Martin, 2011) permet
de simuler des séismes, dans des milieux géologiques
complexes. Il sagit d’'un code libre (CeCILL V2 et GNU GPL
V3) quirésoutles équations d'onde tridimensionnelles en

B Simulations réalisées

utilisant une méthode d'éléments finis spectraux (SFEM)
pour calculer le champ d'onde sismique 3D (Komatitsch
et Vilotte 1998). EFISPEC est programmeé en FORTRAN95
et utilise Ia librairie MPI afin d’exploiter des architectures
massivement paralléles. |

L'effort a long terme de ce défi consiste a étudier la
variabilité des mouvements du sol sismique associés
aux incertitudes épistémiques du modele E2VP. Afin
d’éviter d'utiliser la méthode Monte Carlo standard, qui
nécessiterait I'exécution d’'un nombre trop important de
modeles (par exemple, des centaines de milliers) pour
explorer cette variabilité, notre étude repose sur des

n Cas test E2VP

méthodes de réduction de modele. En plus des indi-
cateurs stochastiques classiques tels que la moyenne
et la variance des résultats préliminaires seront four-
nis concernant la sensibilité des grandeurs physiques
(spectre de réponse) aux parametres sismologiques.
Nous avons également mené une étude approfondie
des performances paralléles notamment des 1/0. M

Le modele de propagation des ondes, permettant de
quantifier Ia variabilité du mouvement est issu du pro-
jet Euroseistest (E2VP). Il s'agit d'un projet collaboratif
international notamment organisé conjointement par:
I'Université Aristote de Thessalonique, Grece; I'ITSAK
(Institut de génie sismologique et de génie parasismique
de Thessalonique), Gréce; le projet de recherche Cashima
(soutenu par le CEA) et par ISTerre a I'Université de
Grenoble Alpes, France. Le site cible de ce projet est le
bassin de Mygdonian prés de Thessalonique, en Grece
Il sagit d’'un site international de recherche et d'essai de
nombreux projets internationaux de sismologie et d’ingé-
nierie sismique. Il permet notamment une comparaison
objective et quantitative entre les mouvements de sol
sismiques enregistrés et leurs prédictions numériques
(Chaljub et al. (2015). m
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Figure 1: Modele Numérique de Terrain du bassin E2VP
(64 km x 42 km x 5km)
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B Procédure de calcul et Mise en ceuvre de |'application

La figure ci-dessous montre le workflow de calculincluant
les phases de pré et post-traitement en vue de I'ana-
lyse de sensibilité a grande échelle, Tout d’abord, les
parametres incertains nous permettent de définir le
plan d’expérience. Les modélisations tridimensionnelles
sont réalisées en utilisant le logiciel EFISPEC. Enfin, une
phase de filtre et de décimation des données est réali-
sée en parallele afin de réduire la quantité de données
sauvegardée.

Figure 2 : Procédure de calcul pour I'analyse de sensibilité.
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Un maillage unique est généré sur la base du modele le
plus contraignant afin de respecter le critere de dispersion

numérique (5 nceuds GLL par longueur d'onde). Ce mail-
lage est composé de 7 053 889 hexaedres dont la
taille varie de 312 metres dans le rocher a 104 meétres
a I'approche de la surface libre, et jusqu’a 35 metres
dans le bassin sédimentaire. Le raffinement du maillage
est fait en utilisant une méthode de tripling proposée
par le mailleur CUBIT. Nous utilisons une technique
d’homogénéisation verticale permettant de garder un
seul maillage.

Figure 3 : Parametres incertains (7) utilisés pour I'étude de
sensibilité cing pour les vitesses des ondes

de cisaillement, un pour I'amortissement et le dernier
concerne la profondeur de l'interface des couches.

Maillages

Un maillage unigue est généré sur la base du modele le
plus contraignant afin de respecter le critere de disper-
sion numérique (5 nceuds GLL par longueur d'onde). Ce
maillage est composé de 7 053 889 hexaedres dont la
taille varie de 312 metres dans le rocher a 104 metres
3 I'approche de Ia surface libre, et jusqu’a 35 metres

dans le bassin sédimentaire. Le raffinement du maillage
est fait en utilisant une méthode de tripling proposée
par le mailleur CUBIT. Nous utilisons une technique
d’homogénéisation verticale permettant de garder un
seul maillage.

Filtres numériques et 1/0 paralléle

Les sismogrammes a chaque Points Gauss-Lobatto-
Legendre (GLL) (utilisés comme récepteurs) de la sur-
face libre (c'est-a-dire 12 297 150 points GLL) sont
sauvegardés pour chaque simulation. Afin de réduire
le volume de données générées, |a stratégie suivante
est mise en ceuvre : Les sismogrammes sont traités en
cours d'exécution par un filtre 3 réponse finie-impul-
sionnelle (FIR). Les valeurs sont décimées d’un facteur
10 afin de conserver les informations pertinentes (cf.
Figure). L'utilisation de ce filtre évite I'aliasing avant Ia
décimation.

N

Aprées cette premiere phase de filtrage et décimation,
la taille du fichier est réduite de 21 To a 2.1 To.

A la fin de chaque simulation, le fichier 2.1 To est relu
en utilisant Ia librairie MPI I/O afin de transposer les
données de lareprésentationinitiale (Temps - Processeur
-Quadrangle - Point GLL - Composante) vers une orga-
nisation optimale pour le post-traitement (Processeur
- Quadrangle - Point GLL - Composante - Temps). Cette
transposition vise a optimiser la continuité dans aux
données lors de I'application des routines d‘analyse
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de quantification de l'incertitude. De plus, Les séries
temporelles sont traitées par un filtre Butterworth et
décimées par un facteur 15 pour atteindre une fré-
quence d‘échantillonnage quatre fois supérieure 3 |a
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Figure 4 : Procédure de filtre a deux niveaux appliquée
durant les phases de calcul et de post-traitement.

validité spectrale du maillage. Au total, I'espace disque
est diminué d’un facteur 150 et Ia taille des données
sauvegardées pour chague simulation correspond 3 un
fichier binaire de 137 Go.
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Switching from runtime storage to postprocess storage
1)MPI_TYPE_VECTOR + MPI_FILE_SET_VIEW+ MPI_FILE_READ ALL

2) Postprocessing data with IR filter (2 passes) + decimation

3) MPI_FILE_WRITE_AT_ALL

Figure 5: Stratégie de transposition des données Durant
la seconde phase de post-traitement.

B Etude des performances paralléles

Weak Scaling

L'étude du weak scaling est basée sur un domaine cubique
initial discrétisé avec 25 000 hexaedres par nceud de
calcul. Uanalyse est effectuée sur le supercalculateur
Occigen 2. Nous comparons les résultats obtenus aux
tests réalisés sur le supercalculateur Shaheenll localisé
en Arabie Saoudite a I'université KAUST. Ce systéeme est
un Cray XC40 avec un peak théorique de 7.2 pétaflops
et se compose de 6 174 neceuds de calcul (dual socket
Intel Xeon E5-2698v3). Au total le systeme propose
197 568 ceeurs de calcul.

Les résultats sont obtenus sur un maximum de 128 nceuds
de calcul sur Occigen2 et 2 048 noeuds sur Shaheen |l.

Sur les deux systemes, les résultats sont trés similaires
et le code montre un bon scaling jusqu’a 128 nceuds
de calcul. Typiguement, on observe une efficacité de
94 % sur 3 584 cores sur OccigenZ.

Pour un plus grand nombre de cceurs une dégradation
de l'efficacité est observée. Le volume croissant de com-
munication et la concurrence sur le réseau expliquent
en partie cette dégradation. En effet, les tests corres-
pondent a une utilisation non-exclusive de la machine.
Néanmoins le code maintien de bonnes performances
avec une efficacité parallele de 79% sur 65 536 coeurs
sur la machine Shaheen |l.
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Figure 6 : Weak scaling sur les plateformes Occigen 2 et Shaheen?2.
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Les tests de strong scaling sont basés sur un maillage
composé de 1 906 624 hexaedres. Ces expériences
sontmenéesjusqu’a 7168 coeurs ce qui représente 256
nceuds dual-socket. Les implémentations MPI bloquantes
et non bloquantes sont utilisées et les résultats obtenus
sur deux nceuds de calcul sont utilisés comme référence.

La figure montre une performance super linéaire pour
la version MPI non bloquante. Par exemple, sur 128
coeurs, nous observons une accélération de 135,3. Cette
moyenne de 10% d’augmentation de la performance
est cohérente avec les résultats rapportés par ailleurs
dans Rietmann 2012 et vient d'une meilleure utilisa-
tion du cache lorsque Ia taille du probleme diminue.
Pour le nombre maximum de cceurs de calcul (7,168),
la dégradation provient du ratio défavorable entre le
volume de calcul et le cout des communications. En
effet, chaque cceur ne calcule que 265 hexaedres dans
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Figure 7 : Strong scaling sur la plateforme Occigen 2 pour les

versions MPI bloquantes et non bloquantes.

ce dernier cas. Globalement, le ratio entre les versions
MPI blogquantes et non bloquantes est de 1.5..

1/0 parallele

Phase de calcul dynamique
Comme expliqué dans la section précédente, nous sau-
vegardons les sismogrammes 3 chaque récepteur de
la surface libre représentant 12 297 150 points. Ces
séries chronologiques sont filtrées par un filtre a réponse
impulsionnelle finie (FIR), puis décimées par un facteur
10 et finalement écrites sur un fichier partagé en uti-
lisant |a bibliotheque MPI-10.
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Figure 8 : Bande-passante applicative sur Occigen 2
obtenue avec le code EFISPEC. Les résultats correspondant
aux parametres Lustre par défaut sont en bleus et

les améliorations mesurées en optimisant ces parametres
en rouge.

La figure ci-dessus montre la bande passante apparente
de I'application. Cette métrique correspond a la diffé-
rence de performance entre I'exécution de I'application
avec et sans /0 (Paciucci2016). Nous effectuons deux
types d’expériences : Premierement, nous utilisons les
parametres Lustre par défaut pour réaliser un test de
strong scaling. Deuxiemement, nous évaluons le gain
potentiel en adaptant les parametres lustre (stripe size
et count size).

Les performances d’l/O augmentent avec le nombre de
clients Lustre atteignant un maximum de 0.48 Go/s. En
revanche, en utilisant un grand nombre de nceuds de
calcul (au-dela de 64 noeuds), nous observons un peu
de gain de performance.

De plus, les gains provenant de l'optimisation des para-
metres Lustre sont limités. Les résultats montrent une
amélioration maximale de 13 %. Dans la plupart des
cas, les configurations Lustre par défaut fournissent déja
de tres bons résultats. Globalement, le schéma d’l/O de
notre application conduit a I'écriture de quelques kilo-
octets de données lors de chaque étape. Un mécanisme
de bufferisation manuel des I/O seraient probablement
bénéfiques a ce stade.

Phase de post-traitement

A la fin de chaque simulation, nous appliquons une
procédure de post-traitement en deux étapes. Dans un
premier temps, nous relisons un fichier 2.1 To généré
lors du calcul dynamique en utilisant tous les processus

1MB 2Ma AME EMEB 16MBE 3imMB

12 131 192
24 163 253
ag 191 2.80
56 225 3.06

Figure 9 : Impact des paramétres du systeme de fichiers
Lustre sur la bande passante mesurée pour la phase lecture
des données (2.1 To). Le stripe size varie de 13 32 Mo
horizontalement et le stripe count de 1 a 144 verticalement.
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MPI disponibles (soit 2.048 coeurs pour nos expériences).
Ensuite, les données sont filtrées et décimées. Enfin, la
derniere opération d’écriture transpose les données afin
d’'optimiser les analyses statistiques futures.

La figure ci-dessus montre les résultats pour cette phase

de post-traitement. Deux parametres Lustre sont étudiés
(le stripe size représenté horizontalement et le stripe

Carte de sensibilité

countreprésenté verticalement). Nous pouvons remar-
quer I'importance de l'optimisation de ces parametres,
car les performances sont multipliées par un facteur
de 11.8 avec des valeurs optimales (valeur maximale
de 6,50 Go/s). Nous bénéficions probablement d'une
meilleure distribution des blocs sur les OST du systeme
Lustre mais également d'opérations d’l/O sur des don-
nées contigles. M

Nous avons effectué 500 simulations sur Occigen 2.
Chaque simulation a été lancée sur 2.048 coeurs et 3
duré 4h30min générant un total de 70 To (137 Go de
sismogrammes par simulation).

La Figure ci-dessous illustre, par un instantané en vue
satellite, la propagation des ondes sismiques dans la
bassin Mygdonien. L'amplitude des ondes est représentée
par une échelle de couleur

Bt o e £ Lt

Figure 10 : Vue satellite montrant un arrét sur image de
la propagation des ondes sismiques calculée en milieu
géologique tridimensionnel complexe par le logiciel
EFISPEC3D. L'amplitude des ondes est représentée par une
échelle de couleur (rouge : positive, bleu : négative, gris :
nulle).
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Figure 11 : Peak Ground /\/mfoﬁ (PGM) moyen.

A ce stade, I'analyse des 70 To de données constitue un
effortalong termes. Les premiers résultats s'intéressent
au Peak Ground Motion (PGM) normalisé comme quantité
d’intérét. Pour l'estimation des indices de Sobol avec
7 entrées aléatoires, un millier d'échantillons ont été
générés en utilisant une approche de type Quasi-Monte-
Carlo (Faure 2002). Les simulations montrent un PGM
moyen entre 0.7 et 5 et un écart type entre 0 et 1.2..

L'analyse des effets de premier ordre Sobol sur le PGM
montre qu'au centre du bassin, le facteur de qualité
des ondes S (Vs/a) est le parametre le plus influent.
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Figure 13 : Valeur de I'indice Sobol pour le paramétre V1_top
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En dehors du bassin, la réponse est principalement
contrélée par le paramétre V_bedrock car le milieu
de propagation est homogene (et dont I3 vitesse des
ondes S est égale a V_bedrock).

La figure 12 illustre la valeur de l'indice Sobol pour
le parametre V1_top. Il varie entre 0 (a la frontiére
et a l'extérieur du bassin) et 0.5. Linterprétation de
ces résultats est intéressante d'un point de vue de Ia

sismologie car une telle cartographie n‘est pas intuitive.
Ces résultats montrent que les parametres a privilégier
pour réduire les incertitudes sur la prédiction du PGM
dépendent fortement de la localisation spatiale. Par
exemple, en milieu de bassin sédimentaire, les efforts
devraient étre concentrés sur la détermination du facteur
de qualité de l'onde de cisaillement (Qs = Vs / 3) afin
de réduire I'incertitude sur le PGM. |

B Conclusions, limites et perspectives

Les études de sensibilité dans le domaine de la modéli-
sation sismique tridimensionnelles constituent un enjeu
majeur pour la prévention des risques. Les architectures
pétaflopiques telles que Occigen 2 permettent d’envisa-
ger laréalisation de ces modélisations trés gourmandes
en temps de calcul.

L'optimisation des phases d’l/O demeure un point cri-
tique et des améliorations sont encore 3 envisager 3
ce niveau tant au niveau des implémentations applica-
tives, des supports d'exécution que des configurations

n Remerciements

matérielles. Typiquement, un des verrous important
rencontrés durant ces expériences est venu du systeme
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n Contexte, enjeux, objectif

Le développement des énergies renouvelables, dans
un contexte de recherche d‘alternatives aux énergies
carbonées, nécessite la mise au point de dispositifs
de stockage de I'énergie efficaces. En effet, le carac-
tére intermittent des énergies éoliennes, solaires, etc.,
impose de pouvoir stocker I'énergie non utilisée au
moment de production, de facon a pouvaoir la réutiliser
ultérieurement. La filiere hydrogene est une voie pos-
sible de stockage de I'énergie, dans laquelle I'énergie
produite est emmagasinée dans la liaison chimique de
la molécule H,. L'hydrogene peut, par exemple, étre
produit par électrolyse de I'eau a haute température, et
I'énergie ainsi stockée restituée sous forme d’électricité
par le biais d'un dispositif électrochimique appelé pile
a combustibles.

Une pile a combustibles transforme I'énergie d'une réaction
de combustion (typiquement H,+%20, ® H,0) en élec-
tricité. Elle comporte deux électrodes et un électrolyte.
L'électrolyte doit étre un matériau conducteur ionique
(ou protonique), mais pas conducteur électronique. |l
existe de nombreux types de piles a combustibles, et la
recherche actuelle vise a en améliorer les performances.
Cela passe notamment par une recherche fondamen-
tale pour comprendre les propriétés des matériaux mis
en jeu. Dans ce travail, nous nous focalisons sur une
famille particuliere de composés, qui sont des oxydes
de structure pérovskite, potentiels candidats pour servir
de matériaux d’électrolytes dans les piles a combustibles
de type PCFC (« Protonic Ceramic Fuel Cells »), dont le
schéma de principe est montré sur la Figure 1. Dans
ces dispositifs en fonctionnement, I'électrolyte est le
siege d'un transport des protons. Notre travail donc
vise 3 mieux comprendre les mécanismes physiques qui
régissent les transferts des protons dans ces mateériaux.

Nous avons choisi d'étudier le cérate de baryum (BaCeO,),
matériau qui a déja démontré ses capacités en termes

a Code de calcul et moyens

de bonne conduction protonique. Nous réalisons des
simulations numériques de type ab initio, pour étudier
le cas particulier du transfert d'un proton entre deux
atomes d'oxygéne du matériau. Méme si les piles 3
combustibles de type PCFC fonctionnent 3 haute tem-
pérature, nous effectuons ces calculs 3 basse tempé-
rature (200 K), dans le but également de comprendre
I'intrication entre les fluctuations quantiques affectant
le mouvement du proton, et I'agitation thermique que
subissent les atomes (plus lourds) du réseau. En effet, I3
technique que nous utilisons, basée sur les intégrales de
chemin de Feynman (PIMD = « Path-Integral Molecular
Dynamics »), permet de traiter a la fois les fluctuations
thermiques et les fluctuations quantiques associées au
mouvement des noyaux atomiques. M

Cathode Electralyte Anode
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Figure 1: Schéma de principe simplifié d’une pile a
combustibles de type PCFC. L'hydrogéne H, arrive a
I'anode, se dissocie en 2H* et deux électrons. Les deux
protons H* franchissent I'électrolyte, par diffusion, et les
deux électrons alimentent le circuit extérieur a la pile.

A la cathode, les protons et électrons réagissent avec
l'oxygéne pour former une molécule deau.

Le code de calcul utilisé dans le cadre de ce Grand Défi
est le code ABINIT [1,2].

ABINIT est une suite logicielle open-source (licence
GNU-GPL) --- d'environ 800 000 lignes de code Fortran
--- développée dans le cadre d’un projet collaboratif
international a grande visibilité, incluant des contributions
de plusieurs laboratoires, essentiellement européens et
nord-ameéricains. ABINIT est utilisé intensivement, tant pour
les travaux de recherche et de mise au point de méthodes
que pour la production de données pour la Physique de

la Matiere Condensée, a I'échelle microscopique. Il sagit
d’un code basé sur les « premiers principes » (modéles
ab initio); les calculs sont effectués sans aucun ajuste-
ment sur des données expérimentales. Les systemes,
constitués de noyaux atomiques et d’électrons, sont
étudiés a I'échelle microscopique. Le formalisme utilisé
est celui de la Théorie de |a Fonctionnelle de |a Densité
(DFT), aujourd’hui utilisé de maniére routiniére. Plusieurs
types de calculs peuvent étre effectués, notamment
rechercher les propriétés de I'état fondamental de la
matiére, les états excités mais aussi les propriétés de
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réponse a une sollicitation. Il est possible d’effectuer des
calculs statiques mais aussi de la Dynamique Moléculaire
ou de relaxer des structures atomiques.

Dans le cadre de I'étude présentéeici, nous avons utilisé
la version 8.2 de ABINIT qui intégre plusieurs améliora-
tions en vue de son utilisation sur les supercalculateurs
a architecture many-core. Les nceuds Broadwell de
OCCIGEN peuvent tirer profit d'une partie de ces nou-
veaux développements.

Le code utilise un parallélisme hybride MPI-openMP ;
dans le cadre du Grand Défi, nous avons essentiellement
utilisé le parallélisme distribué MPI car les simulations
réalisées permettaient d'accéder a 4 niveaux de paral-
lelisme relativement efficace sur quelques milliers de
ceeurs.

Le cceur d'un code de calcul dans le formalisme DFT
est un algorithme itératif de diagonalisation. Il s'agit de
déterminer les vecteurs propres d'un opérateur (dont
Nnous N‘avons pas une représentation matricielle) asso-
ciées aux plus petites valeurs propres. Nous avons pu
mettre en ceuvre un algorithme récemment implanté
--- algorithme de « filtrage de Chebyshev » ---, spé-
cifiquement adapté aux architectures petaflopiques
[3]. L'introduction de cet algorithme dans ABINIT a été
récompensée par le second prix Bull-Fourier 2016, remis
par ATOS et GENCI.

Notre étude nécessitait une grande quantité d’heures
de calcul CPU --- plusieurs millions --- réparties en
plusieurs simulations. Il s'agissait de réaliser le calcul
de I'énergie totale de 10 systémes indépendants. Pour
chacun de ces systémes, la simulation consistait en
le calcul parallele de plusieurs répliques légerement
différentes. Sur chacune de ces répliques, un calcul
d’énergie totale dans le formalisme de la DFT, néces-
sitant un grand nombre d'itérations, a été effectué. Ce
type de calcul se parallélise sur plusieurs centaines de

B Simulations réalisées
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processus sans difficulté, notamment I'algorithme itératif
de diagonalisation. Au total, il était possible d’effectuer
des calculs paralleles sur plusieurs milliers de coeurs. A
ceci, nous aurions pu ajouter un parallélisme multitache
de bas niveau, mais cela n'a pas été nécessaire. Pour
consommer les heures de calcul de maniére réguliere
et optimale, nous avons opté pour des jobs paralleles
de 800 3 1000 processus.

L'installation de code ABINIT --- qui est disponible dans
la plupart des centres de calcul --- s’est effectuée sans
difficulté majeure.

Cependant, au début de la période d'essai suivant la
mise en service du supercalculateur, nous avons constaté
de fortes instabilités numériques, produisant des diver-
gences dans des calculs simples de test. Apres analyse
du probleme, nous avons diagnostiqué deux sources
au probleme : 1-une instabilité de la bibliotheque MPI,
2-des imprécisions numériques liées a la vectorisa-
tion, activée automatiquement. Le premier point a été
rapidement réglé par des mises 3 jour successives de
la bibliotheque ; quant a la vectorisation, nous avons
d0 compiler le code en désactivant (temporairement)
certaines instructions.

Les problématiques liées ala vectorisation sur les proces-
seurs modernes ne sont pas propres au supercalculateur
OCCIGEN. Nous avons fait le méme constat pour ABINIT
dans d’autres centres de calcul. En effet, la vectorisation
étantune opération de parallélisation non nécessairement
déterministe, il peut se produire des cas de figure pour
lesquels le code devient instable, notamment lorsque
chaque processus MPI produit un résultat légerement
différent des autres. Ces petites différences ne sont pas
supportées par l'algorithme itératif de diagonalisation.
Dans le cadre d’une collaboration avec l'université de
St-Quentin-en-Yvelines (UVSQ), nous avons entamé
une étude de stabilité avec l'outil verificarlo [4], qui
sera utilisé sur le calculateur OCCIGEN. m

Dans le cadre du projet présenté ici, nous souhaitons
obtenir une estimation du coefficient de diffusion de
I'hydrogene dans I'électrolyte de pile. Ce coefficient est
directement dépendant de I'énergie nécessaire a un
ion H* (un proton) pour passer d’un site a l'autre dans
le matériau. Plus la barriere d'énergie a franchir sera
faible, plus le matériau sera conducteur de I'hydrogene.

Pour calculer la barriere d'énergie, il suffit théoriquement
de déterminer le parcours emprunté par le proton et
de calculer quelle est I'énergie du systéme (électrolyte
et proton) pour différents point répartis le long de ce
parcours. Il existe des méthodes standards pour ce type
de calcul --- dites méthodes de recherche de chemin
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d’énergie minimale --- mais elles ne permettent pas
de prendre en compte tous les effets agissant dans le
cas d’'un atome d’hydrogene.

En effet, le noyau d’hydrogéene est un élément si léger
que son énergie n'est pas uniqguement d’origine ther-
mique (agitation liée a la température) ; elle est aussi
d’origine quantique, et ce pour une part treés importante.
Pour déterminer qu'elle est I'amplitude de I'énergie du
proton d’origine quantique, nous utilisons une méthode
dite « dynamique moléculaire par intégrales de che-
min ». Son principe repose sur une équivalence entre
un systeme quantique et une chaine de systemes fic-
tifs traités en mécanique classique. Cette chaine de
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systemes classique doit étre simulée dynamiquement,
le long d’une trajectoire.

Il faut calculer une telle trajectoire pour chaque point
le long du chemin emprunté par le proton dans l'élec-
trolyte. La difficulté réside dans le fait que le proton,
traité dynamiquement, va naturellement quitter le che-
min que nous souhaitons lui faire emprunter. Pour Iy
contraindre, nous avons implémenté dans le code ABINIT
une technique spécifique de dynamique sous contrainte,
appelée méthode « Blue moon ensemble ». Grace a
cette méthode, il nous est donc possible de réaliser,
pour chacun des points le long du parcours du proton
dans I'électrolyte, une trajectoire de dynamique sous
contrainte pour une chaine de systemes fictifs basés
sur le systéeme initial.

La quantité de calculs a réaliser est donc importante,
ce qui justifie que ce projet ait été sélectionné comme
Grand Défi.

Les calculs a réaliser ont été dimensionnés de la maniere
suivante :

Le parcours du proton entre deux sites dans I'électrolyte
de pile a été échantillonné sur 10 points.

Les chaines de systémes fictifs (utilisés pour simulé le
systéme classique) était constituées de 16 répliques
du systeme initial.

Les trajectoires de dynamique sous contrainte par la
méthode « Blue moon ensemble » se sont déroulées
pendant |a totalité du temps imparti pour le projet ;
nous avons effectué environ 1000 pas de dynamique.

La cellule de simulation était constituée de 20 atomes
de baryum, cérium et oxygéne, au milieu desquels le
proton a été ajouté en position interstitielle.

Nous avons choisi de faire tourner 10 jobs simultané-
ment, un par point échantillonnant le parcours. Chacun
de ces jobs utilisait entre 800 et 1000 processus MPI,
le parallélisme ayant été activé a tous les niveaux,
notamment une distribution du calcul et des données
sur tous les maillons de |a chaine de systemes fictifs (un
niveau de parallélisme trés efficace). Dans ce régime,
le code ABINIT bénéficie d'une extensibilité tres bonne
et d'une efficacité parallele de l'ordre de 90%.

Les simulations de dynamique moléculaire sous contrainte
se sont déroulées en continu par tranche de 24H, grace
3 un systeme de reprise et de gestion d’historique de
trajectoire, spécialement implémenté pour ce projet.

Au total, environ 2,5 millions d’heures de calcul ont
été consommeées 3 la fin de la période réservée au
Grand Défi.

Les trajectoires de dynamique moléculaires obtenues,
encore un peu courtes, sont tout fait exploitables pour
une décrire qualitativement I'électrolyte étudié ici. m

n Observations et résultats scientifiques

Les calculs que nous avons effectués nous donnent
une premiere image du chemin associé au transfert du
proton d'un atome d’oxygéne vers un autre. Bien que la
statistique obtenue soit encore insuffisante pour tracer
un chemin dénergie libre le long de Ia coordonnée de
réaction choisie pour étudier le transfert (cette coor-
donnée de réaction est la quantité O.H-O_H projetée le
long de la direction du transfert), les calculs effectués
permettent de comprendre comment ce transfert se
déroule dans ses grandes lignes.

La Figure 2 montre deux images instantanées de la
dynamique quantique. La premiéere image correspond
a une valeur de la coordonnée de réaction proche du
point de départ (les « réactifs »). La seconde image
correspond a une valeur de Ia coordonnée de réaction
proche de « |'état de transition », c’est-a-dire au point
oU le proton effectue réellement son transfert d’un
atome d'oxygene vers l'autre. Dans |'état initial, le proton
fluctue autour de sa position stable. Ces fluctuations
sont essentiellement d'origine quantique, car a basse
température, le proton est complétement gelé dans
son état fondamental vibrationnel (Ia température de

la simulation est ici de 200 K, fixée grace a I'utilisation
d’un « thermostat » de Langevin). On peut remarquer
en particulier que la distance oxygéne-oxygene est
beaucoup plus faible dans I'état de transition que dans
I'état de départ. Cela suggére que le transfert du proton
se déroule dans des configurations particulieres dans
lesquelles cette distance est considérablement rac-
courcie. Ces configurations sont créées par le biais des
fluctuations thermiques, car les atomes du réseau, plus
lourds que le proton, ont un comportement beaucoup
plus classique : ils subissent I'agitation thermique quand
le proton, lui, ne la subit pas (on parle de « régime
quantique thermiquement assisté »).

On peut voir également que I'extension du paquet d'images
associées al'atome d’hydrogene est relativementimpor-
tante (typiquement de l'ordre de 0.15-0.20 A & basse
température), ce qui traduit le caractére « quantique »
de son mouvement. Si cela est évident pour H, nous
remarquons également que cette extension est plutot
grande pour les atomes d’oxygéne, typiquement ici de
I'ordre de 0.05 A (en rouge sur la figure). En effet, bien
que plus lourds que H, O possede une masse qui peut
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occasionner des effets quantiques non négligeables
jusqu’a des températures de l'ordre de la température
ambiante dans les oxydes. Les autres atomes, plus

lourds (Ba, Ce), présentent des fluctuations quantiques
beaucoup plus faibles, donnant lieu 3 une extension du
paquet d'images relativement réduite. ®

Figure 2 : Images instantanées tirées de deux simulations de PIMD sous contrainte. (a) la coordonnée de réaction
est fixée a une valeur proche de I'état initial (proton lié a I'atome d’oxygéne O1). (b) la coordonnée de réaction
est fixée a une valeur proche de I'état de transition. On voit que les deux atomes d'oxygéne O1 et 02 se sont
rapprochés. Les simulations emploient une cellule de 20 atomes correspondant a la maille primitive de I'oxyde

BaCe03 en structure orthorhombique. La température est T=200 K.

B Conclusion

La méthode de « Blue-Moon Ensemble » associée a Ia
dynamique moléculaire par les intégrales de chemins
(PIMD) a été implémentée dans le code ABINIT, et appli-
quée au cas du transfert d'un proton dans un oxyde 3
basse température. Cette méthode permet d’étudier de
facon tres fine des chemins de réaction ou de transition
dansla matiere, et de calculer les barrieres d'énergie libre
associées a ces processus élémentaires. Nous avons pu
obtenir des informations sur la facon dont le transfert
protonique se déroule a basse température dans ce

B Références
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n Contexte, enjeux, objectif

Les cellules eucaryotes sont caractérisées par une grande
variété de membranes qui different par leur morpho-
logie et leur composition1. Ces membranes entourent
les différents organites cellulaires et sont de plus en
plus considérées comme des plateformes d’activité
protéique. Elles jouent ainsi un rdle essentiel dans la
biochimie des interfaces, particulierement dans les voies
de signalisation ainsi que dans le trafic cellulaire.

De nombreuses techniques de biologie cellulaire et de
biochimie ont récemment montré que les parametres
physico-chimiques des membranes régulaient les pro-
cessus cellulaires a travers leurs interactions avec des
protéines (incluant la courbure, I"élasticité, les inte-
ractions électrostatiques, la composition lipidique, Ia
formation de domaines lipidiques, I'¢paisseur hydro-
phobe ou la tension de surface)2. Ces méthodologies
sont en général incapables d’atteindre une résolution
a I'échelle du nanomeétre, a cause de nombreuses limi-
tations des méthodes biophysiques et biochimiques
d’étude de systéemes mimant les membranes in vitro.
Dans ce contexte, la modélisation moléculaire apparait
comme une méthode puissante et complémentaire
permettant détudier le comportement des membranes
et des systemes interagissant avec celles-ci au niveau
microscopique. Notamment, les simulations de dyna-
mique moléculaire (MD) de membranes deviennent une
méthode de choix pour caractériser ces phénomeénes
au niveau structural3.

La membrane des gouttelettes lipidiques (GLs) est par-
ticulierement fascinante. Elle a été toutefois tres peu
caractérisée au niveau structural principalement a cause
de limitations techniques au niveau expérimental et
de modélisation. Originellement considérées comme
inertes, les GLs ont vu un regain d'intérét ces dernieres
années, principalement parce qu’elles sont impliquées
dans les maladies métaboliques (incluant la lipodis-
trophie et l'obésité)4. L'obésité représente aujourd’hui

un probleme de santé publique majeur, menant a des
prédispositions pour de graves maladies telles que le
syndrome métabolique, le diabete, les maladies car-
diaques ou encore le cancer. Les GLs sont par ailleurs
impliquées dans le cycle reproductif de pathogénes
comme le virus de I'hépatite C (HCV), celui de la dengue
ou de la chlamydia4. lls ciblent pour cela les cellules
métabolisant les corps gras ou les voies métaboliques
des lipides pour se propager.

La fonction principale des GLs est de stocker I'énergie
métabolique, la plupart du temps sous la forme de
lipides neutres (LN) comme les triglycérides, afin que Ia
cellule survive a delongue période de carence nutritive.
Ainsi, elles participent également a la protection contre
I'exces d’acides gras qui peut se révéler toxigue. Bien
gu’elles jouent un réle particulierement important dans
les adipocytes (cellules spécialisées dans le stockage
de corps gras), les GLs sont ubiquitaires, on les trouve
chez les plantes, les levures et la plupart des cellules
animales. Au point de vue biologie cellulaire, les GLs
ont vu un intérét croissant pour leur role déterminant
dans le métabolisme des lipides5. Toutefois, bien que
notre compréhension de Ia biologie des GLs augmente
sans cesse, les mécanismes fins régissant ces processus
restent peu compris, principalement a cause des diffi-
cultés d’étude de ces systéemes in vitro : contrairement
3 tous les autres organites qui sont entourés d'une
membrane et dont Ia lumiére est une phase aqueuse,
les GLs sont uniques car leur intérieur est constitué d'une
phase huileuse (Fig. 1). Leur surface est constituée d’'une
monocouche de phospholipides (PL) principalement
zwitterioniques, comme les lipides phophatidyl-choline
(PC) ou phosphatidyl-ethanolamine (PE), entourant un
cceur de LN (Fig. 1), principalement des triglycérides
(TGs) et des esters de stérol (ESs), servant au stockage
d’énergie et comme précurseurs de la synthese des
membranes lipidiques.

Phospholped bilayer

(X, T,

Paifid membrane

(,f)l .........

0
e

Figure 1. :

Les Gouttelettes Lipidiques en un coup doeil. a. Image de microscopie de fluorescence de GLs, révélées avec

des protéines se liant aux GLs. Image adaptée de 6. b. Représentation schématique des organites intracellulaires.
¢. Comparaison schématique entre une bicouche lipidique et une monocouche lipidique d’une GL.
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Malgré leur structure unique, il a été montré que de
nombreuses protéines se liant aux bicouches lipidiques
pouvaient également se lier sur les GLs in vivo et in
vitro7. D'un point de vue moléculaire, ces observations
posent la question de la maniere dont ces protéines
sont capables de se lier a des membranes de structure
si différente (une bicouche lipidique pour le réticulum
endoplasmique (RE) ou le Golgi, vs, une monocouche
entourant un ceeur de lipides neutres pour les GLs.

Dans ce contexte, les simulations de MD représentent
une approche alternative puissante pour étudier les
propriétés d'interface des GLs. Toutefois, les méthodes
classiques souffrent aussi de limitation, notamment pour
reproduire certaines propriétés fondamentales des GLs.
On ne compte plus les travaux de simulations de MD
portant sur les bicouches lipidiques dans la littérature.
En revanche, tres peu d'études ont porté sur l'interface
complexe guile/PL/eau. Un défi majeur dans l'investiga-
tion des GLs avec les simulations de MD provient de |a
complexité d‘équilibrer le systeme non seulement dans
le plan de la membrane, mais aussi de maniére verticale
le long de Ia normale au plan de la membrane. Ainsi, les
simulations tout-atome sont limitées lorsquon étudie
des systémes type GL avec des interfaces huile/PL/eau
et les simulations de MD de ces structures complexes
doivent étre accomplies en utilisant des simulations dites
« gros-grain » (GG).

Par ailleurs, il existe de nombreuses limitations des
modeles GG courants, particulierement sur les systemes

a Code de calcul et moyens

étudiant les émulsions, justifiant ainsi le nombre limité
d’études dans le domaine8. Pourtant ces approches
sont nécessaires, notamment justifiées par des études
réecentes qui ont montré que Ia taille et la tension de
surface avaient des conséquences sur la structure des
émulsions « huile-dans-l'eau »7,9.

Afin de s'affranchir de ces limitations, nous avons récem-
ment développé de nouveau parametres GG pour les
triglycérides, basés sur le modele GG nhommé Shinoda-
Devane-Kleing, afin d'étudier les GLs au niveau structu-
ral10. Ce modele a été spécifiquement développé pour
étudier les tensioactifs, et nos résultats préliminaires
suggerent que nos simulations reproduisent les pro-
priétés des GLs avec une exactitude comparable aux
simulations atomistiques0.

Le but de ce projet Grand-Défi a été de modéliser des
GLs nanoscopiques de taille comparable a celles que
I'on peut obtenir expérimentalement dans les études in
vitro, et qui ont été montrées comme existant dans la
cellule. En utilisant cette approche, nous avons étudié
Iinfluence du type d’huile (triglycérides vs alcanes purs)
et de la tension de surface sur les propriétés de surface
des GL. Notre but était de comprendre comment ces
propriétés pourraient réguler de maniere sélective le
ciblage de protéines et comme elles pourraient rendre
la surface des GLs uniques par rapport aux bicouches
« plus classiques ». |

Nous avons utilisé le logiciel LAMMPS (Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) des Sandia
National Laboratories11. Ce code est libre et utilisé par
de nombreux laboratoires dans le monde. Sa meilleure
implémentation est avec I'accélération MPI/OpenMPI
(http://lammps.sandia.gov/doc/accelerate_omp.html)
ainsique la bibliotheque FFTW, méme si d'autres accéle-
rations sont possibles. Un patch spécifique pour faire des
simulations GG avec le modele Shinoda-Devane-Klein
a déja été développé (proposant diverses manieres de
gérer les paires et les angles spécifiques a ce modele).
Pour le projet, nous avons réalisé des benchmarks pour
LAMMPS et les simulations GG sur Occigen (Fig. 2). Ce
benchmark a été réalisé avec I'accélération MPI, mais
sans l'accélération OMP, celle-ci se révélant tres com-
plexe a installer sur Occigen.

Pour faire tourner nos simulations, nous avons obtenu un
total de 2.600.000 h CPU. Nous les avons utilisées pour
lancer des simulations individuelles avec 4480 cceurs
pour chaque. Avec le nouveau systeme sur Occigen, nous
avons atteint jusqu’a 100 ns/jour sur de gros systemes
de plus de 30 millions d'atomes. |
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Figure 2. : Benchmark LAMMPS sur Occigen pour un
systéme GG d’une « petite » nanogouttelette (R=30 nm).
Le scaling est spectaculaire jusqu’a 2000 cceurs. Celui-ci
ainsi que la performance seront sans doute améliorés
avec l'accélération OMP.
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B Simulations réalisées

Grace aux ressources généreuses allouées a notre projet,
nous avons pu étudier en détail de nombreux para-
metres des GLs qui ont été montrés comme extréme-
ment importants en biologie cellulaire. Premierement,
nous avons étudié |a structure des GLs a différentes
tensions de surface, et ce sur toute la gamme de 0 3
32 mN/m (la valeur d’'une émulsion pure triglycérides /
eau). Pour cela, nous avons utilisé un systeme plat plus
petit nous permettant ainsi de tester de nombreuses
simulations indépendantes et de calculer un isotherme
de compression de GLs modeles (Fig. 3).

Ensuite nous avons préparé des nanogouttelettes indi-
viduelles avec des rayons de 15 a 30 nm. Ces systemes
sont par les plus grandes simulations GG tout en gardant

a b
4

une résolution « chimique », avec au total un nombre de
particules GG de 3,5 millions, correspondant a environ
35 millions d’atomes (Fig. 4). En plus de la taille des
gouttelettes, nous avons également varié la tension
de surface ainsi que la composition lipidique avec une
attention particuliere sur les différences entre les lipides
neutres physiologiques (triglycérides), et les chaines
alcanes synthétiques comme le dodécane ou I’'hexadé-
cane. Ces simulations montrent qu’il existe de réelles
différences dans le comportement moléculaire de ces
différentes huiles. Toutefois, nos résultats sont pour le
moment préliminaires, ainsi nous ne les discuterons pas
en détail dans le prochain paragraphe, mais nous nous
focaliserons plutét sur les implications biologiques de
nos simulations. M

el
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Figure 3. : Modele plat de GL. a. Cliché d’'un modele plat de GL dans les simulations de MD GG. Jaune : triglycérides,
gris : phospholipides, bleu : molécules d’eau. b. Isotherme de compression correspondant au systéme plat de GL. Image

adaptée de 10.

B2 |

Figure 4. : Modele de nanogouttelette lipidique. Cliché d'une
section de GL modele de rayon 25-nm simulée dans cette étude.
La nanogouttelette entiére est sphérique et entierement entourée
de phospholipides. Jaune: triglycérides, gris: phospholipides, bleu:
molecules d'eau.
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n Observations et résultats scientifiques

En développant de nouvelles approches pour I'étude
des interactions triglycérides / eau et en réalisant des
simulations a tres large échelle au CINES, nous avons pu
déduire la relation structure-fonction possible entre Ia
structure unique des GLs et de nombreux phénomenes
biologigques cruciaux ayant lieu a leur surface, comme
par exemple le ciblage de protéines périphériques, la
dégradation des triglycérides et la biogénese des GLs.

Notre travail a été initialement motivé par l'observation
déroutante que de nombreuses protéines périphériques
qui sont traditionnellement adressées au RE et/ou 3
I'appareil de Golgi peuvent se lier aussi aux GLs. Toutes
ces protéines possedent une hélice amphipathique (HA).
Nous avons récemment proposé un modele suggérant
que les défauts de packing mesurés en simulation de
MD peuvent étre utilisés pour prédire Ia liaison de pro-
téines périphériques contenant des HAs, et ce in vitro
et in vivo12,13. En simulant des modéles de GL, nous
avons pu mesurer les défauts de packing des lipides a
Iinterface des GLs. Nous avons trouvé que la plupart des
propriétés moléculaires de la surface de GLs modéles,
dont les défauts de packing, ressemblent a celles des
membranes modeles de RE et de Golgi. Cela nous a
fourni une explication structurale sur la capacité de
certaines protéines contenant des AHs a se lier sur des
GLs ainsi que d‘autres organites semblables.

Nous avons pu aussi quantifier I'importance de la ten-
sion de surface (TS) sur la liaison de protéines sur les
GLs. Bien que celle-ci soit généralement trés basse sur
les bicouches lipidiques (valeurs typiques sous les 1
mN/m), cela nest pas forcément le cas pour les émul-
sions huileuses. Comme attendu, les défauts de packing
augmentent lorsque la TS augmente. Toutefois, cette
augmentation est douce pour des TS basses (sous les
70 mN/m), puis augmente significativement lorsque
la TS est forte (plus de 10 mN/m). Ce comportement
suggere un scénario nouveau et intrigant : lorsque la
TS est basse, seules les protéines qui possedent une
hélice bien adaptée aux GLs et alalisison de membrane
peuvent cibler de maniere sélective les GLs; lorsque
la TS est forte, de nombreuses protéines, dont celles
qui ne doivent pas se lier aux GLs dans des conditions
physiologiques normales, pourraient étre mobilisées
sur les GLs. Ce dernier scénario survient surement dans
des conditions non physiologiques comme lorsqu’on
observe la lizison de protéine aux GLs en microscopie
de fluorescence (quand on les charge en oléate pour
induire la formation de GLs).

Une conséquence directe des observations préce-
dentes est que nous avons pu prédire que la TS des
GLs intracellulaires ne devait pas dépasser ~ 10 mN/m
de maniere non régulée, sinon les conséquences sur
le trafic intracellulaire pourraient étre potentiellement

dévastatrices. De telles hautes TSs pourraient mener 3
des protéines périphériques contenant des HAs piégées
sur les GLs alors qu'elles étaient destinées a3 d’autres
organites. Cela pourrait mener a un trafic aberrant et
3 des fusions de GL spontanées de GL. En collabora-
tion avec le laboratoire de R. Thiam (Ecole Normale
Supérieure, Paris), nous avons récemment montré que
la TS de GLs purifiées était dans la gamme 2-4 mN/m,
confirmant ainsi notre prédiction basée uniquement sur
la modélisation moléculaire9.

De plus, nous avons également observé que I'« inter-
digitation » entre les triglycérides et les phospholipides
était constante pour des TS < 10 mN/m, alors qu'elle
augmentait de maniere spectaculaire pour des TS >
70 mN/m. Ce résultat surprenant pourrait avoir des
implications importantes sur le métabolisme des tri-
glycérides. Les enzymes du métabolisme des lipides,
et spécialement celles qui dégradent les triglycérides
(comme par exemple I'adipose triglyceride lipase, ATGL),
sont en général situées 3 la surface des GLs. Méme si
leur mécanisme d’action n’est pas connu, I'augmenta-
tion de substrat accessible, comme c’est le cas lorsque
I'« interdigitation » augmente, pourrait augmenter leur
activité et mener a une dégradation massive des tri-
glycérides. Ainsi, nos simulations ne suggerent qu’une
augmentation marginale de |'activité d’ATGL pour des
TS < 10 mN/m, et une augmentation importante de
celle-ci pour des valeurs > 10 mN/m. La dégradation de
triglycérides pourrait non seulement baisser le nombre
de molécules d’huile dans le coeur, mais aussi augmenter
le nombre de molécules tensioactives (la dégradation
d’'une molécule de triglycéride meéne a la formation
d’'un acide gras et d'un diacylglycérol). Etant donné
que ces molécules réduisent |a tension de surface, nos
observations suggeérentla présence possible d'un méca-
nisme de rétrocontrole : des TS d’environ 10 mN/m
augmenteraient de maniére importante l'activité des
lipases, ou inversement une augmentation de TS au-
dessus des 10 mN/m serait fortement empéchée en
présence de lipases. W



B Conclusion et remerciements

En résumé, bien que nos simulations ne représentent
qu’une premiere étape vers la compréhension structurale
de Ia biologie des GLs, il apparait clairement que ces
techniques computationnelles peuvent apporter des
détails décisifs dans la compréhension des mécanismes
complexes médiés par la membrane. Grace a notre travail,
ceci inclut maintenant les interfaces non convention-
nelles, mais fascinantes, comme celles impliquant des
GLs. Pour aller plus loin, plusieurs choses devront étre
améliorée : (i) de meilleurs champs de forces, (ii) des
développements plus poussés de logiciels scientifiques
et (iii) un investissement continu dans les ressources
de calcul.

Comme les GLs jouent un role majeur dans les maladies
métaboliques, nous sommes confiants qu‘une compreé-
hension plus poussée de leurs propriétés moléculaires
aidera a concevoir des stratégies thérapeutiques contre
ces maladies trés répandues. Par exemple, il 3 été mon-
tré que les enzymes responsables de |a synthése de
triglycéride dans les GLs étaient directement impliquées
dans les maladies faisant intervenir les GLs, soit par un

manque (par exemple, Ia lipodystrophie), soit par un
exceés (obésité) de GLs. Ainsi les GLs ont été proposées
comme des cibles possibles dans le développement de
médicament4. Par conséquent, une compréhension
structurale des propriétés de surface des membranes
de GLs devraient aider a comprendre le réle majeur des
protéines interagissant avec les GLs. Cela constituera
sans nul doute un premier pas vers le développement
de médicaments qui interferent spécifiquement avec
ces mécanismes.

Au final, nous profitons de cette occasion pour remer-
cier pour nous avoir offert le support et les meilleures
conditions de travail pour bien mener ce projet: I'Institut
de Pharmacologie Moléculaire et Cellulaire (IPMC) du
CNRS, son directeur Pascal Barbry et Bruno Antonny
de I'équipe Dynamique des membranes et manteaux
protéiques; I'Institut Jacques Monod (lJM), et notam-
ment Alenka Copic et Catherine Jackson, de I'équipe
Dynamique des membranes et trafic intracellulaire,
pour des discussions stimulantes. M
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n Contexte scientifique

Le défiréalisé peut se résumer par I'équation suivante:

Une région océanique cotiere + des interrogations sur
les processus océaniques a fines échelles + un modele
numérique réaliste et performant + un supercalculateur

de nouvelle génération = un défi scientifique et tech-
nologique !

Afin de résoudre cette équation, il convient d'expliciter
chacun de ces termes:

Une région océanique cotiere

Ce défi a été concu sur la région du golfe de Gascogne.
Cette région, située le long des cdtes francaise est un
concentré de processus hydrodynamiques complexes
de part sa morphologie (un plateau continental peu
profond qui s’élargit en allant vers le Nord du golfe),
ses rivieres (trois rivieres majeures - Loire, Gironde et

Adour qui apportent une quantité importante d’eau
douce dans l'océan), ses marées (région ou les courants
de marée sont intenses dans la partie Nord du golfe),
et le tout soumis 3 des forcages atmosphériques et
une circulation grande échelle qui vont redistribuer
I'ensemble des masses d'eau.

Des processus océaniques a fines échelles: un défi scientifique

Dans ce systeme dynamique complexe, soumis aux
changements globaux, Ia circulation se développe a
différentes échelles spatiales et temporelles. Dans ce
large spectre déchelles, le réle des fines échelles (~1-
70 km - aussi appelées sousmésoéchelles), incluant,
par exemple, les tourbillons, les fronts et les instabilités
associées, sur ladynamique générale de la zone étudiée
aux échelles pluriannuelles reste peu connu. En milieu
cotier, tel que le golfe de Gascogne, I'hétérogénéité du
milieu (e.qg. petits fonds / grands fonds, eaux salées /
eaux dessalées 3 proximité des panaches de rivieres)
complexifie cette exploration, mais constitue un exemple
type d’interactions en zone cotiére.

Aujourd’hui, les observations avec une couverture synop-
tique de ces fines échelles restent rares et constituent
un des enjeux de la future mission d‘altimétrie satel-
lite SWOT (Surface Water and Ocean Topography). Par

ailleurs, la modélisation numérique océanique cotiere a
la résolution nécessaire pour reproduire completement
les processus a fines échelles de maniere réaliste reste
peu accessible. De plus, les hypotheses classiqguement
utilisées dans ces modeles (approximation hydrostatique)
arrivent en limite de validité lorsque les résolutions spa-
tiales descendent largement en dessous du kilometre.

L'enjeu scientifique de ce défi réside donc en un saut
supplémentaire vers la reproduction et la compréhen-
sion des processus a fines échelles en atteignant des
résolutions (400 m de résolution spatiale - comparé a
7 km de résolution dans les études précédentes) qui
devraient permettre de résoudre une grande partie du
spectre des processus a fines échelles. Cette nouvelle
étape représentera un pas significatif dans la compréhen-
sion des processus a fines échelles et de leur influence
sur la dynamique a grande échelle de l'océan cotier.

Un modéle numérique réaliste et performant

La modélisation de la dynamique océanique réaliste en
milieu cotier nécessite des outils capables de résoudre
les équations primitives (version simplifiée et adaptée
3 l'océan ou I'atmosphere des équations de la méca-
nique des fluides de Navier-Stockes). Ces outils existent
et sont largement utilisés pour la compréhension de
I'environnement cotier. Par exemple, la configuration
du code MARS 3D utilisée lors du précédent défi sur
Occigen (Theetten et al., 2017) a permis d’étudier la
variabilité interannuelle de la dynamique a fines échelles
dans la région profonde du golfe de Gascogne (Charria
et al, 2017).

Cependant, les outils existants peuvent présenter des
limites en terme de performances et/ou de validité des
hypothéses. Afin d'accéder aux limites de ce type de
modélisation, le défiréalisé s’inscrit dans une dynamique
nationale visant a développer une future plateforme de

modélisation communautaire inter-organismes (CNRS,
INRIA, IFREMER, IRD, SHOM, Université Paul Sabatier,
Université de Bretagne Occidentale), appelée CROCO
(Coastal and Regional Ocean COmmunity model - http://
WWW.Croco-ocean.org/) en cours de structuration.

Pour aller explorer les fines échelles, I'¢tude a donc
nécessité d'aller vers cette plateforme de modélisation
CROCO et de I'adapter 3 notre cas détude réaliste le
golfe de Gascogne. Ce développement de configuration
3 constitué la premiere composante du défi.




Un supercalculateur de nouvelle génération: vers un défi technologique!

Enfin, la derniere composante de I'équation de ce défi
réside dans l'utilisation de ce code CROCO 3 partir du
calculateur Occigen dans sa version étendue. Ce portage

avec des performances acceptables pour envisager d'uti-
liser la grande capacité de calcul d'Occigen a constitué
la partie technologique de ce défi. m

P) Une transition pour lamodélisation océanique cotiere
dans le golfe de Gascogne : de MARS3D a CROCO

Une nouvelle configuration pour un golfe de Gascogne réaliste

Sur la base de ce nouveau code CROCO (http://www.
croco-ocean.org/), deux configurations ont été déve-
loppées: BOB40O0 (correspondant a une maille de 400m)
et BOB2400 (correspondant a une maille de 2400m).
Le code CROCO est basé sur le modele ROMS-AGRIF
(Debreu et al., 2012; Penven et al., 2006) largement
utilisé pour différent types d’applications dans le domaine
cotier (de la dynamique 3 I'échelle de la plage jusqu'a
une partie de bassins océaniques). Ce code, écrit en
Fortran présente des coordonnées verticales de type
sigma généralisées. Le schéma de couche limite KPP
(K-profile parameterization - Large et al., 1994) permet
de paramétriser les processus de mélange vertical aux
échelles inférieures 3 Ia grille de calcul. Le code utilise
les techniques de parallélisation MPI pour I'optimisation

des calculs et peut ainsi étre déployé sur différentes
plateformes de calcul.

Le domaine des configurations BOB s'étend de 43.2°N
3 48.5°N et de 8°W a 0.6°W pour des profondeurs
pouvant atteindre 4849 m. La configuration présente
deux frontieres ouvertes a I'Ouest et au Nord au niveau
desquelles sont utilisés des situations climatologiques.
Les champs simulés 3 I'aide du modele MARS3D lors
du précédent défi (configuration BACH1000 a 1km de
résolution - Charria et al., 2017) ont été aussi utilisés
pour d’autres simulations réalisées lors de ce défi. Ces
mémes produits sont utilisés en condition initiale des
simulations avec les configurations BOB.

Un ensemble de simulations produites

La parallélisation du modele est faite par une méthode de
décomposition de domaine classique (i.e. le découpage
est géographique). La grille de calcul est découpée en
sous- maillages bidimensionnels sur I'horizontale (iln'y
a pas de parallélisation sur la verticale). Les calculs entre
les différents sous-domaines sont réalisés par I'échange
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Figure I1.1: Découpage du domaine de calcul de la
configuration BOB400 (400m). Le nombre total de sous-
domaines est de 1680 (40x42). La bathymétrie est
représentée par le gradient de couleurs.

de message avec la bibliothéeque MPI. La Figure II.1
représente le découpage de 1684 sous-domaines retenu
pour la réalisation du Grand Défi sur Occigen.

Différentes expériences ont été réalisées dans le cadre
de cette étude (e.q. différents forcages atmosphériques
réalistes ou climatologiques, avec/sans apport des
rivieres). Pour donner un apercu des progres réalisés
dans le cadre de ce défi, deux configurations sont pré-
sentées. Les deux configurations présentent 40 niveaux
verticaux. La premiere simulation, nommée BOB2400,
présente une résolution horizontale de 2400m soit
226x230x40=2 079 200 points de grille. La seconde
simulation, nommée BOB400, présente une résolu-
tion horizontale de 400m soit 1340x1360x40=72 896
000 points de grille. Les deux simulations présentées
utilisent les forcages atmosphérigues climatologiques
(d'autres simulations non présentées ici sont basées
sur des forcages réalistes). La dynamique de marée
n‘a pas été implémentée dans ces simulations. Ces
deux simulations couvrent une période commune de
16 mois (la simulation a basse résolution BOB2400 a
simulé 10 années).




Nouveau code et nouveau calculateur: quid des performances ?

La premiére étape d'analyse du défia portée surl'analyse
des performances du code CROCO sur Occigen. Pour
évaluer ces performances, plusieurs découpages MPI
ont été testés sur la configuration BOB400 pour une
simulation de 4320 itérations temporelles sans écriture
de résultat afin d’évaluer uniquement les performances
de calcul.

La figure 1.2 montre ainsi le résultat des analyses pour
des simulations allantjusqu'a des découpages impliquant
plus de 8000 cceurs (expérimentations uniquement
rendues possibles par Ia participation a ce défi). Le
code CROCO présente des performances excellentes
(avec une accélération dans certains cas supérieure aux
attentes théoriques) pour des découpages inférieurs 3
3000 ceeurs. Ces accélérations simulées restent excep-
tionnelles pour ce type de modeéles numériques utilisés
en océanographie cotiere. Au dela de 3000 ceoeurs, les

performances déclinent avec une accélération réduite
en comparaison de I'accélération théorique.

Dans la gamme des expériences ou le taux d’'accéléra-
tion est efficace, différents découpages géographiques
des domaines ont été testés. Ainsi, par exemple, pour
2520 ceeurs, une liste de découpage a été définie (24x105,
35x72,40x63,42x60,45x56,56x45,72x35) et montre
une variation du temps de simulation entre 290s et 3255
avec un temps minimum pour un découpage avec un
nombre de domaine équivalent dans les deux directions
(Figure 11.2).

L'exploration de ces différents découpages permet de
tirer deux conclusions principales:

- il n'apparait pas de regle claire pouvant permettre
d’optimiser le découpage selon le nombre de coeurs
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Figure I1.2: Performances du modéles CROCO selon le nombre de cceurs utilisés et différents découpages en sous-domaines.
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utilisés dans ce cadre d’expérience. Notons que ces
expériences incluent aussi une mise en production de
la nouvelle machine Occigen et donc une phase de
réglage du systeme.

- les performances présentent une grande variabilité de
temps d’exécution selon les différents découpages. Ces
fluctuations n‘ont pas pu étre complétement expliquées

(e.g. performance des processeurs, optimisation des
échanges MPI, autres réglages d’Occigen) et pourront
faire I'objet d’explorations futures.

Sur la base de cette analyse et pour la production de
simulations devant étre analysées, une configuration
3 1680 sous-domaines (40 x 42) a été retenue (Figure
11.7). m

B Premiers résultats : vers un océan instable

La modélisation numérique de l'océan cotier reste un
défi car les échelles de temps des processus physiques
peuvent étre dominées par des échelles de temps courtes.
Ces situations transitoires ne permettent pas le déve-
loppement de structures grandes échelles stables et
cohérentes dans le temps. Nous sommes donc face aune
dynamique trés transitoire dans laquelle les structures
cohérentes se dissipent rapidement, entre autre par
frottement sur le fond au-dessus du plateau continental.

Dans ce contexte, les simulations BOB2400 et BOB400
réalisées montrent explicitement le développement
de ces fines échelles lorsque les résolutions spatiales
tendent vers des échelles beaucoup plus petites. Sur
la figure Ill.1, les températures de surface de la mer
simulées aux deux résolutions spatiales présentent une
distribution générale similaire avec des températures plus
basses dans la partie Nord du domaine et sur le plateau
continental le long des cotes francaises. Cependant, il
apparait clairement que les échelles spatiales résolues
sont plus fines dans BOB400. Ainsi, de fines structures
apparaissent sur le plateau continental ainsi que dansla
partie profonde avec de nombreux fronts et filaments

BOB2400 - Temperature de surface de la mer - 6 Avril
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qui n‘apparaissent pas dans la simulation a plus basse
résolution.

Ce contraste entre les deux simulations est dautant plus
marqué lorsque sont analysés les courants de surface.
Sur la Figurelll.2, il estintéressant de noter que la réso-
lution de structures a plus fines échelles est associée
3 des courants de surfaces plus intenses. En effet, les
fines échelles sont associées a des structures en rota-
tion (e.qg. tourbillons) qui dans le cas de la simulation a
400m de résolution sont plus nombreuses. Cette activité
se traduit donc par un plus grand nombre de régions
présentant des courants sensiblement plus intenses.

Lafigure lll.3 montre un autre indicateur de I'intensification
del'activité a sousmésoéchelle (i.e. fines échelles) lorsque
la résolution spatiale est augmentée. En particulier, sur le
plateau du golfe de Gascogne, la composante verticale
de la vorticité relative montre une situation beaucoup
plus turbulente a 400m de résolution a I'exception d'une
frange proche des cotes francaises sous l'influence des
panaches desrivieres qui présente une activité réduite.
L'activité frontale dans cette région et les instabilités

BOB400 - Temperature de surface de la mer - 6 Avril
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Figure Ill.1: Température de surface de la mer (°C) le 6 avril de la deuxiéme année de simulation pour la simulation

BOB2400 (gauche) et la simulation BOB400 (droite).
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BOB2400 - Courants de surface - 6 Avril
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Figure I11.2: Intensité des courants de surface (m s-1) le 6 avril de la deuxiéme année de simulation pour la simulation
BOB2400 (gauche) et la simulation BOB400 (droite).

associées ont été explorées par Yelekgi et al. (2017).
La zone 3 proximité des cOtes présentant une vorticité
plus faible correspond aux zones d’influence des eaux
dessalées a la lisiere desquelles se développent des
instabilités baroclines expliquant une intensification de

la turbulence au milieu du plateau continental.
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Lorsque cette vorticité relative de surface est moyennée
sur I'ensemble du domaine (Figure 1ll.4), la simulation
avec la configuration BOB400 présente des valeurs
jusqu'a 4 fois supérieures aux résultats obtenus a partir
de la configuration BOB2400. Cette intensification de la
vorticité relative et donc des structures tourbillonnaires
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Vorticite Relative de surface - 6 Avril
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Figure 111.3: Composante verticale de la vorticité relative de surface (10-4 s-1) pour la configuration BOB2400 (gauche) et
la configuration BOB400 (droite) pour le 6 avril de la deuxiéeme année de simulation (Y+1).
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a fines échelles est attendue. L'analyse des résultats
devra permettre de comprendre comment ces struc-
tures a fines échelles et les instabilités associées vont

impacter la circulation de la région et en particulier le
mélange vertical. ®
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Figure I11.4: Moyenne spatiale sur tout le domaine simulé de la composante verticale de la vorticité relative de surface
(10-4 s-1) pour la configuration BOB2400 (bleu) et la configuration BOB400 (rouge).

n Conclusions

Ce nouveau défi sur Occigen aura permis de résoudre
une partie significative de I'équation a l'origine de ce
projet. En particulier, 'accés a ces ressources a rendu
possible:

- I'évaluation des performances du code CROCO dans
un environnement de calcul massivement paralléele
appliqué a une région cotiere, le golfe de Gascogne.

- la réalisation de différentes simulations dans deux
configurations de résolution intermédiaire (2400m) et
pour la premiere fois a I'échelle de cette région 3 tres
haute résolution (400m).

L'analyse de ces simulations ouvre de nombreuses pers-
pectives dans la compréhension des processus a sous-
mésoéchelles dans le golfe de Gascogne et I'influence
de cette dynamique sur la circulation océanique dans
cette région. ™
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n Contexte

Interactions d’échelles dans l'océan

La variabilité de la circulation océanique et son évolution
induite par les activités humaines ont potentiellement
d’énormes conséquences. En effet, la circulation océa-
nique globale contrdle en grande partie la biomasse et
les cycles biogéochimiques marins, I'absorption et Ia
séquestration du CO2 de I'océan et son acidification, ainsi
que les structures régionales du niveau de la mer [1].

Les courants océaniques s'organisent sur des échelles
spatiales bien inférieures a la taille des bassins. La
turbulence de mésoéchelle (méandres et tourbillons
de taille variant de 10 km a 100 km) et les courants
de bord s'écoulant le long des talus et sur les plateaux
continentaux contribuent pour une partimportante aux
échanges de chaleur et d’eau douce entre les Iatitudes
subtropicales et les Iatitudes polaires [2]. Ces dynamiques
de fine échelle et leurs contributions aux circulations de
plus grande échelle par le biais d’interactions non-linéaires
ne sont pas résolues par les modeles de projection
climatique [3] utilisés dans le contexte du GIEC. Pour
le climat comme pour les applications opérationnelles
[4], de grandes questions restent largement ouvertes

Simulations numériques de l'océan global

Nos équipes développent et exploitent un cadre de
simulation numérique «réaliste» de l'océan global qui
permet de traiter les questions d’interactions d'échelles
(processus, paramétrisations, impacts) pertinentes pour
les études de prévision climatique et les applications
opérationnelles. Ce cadre, intitulé DRAKKAR [16], est
commun aux équipes utilisatrices du code communautaire
NEMO [5] en Europe et est continuellement adapté aux
supercalculateurs auxquels cette communauté a acces.

Une des configurations phares de DRAKKAR est |a confi-
guration ORCA12 [6] au 1/12° (Fig. 1). Utilisée opéra-
tionnellement parles services maritimes de COPERNICUS
[4], elle préfigure les configurations de modele d'océan
qui seront utilisées 3 moyen terme par les systemes de
prévision saisonniere (c’est déja le cas au UKMO) et a
plus long terme par les Earth System Models (ESMs) pour
les projections climatiques. Son utilisation se généralise
peu 3 peu en Europe, malgré ses colts de calcul encore
importants qui nécessitent souvent des attributions
spéciales.

Notre projet pour ces Grands Challenges concerne cette
configuration phare dont une toute nouvelle version
vient d’étre mise en place, intégrant nombre d’innova-
tions récentes dans le code NEMO. Nous avons proposé
Ia réalisation d'une nouvelle simulation hindcast des
~40 dernieres années (1979-2015). Les innovations
que nous avons implémentées sont colteuses en temps

pour le traitement desquelles ces interactions d'échelles
ont un réle crucial.

'avancée des sciences océaniques nécessite donc un
cadre d’étude cohérent dans lequel les interactions
entre les fines échelles critiques et |a variabilité multi-
décennale de la circulation de grande échelle puissent
étre quantifiées, permettant une évaluation et une ameé-
lioration véritables de leurs paramétrisations dans les
modeles de prévision climatique. Les observations des
fines échelles de la turbulence océanique sont trop rares
et trop éparses dans le domaine de I'in-situ et limitées
3 la surface dans le domaine du spatial, et ne couvrent
pas des périodes suffisamment longues, pour permettre
d’aborder ces questions d’interactions multi-échelles
de facon pertinente.

Ainsi, Ia simulation de I'océan par des modeles numé-
riques a tres haute résolution apparait comme une
approche pertinente et indispensable pour progresser
dans la connaissance de ces interactions.

de calcul et ont motivé notre participation aux Grands
Challenges GENCI 2016.
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Figure 1: Décomposition du domaine global ORCA12 en
6523 sous-domaines. Chaque boite de la grille représente
un sous-domaine de calcul. Les boites marquées d’une
croix sont les domaines « terre » et sont éliminés pour

le calcul. La résolution de grille de 1/12° varie de ~9 km
a I'équateur a ~3 km prés des cotes de I’Antarctique. La
couleur indique la profondeur de 'océan, discrétisée par

75 niveaux verticaux.
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Objectifs scientifiques

L'objectif scientifique général de notre projet est I'étude
des impacts que les changements survenus dans |'at-
mosphere aux hautes latitudes lors des ~30 dernieres
années ont induits sur Ia circulation et Ia variabilité de
I'océan global et de la banquise. Nous cherchons en par-
ticulier a déterminer les contributions de la mésoéchelle
océanique d’une part et des flux d’eau douce (fonte
des calottes, évolution de la banquise) d’autre part 3
la formation des masses d'eaux profondes et des eaux
de fond formées dans les océans des hautes latitudes.
Ces masses d'eau représentent plus de 80% du total
de Ia masse de l'océan et contribuent 3 la réqgulation
du climat sur les échelles décennales et plus longues.

Nous avons réalisé pour ces Grands Challenges une
simulation globale 3 haute résolution (1/12°) de la
circulation océanique et de la banquise longue de 37
ans (1979-2015) correspondant a la période couverte
par la réanalyse atmosphérique ERAinterim [13], avec
la toute nouvelle version de la configuration phare de
DRAKKAR : eORCA12. Elle sera exploitée dans des études
visant a quantifier les contributions de cette turbulence
et des flux d'eau douce a la formation des masses d’eaux
profondes dans I’Atlantique Nord (NADW), et des eaux
intermédiaires (AAIW) et de fond (AABW) autour du
continent Antarctique. @

a Code, moyens de calcul, simulation

La configuration eORCA12 que nous avons utilisée pour
ces Grand Challenges représente une évolution sensible
de la configuration ORCA12 utilisée par DRAKKAR ces

dernieres années. Cette évolution concerne aussi bien
le code numérique NEMO [5] que sa géométrie et les
données de forcage.

Le code utilisé est le modele de circulation océanique
NEMO (Nucleus for European Modelling of the Ocean).
Il combine différents modules permettant en particulier
de simuler I’évolution de l'océan et de la banquise. Nous
avons utilisé une version de développement (NEMO
4-3lpha, rev 7046), afin de bénéficier des derniers sché-
mas numeérigues disponibles. Pour la gestion des sorties
du modele, nous avons utilisé le serveur XIOS_2.0. La
parallélisation se fait par décomposition de domaines.
C’est un code Fortran90 et pur MPI qui tourne régulie-
rement sur tout type de plateformes, dontles machines
Tier-0 comme OCCIGEN (CINES) ou CURIE (TGCC). Les
évolutions majeures concernant le code ont été les
suivantes :

- Modele de banquise LIM3 : Cette nouvelle version [7]
représente une avancée majeure par rapport au modele

précédent : multi-catégories, il utilise une rhéologie
Elasto-Visco-Plastique. Autre innovation remarquée, le
couplage avec le modele d'océan se fait par échange
de masse entre |a banquise et l'océan.

- Nouvelle surface libre non-linéaire associée a une
coordonnée verticale en volume variable (vvl) quiassure
une conservation exacte du contenu en sel du modéle.

- Nouveaux schémas d’advection pour la quantité de
mouvements (dont on attend une réduction du bruit
sur les vitesses verticales ce qui réduira la diffusion
diapycnale numérique).

- Paramétrisation du mélange vertical (nouveaux para-
metres de fermeture turbulente TKE).

Configuration Océan Global eORCA12

La géomeétrie de la configuration globale utilisée est
baptisée eORCA12.L75 car sa géométrie est différente
de la configuration ORCA12.L46 dont elle est issue.

- Le domaine modélisé a été étendu vers le sud pour
prendre en compte les parties de I'océan situées sous
les plateformes glaciaires Antarctiques, en prévision
du futur couplage de NEMO aux modeles de calottes.

- La résolution verticale a été augmentée de 46 3 75
niveaux verticaux avec une résolution de 1m sur les
dix premiers métres de 'océan puis une augmentation
progressive de la distance entre les niveaux vers le

fond pour une épaisseur de niveau maximale de 200 m
dans les plaines abyssales. On en attend une meilleure
représentation des flux verticaux dans les couches de
surface.

A, - P | ﬁla



Icebergs et plateformes glaciaires

Le forcage en eau douce du modele a été trés largement
modifié, surtout en ce qui concerne les flux d’eau douce
continentale des régions polaires :

- NEMO est couplé a un module lagrangien de dérive
et fonte des Icebergs, initialement développé au NOCS
[8] et modifié etimplémenté a I'lGE [9]. Chaque iceberg
est traité comme une particule lagrangienne dont Ia
dérive dépend de l'action du courant des couches de
surface, et le taux de fonte dépend des températures
océaniques ambiantes [9]. Ce module permet ainsi de
calculer a chaque instant le flux d’eau douce lié a I3
présence d’icebergs libres d'évoluer. Le coGt de calcul
est élevé car des millions d’lcebergs sont traités. Les
icebergs sont émis 3 partir de plusieurs points sources
en Antarctique et en Arctique, chaque point source
ayant son propre taux de production calibré sur les

observations. Seuls les « petits » icebergs (de taille
inférieure ou équivalente a la maille du modele) sont
traités. Ils représentent la plus grande part du flux.

- La parameétrisation des flux de fonte a la base des pla-
teformes glaciaires Arctiques et Antarctiques développée
3 UKMO [10]. Cette paramétrisation permet de prendre
en compte la distribution réaliste, tant géographique
qu’en fonction de la profondeur, du flux d’eau douce
associé aux interactions entre 'océan et les plateformes.

- La derniere version du Drakkar Forcing Set, le DFS5.2
[11], issu des réanalyses du ECMWF et couvrant la
période 1979-2015 avec une fréquence a 3h a été
utilisé pour les conditions limites de surface (vents, flux
de chaleur et d'eau douce).

Moyens de calcul et simulation

Dans le contexte de ces Grands Challenges, nous avons
retenu un découpage en 6523 sous-domaines (Fig. 1)
et utilisé 113 serveurs d’l/O. La configuration a donc
tourné sur 237 nceuds Broadwell. Ce choix a été quidé
par I'étude de la scalabilité de cette configuration sur
Occigen2 qui a montré de bonnes performances jusque
vers 7500 coeurs de calcul (Fig. 2).

Apres un spin-up du modeéle de 7 ans, nous réalisé Ia
simulation des années 1979 a 2015, soit un total de 44
ans correspondant a 6.4 millions d’heures de calcul. Les
travaux, réalisés dans la deuxieme phase des Grands
Challenges (a partir de Janvier 2017), se sont enchainés
d’une facon trés fluide et avec tres peu derreurs.

Le serveur d’l/O a été paramétré de telle facon que nous
avons sauvegardé les sorties du modeles en moyenne
journaliere pour les champs bidimensionnel (flux, tem-
pérature et salinité de surface, élévation de la surface,
champs de vitesses en surface et a 10, 30 et 40 m de
profondeur), et en moyenne 3 5 jours [14] pour les
champs représentant I'état de l'océan tridimensionnel.
Tous les fichiers produits sont au format netcdf4/hdf5
avec compression de donnée activée. L'ensemble des
résultats de cette simulation correspond a un jeu de
données primaire de 75 Téraoctets. |

B Résultats

EQRCAL2.L75 scalability
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Figure 2 : Ftude de scalabilité pour la configuration
eORCA12.L75. En abscisse, le nombre de coeurs

utilisés pour NEMO. En ordonnée a gauche (bleu) les
performances du code en pas-de-temps/minutes. En
ordonnée & droite l'efficacité en % (rapport entre speedup
réel et speedup théorique). A noter que le speedup est
calculé par rapport au cas 4125 cceurs. L'élimination

des domaines correspondants aux continents permet de
diminuer significativement le nombre de points de grille a
calculer quand on augmente de nombre de ceeurs.

Nous présentonsiciles résultats qui sont les plus pertinents
pour les évolutions apportées au modele, c'est-a-dire
la représentation de la turbulence de moyenne échelle,
des flux d’eau douce associés a la fonte des icebergs
au cours de leur dérive, la couverture de la banquise
et les propriétés des masses d'eaux au voisinage des

plateformes glaciaire antarctiques. Afin de caractéri-
ser les impacts des évolutions apportées a eORCA12,
la simulation réalisée pour les Grands challenges est
comparée avec une simulation réalisée avec la version
précédente de la configuration ORCA12.
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ENVIRONNEMENT ...

Circulation globale turbulente

L'activité turbulente simulée par le modéle est notable-
ment supérieure 3 celle des simulations précédentes.
Ceci est illustré en figure 3 par des cartes d’instantané
de vorticité relative, variable caractérisant bien l'activité
tourbillonnaire. Lamplitude des tourbillons est supérieure
dans la simulation des Grands Challenges et une plus
grande gamme d‘échelles spatiales est visible, indica-
trices d'une turbulence mieux résolue. Ceci est remarqué
dans toutes les régions du globe, méme les régions

[b) Simulation ORCAL2
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de faible activité ou le modele tend a sous-estimer la
turbulence. Ceci est une conséquence de la moindre
diffusion numérique liée aux nouveaux schémas et de
I'augmentation de la résolution verticale. On s'attend a
ce que cette meilleure représentation de la turbulence de
mésoéchelle ait un impact sur les transports méridiens
et les flux verticaux.

{a) Simulation eORCA12 Grands Challenges
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Figure 3 : Instantanés (date du 14 mars 1996) de vorticité relative (normalisée, sans unité) dans le Pacifique Nord-Ouest,
siége du Kuroshio pour : (a) la simulation eORCA12 des Grands Challenges, et (b) pour la simulation réalisée avec une
version antérieure de la configuration ORCA12. Les anticyclones (cyclones) sont représentés en bleu (rouge).

Fonte des icebergs

Plusieurs millions d’icebergs ont été reladchés des calottes
glaciaires antarctiques et arctiques pendant la simulation.
Dérivants de facon lagrangienne au gré des courants
de surface, ces icebergs relachent de I'eau douce au
cours de leur fonte, modifiant la salinité de surface de
I'océan des hautes latitudes. Le flux d'eau douce instan-
tané du a cette fonte est présenté en figure 4 pendant
I'été austral pour deux années différentes. On constate
une forte variabilité interannuelle dans Ia distribution
géographique des icebergs et dans I'amplitude de Ia
fonte, particulierement marquée le long de la péninsule
Antarctique 3 l'ouest de la mer de Weddell. La fonte
peut atteindre 10 mm/jour sur la surface d’'une maille
du modele. La fonte est également marquée par un
cycle saisonnier important (non montré).

Le flux d’eau douce moyen venant de la fonte sur Ia
période d’intégration (non montré) est généralement
inférieur 3 0.5 mm/jour sauf pres des sources ou il
atteint des valeurs de 1 a 3 mm/jour. La distribution
géographique est sensiblement différente de celle pro-
posée par les modeles de résolution plus faible [9]. La
turbulence, en donnant aux icebergs aune trajectoire
plus chaotique qui leur permet de s'échapper du cou-
rant moyen, favorise une distribution plus homogene
spatialement.
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Figure 4 : Flux d’eau douce du 3 la fonte des icebergs dans l'océan austral a deux instants différents. Chaque point
représente la position d’un iceberg, la couleur indiquant son taux de fonte (mm/jour).

Banquise dans les régions polaires

Une évolution majeure de NEMO concerne le modeéle de
banquise LIM3 [7]. Un résultat notable, illustré en figure
5, est le fait que dans I'Arctique le modele montre une
bonne capacité a reproduire les variations interannuelles
etla décroissance persistante des surfaces couvertes par
labanquise en été depuis le milieu des années 1990. Le
modeéle manque parfois de précision dans la représen-
tation des valeurs extrémes, mais simule fidélement le
maximum de 1996, et le minimum de 2012, ce dernier
indiquant une réduction de moitié de la couverture de
banquise depuis les années 1990. Simodele et observa-
tions s'accordent relativement bien sur la surface globale
couverte de banquise, ils ont encore des divergences
notables sur sa répartition géographique (Fig. 6). Les
régions libres de glace (concentration < 15%) simulées
sont en effet trop grandes dans le bassin Eurasien et
encore trop faibles dans le bassin Canadien. Ceciindique
que l'accord sur la couverture globale est en partie le
résultat de compensations régionales.

Dans l'océan Austral Ia couverture de banquise en hiver
ne montre pas de tendance notable, en accord avec les
observations. On remarque que le modele génere des
polynies cotieres (zones libres de glace) pendant I'hiver
austral (Fig. 7a), avec des conséquences sensibles sur les
propriétés des masses d'eaux (Fig. 7b,c). La comparaison
avec la simulation ORCA12, qui ne prends pas en compte
la fonte a la base des plateformes glaciaires produit
des ouvertures de surface plus limitée (non montré),
montre que la présence de Ia polynie s'accompagne

d’un fort mélange vertical entre les eaux de surface et
de fond (line de mélange sur la figure 7b). Ce mélange
est causé par la fonte en profondeur de la plateforme
glaciaire et s'accompagne d'une remontée de chaleur
vers la surface faisant fondre la glace et provoquant
l'ouverture d’'une zone d'eau libre (polynie).

Extansion de la Banquise Anchous - Mois do Seplomben
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Figure 5 : Variations interannuelles de la surface couverte
par la banquise (plus de 15% de glace) en Arctique au
mois de septembre simulées par eORCA12 (bleu) et
estimées par I'observation spatiale (rouge, NOAA/NSIDC
[14]).

IV



=R UINDAL

0O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Figure 6 : Concentration (en % de glace) de la banquise au début du mois de septembre, correspondant pour l'océan
Arctique 3 (a) un maximum de couverture en 1996 et (b) un minimum en 20172.
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Figure 7 : (3a) Polynie (ouverture dans la banquise) en Mer
d’Amundsen pendant I'hiver Austral (14 septembre 1996).
La partie sud de cette mer (cadre rouge) montre une large
région de tres faible concentration de glace (<10%). (b

et ¢c) Diagramme T,S volumique indiquant les propriétés
de température (T), salinité (S) et densité potentielle

Température {"C)

(s0) des masses d'eaux occupant le plus de volume dans : B M0 M2 4 s

la polynie de la Mer d’Amundsen (cadre rouge) pour Salinité g/kg)

(a) la simulation eORCA12 Grands Challenges et (b) la -
simulation de référence ORCA12. 107 0 w0 0 Wi
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n Conclusions

La simulation réalisée pour ces Grands Challenges GENCI
estla premiere simulation sur la période 1979-2015 des
émissions, dérives et fontes des icebergs dans un modele
de si haute résolution. Elle a donc permis de prendre
en compte la turbulence océanique dans l'estimation
de l'eau douce continentale apporté a l'océan par ce
processus. Seul les Grands Challenges nous ont donné
la puissance de calcul nécessaire au suivi lagrangien
de millions d’icebergs. Cet estimé pourra étre utilisé
directement dans d‘autres simulations, ce qui évitera
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n Résumé

Les gouttelettes lipidiques (GL) sont les organelles qui
régulent le métabolisme énergétique dans les cellules.
Le mécanisme de formation des GL implique la forma-
tion d’une lentille d"huile entre les monocouches d’une
bicouche lipidique. Une déformation asymétrique de
cette lentille et de la membrane forme une protubérance
presque sphérique. Ce processus est appelé «bour-
geonnement». Le mécanisme et les forces motrices
du bourgeonnement son inconnus. Sur la base d’études
expérimentales, deux hypotheses ont été avancées. Elles
sont liees a (a) la nature et la répartition des lipides
entre les deux monocouches de la membrane, et (b) la
répartition asymétrique des protéines des deux cotés
de la membrane. Dans ce projet, nous avons testé Ia
premiere hypothese en utilisant des simulations molé-
culaires dites “gros-grains”. Lors de la premiere phase du

a Contexte

projet, nous avons caractérisés les déformations de la
LD naissante qui accompagnent les changements dans
la composition des phospholipides de la bicouche. Dans
la deuxieme partie, nous avons exploré l'effet de la
distribution lipidique asymeétrique dans la bicouche sur
la direction du bourgeonnement. En raison de I3 taille
typique des GL naissantes, |a réalisation de simulations
sur ces systémes (atteignant 80 nm en taille latérale)
n'est possible, couplé a l'utilisation d'une méthodolo-
gie “gros-grain”, que dans le cadre d'un projet “Grand
Challenge”. Les simulations permettent d'observer des
transformations dans les agrégats lipidiques avec une
résolution nanomeétrique ; ce qui offre une occasion
unigue d’interpréter les résultats expérimentaux obtenus
sur ces systemes fascinants. M

Les gouttelettes lipidiques (LD) sont les organelles intra-
cellulaires réegulant le bilan énergétique de la cellule.
A l'instar des gouttelettes démulsion huile-dans-eau,
elles sont recouvertes d'une seule couche de phospho-
lipides. Elles sont, ainsi, différentes de tous les autres
organites cellulaires, entourés d’une double couche
de phospholipides. En dépit de leur role fondamental
dans le métabolisme cellulaire, leur implication dans les
maladies majeures et leur nombre croissant de fonctions
nouvellement identifiées, le mécanisme de formation
de GL a partir du réticulum endoplasmique reste mal
compris [2]. Pour former un GL, les molécules d’huile
synthétisées dans le réticulum endoplasmique (RE, un
autre organite cellulaire) s'accumulent entre les mono-
couches de la membrane et induisent une déformation
de lamembrane. Ce processus de formation se compose
de trois étapes: nucléation, croissance et bourgeonne-
ment[2]. Au cours de la nucléation, les molécules d’huile
commencenta s’agréger et forment une pré-gouttelette,
qui est thermodynamiquement instable. Sila pré-gout-
telette atteint une taille critique, elle augmentera (par
exemple, par fusion avec d’autres pré-gouttelettes)
pour former une «lentille» dans les deux tracts de la
membrane bicouche. Afin de produire un GL, une telle
lentille devra ensuite bourrer, c’est-a-dire former une
gouttelette presque sphérique enfermée dans une saillie
entre les deux monocouches du RE. Par conséquent, le
bourgeonnementimplique un changement majeur dans
la forme de I'inclusion de I'huile, le passage d’'une forme
de lentille 3 une forme presque sphérique. Quelles sont
les forces motrices qui déterminent ce changement de
forme? Les études expérimentales et théoriques ont
avancé plusieurs hypothéses, mais elles sont difficiles
a explorer expérimentalement, que ce soit in vitro ou
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sur des systemes modeles synthétiques. Une hypothese
met en évidence le réle important de la nature chimique
des phospholipides dans la membrane du RE: différents
phospholipides favoriseront différentes formes de Ia
lentille, favorisant ou défavorisant le bourgeonnement.
Pourtant, les différences de forme de la lentille n‘ont
pas encore pu étre observées expérimentalement. Les
simulations moléculaires sont un excellent outil pour
aborder cette question, car elles donnent un apercu
de la structure des agrégats lipidiques sur des échelles
de longueur de quelques dizaines de nanometres et ne
sont pas accessibles aux techniques de microscopie.

Une autre caractéristique importante du mécanisme de
bourgeonnement de GL est sa « directionnalité »: les
LD sont formées a partir de la membrane du RE qui est
une bicouche lipidique. Dans la plupart des cas, elles se
dirigent vers le cdté cytosolique du RE, et non le coté
luminal. Les forces motrices moléculaires responsables
de ce phénomene sontinconnues. On suppose qu'elles
seraient liées a la composition lipidique asymétrique
de Ia bicouche ER et/ou 3 la répartition asymétrique
des protéines liées a la surface du RE. Les simulations
moléculaires seraientici aussi un outil idéal pour aborder
la question.




Il 3 été suggéré que la composition des phospholipides
jouerait un roéle de premier plan dans le processus de
bourgeonnement des GL. Pour tester cette hypothese, nous
avons généré des modeles de GL naissantes (c’est-3-dire

des lentilles d’huile incluses dans deux feuillets d’une
bicouche de phospholipides) et nous prévoyons d'exa-
miner I'effet de la composition de phospholipides (PL)
sur la forme de la GL naissante.

Figure 1. : Gouttelette lipidique naissante, consistant

en une bicouche lipidique de DOPC (téte polaire des
lipides en bleu, le reste du lipide en cyan) et une lentille
de triolein (TO). Le systéme contient 7500 molécules

de TO, 18744 molécules de DOPC, et environ 1,5 M de
particules d'eau (non représentées), pour un nombre

total de particules d’environ 2M (correspondant &
approximativement 23M atomes). La taille du systéme est
de 78,5 x 78,5 x 36 nm.

R NAAL S

Les GL naissantes avec la méme concentration et le
méme type de lipides et de protéines dans les bro-
chures cytosoliques et luminelle devraient présenter
une méme probabilité de bourgeonnement sur chaque
face. Dans les cellules, le bourgeonnement se produit
de maniere préférentielle vers le cdté cytosolique - ce
quiindigue une asymétrie dans la composition lipidique
ou protéique (ou les deux). Nous testons si un déséqui-
libre de la tension superficielle ou de la concentration
de lipides seul est capable d'induire des déformations
asymeétriques dans la GL naissante.

n Méthodologie

Figure 2. : Instantanés a partir de simulations atomiques
(gauche) et CG (droite) de peptides (rouge et vert) dans
une membrane lipidique DOPC (jaune), avec une eau
explicite (bleu).

Modélisation a gros-grain

La modélisation gros-grain (CG, « coarse-grain » en
anglais) représente une simplification utile des systemes
atomiques, permettant des simulations de plus grandes
portions de matiere sur des échelles de temps plus
longues. Dans les modeles CG, plusieurs atomes sont
regroupés dans une particule «virtuelle» qui interagit
a travers un potentiel moyen. Compte tenu de Ia taille
typique des liposomes et des GL, et de I'échelle de temps
de leur dynamique, I'utilisation de modeles gros-grain
est essentielle pour notre projet.

Pour le projet actuel, nous avons choisi d'utiliser le
champ de force MARTINI[1,3] (figure 2). Co-développé
par le Dr Monticelli. MARTINI permet une reproduction
semi-quantitative de nombreuses propriétés des agré-
gats lipidiques et est actuellement le modéle CG le plus
utilisé. Il a été utilisé avec succes pour simuler divers
systemes membranaires et protéiques, (révisé dans la
référence [4]).
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Toutes les simulations ont été réalisées avec le logiciel
GROMACS, version 5.0.7 et 5.1.4[5,6]. GROMACS utilise
les bibliotheques FFTW, le multithreading OpenMP pour
la parallélisation multicore intra-nceud et MPI pour la
parallélisation inter-nceud (voir http://www.gromacs.
org/Documentation/Acceleration_and_parallelization).
Actuellement, les options d’accélération prises en charge
par GROMACS sont: SSE2, SSE4.1, AVX-128-FMA (AMD
Bulldozer + Piledriver), AVX-256 (Intel Sandy + vy
Bridge) et AVX2 (Intel Haswell / Haswell-E, Skylake).
GROMACS peut également utiliser I'accélération GPU

en méme temps, avec un équilibrage de charge CPU-
GPU automatisé. Dans I'ensemble, GROMACS est |'un
des logiciels MD paralleles les plus performants, et il
atteint une excellente mise a niveau jusqu’a 2000 CPU
dans le cas des systemes typiques a utiliser dans I'¢tude
proposée (environ 2M particules). La mise 3 I'échelle
avec la taille du systéeme est approximativement linéaire
dans GROMACS, principalement en raison de l'utilisation
de la décomposition du domaine et de I'équilibrage de
charge dynamique (pour plus d‘informations, voir le site
Web de GROMACS: www.gromacs.org). M

B Retour d’expérience sur l'utilisation de Ia machine

A l'ouverture de la nouvelle machine, nous avons da
résoudre un certain nombre de problemes pour que des
simulations de production puissent commencer. Nous
avons notamment eu des problemes avec la procédure
de connexion, puis avec les versions manguantes du
logiciel Gromacs, des difficultés a compiler des versions
plus anciennes et plus récentes de Gromacs, I'absence
d’« output » lors des simulations et des problemes
avec le script exécutant les simulations, en raison des

différences dansl'installation du logiciel. Il a fallu environ
un mois pour résoudre ces probléemes. A ce moment-Ia,
il étaitimpossible de connaitre la quantité de temps CPU
utilisé - qui n'a été résolue qu’aprés la fin de Ia période
Grand Challenge.

Une fois que les simulations de production ont com-
mencé, aucun probléme significatif n'a été rencontré 3
n‘importe quel stade et le systéme s'est avéré trés stable.

Comparaison de benchmarks : vieux nceuds vs. nouveaux noeuds

En 2015, nous avons mesuré l'efficacité du logiciel
GROMACS dans nos simulations MD sur Occigen (vieux
nceuds) pour un certain nombre de systéemes de taille
différente, entre 20 000 particules et particules 1,2 M.
Nous avons observeé que, pour les plus petits systemes,
la performance maximale est déja atteinte avec 96
coeurs. D'autre part, la plus grande échelle de systéeme
était excellente (> 70% d'efficacité) jusqu’a 864 cceurs
(c’est-a-dire 36 nceuds), et Ia performance maximale a
éte atteinte a plus de 1000 cceurs. Avec une efficacité
de 75%, la performance était d'environ 1,7 ps / jour.

Les systemes a utiliser dans le projet Grand Challenge
se composaient d’environ 2M de particules, donc nous
nous attendions a ce que les performances maximales
atteignent environ 2000 cceurs. Cela s ‘est vérifié dans
la phase initiale du projet. Une référence est présentée
ci-dessous pour un systeme typique utilisé dans le pré-
sent projet. La taille du systéme est d’environ 80x80x36
nm, le nombre de particules gros-grain d’environ 2M
(correspondant 3 environ 23M atomes). La fonction
d’énergie potentielle provient de MARTINI v2.2, sans
interactions électrostatiques a longue distance. L'efficacité
des 2016 cceurs (72 noeuds) était supérieure a 75%,
ce qui a donné pres de 3,3 ps par jour, environ 2 fois
plus que les précédents nceuds Occigen. M
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Figure 3. : Performance absolue en ns / jour obtenue
avec GROMACS (v5.1.4) sur Occigen (nouveaux nceuds).
Le systeme simulé était semblable a celui représenté a la
figure 1 (contenant environ 2M de particules). Les calculs
ont été effectués avec le champ de force gros-grain
MARTINI.
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B Résultats et discussion

Forme et composition de gouttelettes lipidiques

Afin de pouvoir observer les variations de la forme des
LD en fonction de leurs compositions en phospholipides,
nous devons faire face a deux obstacles majeurs liés 3
I'échantillonnage: I'échelle de longueur et I'échelle de
temps des simulations. En termes d'échelle de longueur,
il 3 été nécessaire d'utiliser de grandes tailles de sys-
téeme. En effet, |a taille de la GL naissante doit avoir un
diametre de plus de 30 nm, ce qui implique une taille
latérale de la bicouche lipidique de plus de 70 nm. En
gardant la composition de la phase huileuse constante
(100% de triolein), nous avons préparé des systemes
avec différentes bicouches phospholipides, augmentant
et diminuant la rigidité de la membrane. Nous avons
remplacé le DOPC par le DPPC et le DLIPC (respectivement
lipides saturés et polyinsaturés) et DOPE (chaines d'acyle
identique au DOPC mais groupe de téte différent). Nous
avons procéder par étapes afin d’éviter les problemes
d’instabilité. En ce qui concerne les échelles de temps,
I'analyse des simulations préliminaires du systeme DOPC
(10 microsecondes), indique qu’un échantillonnage plus
long est nécessaire pour obtenir un ensemble proche de
I'‘équilibre. Nous estimons donc que 30 ys de simulations
devraient permettre un échantillonnage suffisamment
proche de I'équilibre.

Le tableau suivant rapporte la composition phospholipi-
dique dans chacune des 8 simulations réalisées. La taille
des systémes est d’environ 2M particules (correspondant
3 approximativement 23M atomes).

Tableau 1. : Liste des simulations effectuées, avec la
composition lipidique pour chacune delles.
S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8
100 80 80 &80 60 60 60 40
20 0 0 40 O 0 O
20 0 0 40 0 60
0 20 0 0 40 O

30 30 15 23 30 40 30 30

Le probleme suivant est I'analyse quantitative dela forme
des gouttelettes lipidiques. Pour cela, nous avons concu
un algorithme fonctionnant sur une grille, calculant Ia
distance moyenne entre les groupes de téte lipidique
dans chaque point de la grille. Implémentée dans l'outil
GROMACS, l'algorithme permet également de calculer
I'épaisseur de la membrane en fonction de la distance du
centre de masse de n'importe quel groupe. Des exemples
des résultats obtenus sont présentés dans la figure 4.
Un manuscrit est en préparation, nous empéchant de
présenter ici des résultats plus détaillés. |
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Figure 4. : (Panneau de gauche) Distance moyenne
entre les groupes phosphate dans les deux faces de Ia
membrane. (Panneau de droit) La forme moyenne de la
membrane, y compris la lentille d’huile.

Bourgeonnement des gouttelettes

Théoriquement une induction d'une asymétrie dans
la tension superficielle entre les lamelles de mem-
brane déterminerait le bourgeonnement de la LD vers
la monocouche de moindre tension. Nous avons simulé
le processus expérimental en générant des GL nais-
santes avec une asymeétrie de tension. Nous avons
effectivement observé qu’un déséquilibre de tension

entrainait le bourgeonnement de la goutte. Nos résul-
tats préliminaires suggerent que le bourgeonnement
ne nécessite pas forcement des manteaux protéiques ;
des protéines spécifiques pourraient tout simplement
moduler les tensions de monocouches. Un manuscrit
est en préparation, nous empéchant de présenter ici
des résultats plus détaillés.



Remerciements

LM remercie Guillaume Launay (Molecular Microbiology and Structural Biochemistry, CNRS/Université de Lyon)

pour sa lecture attentive du manuscrit. |

B Références

B 1 Monticelli, L. et al. J. Chem. Theory Comput. 4,
819-834 (2008).

M 2 Thiam, A. R. and Forét, L. BBA - Molecular and Cell
Biology of Lipids 1861, 715-722 (2016).

M 3 Marrink, S.J., Risselada, H. J., Yefimov, S., Tieleman,
D. P, and de Vries, A. H. J. Phys. Chem. B 111, 7812-
7824 (2007).

B 4 Marrink, S. J. and Tieleman, D. P. Chem. Soc. Rev.
42, 6801-6822 (2013).

5 Abraham, M. J. et al. SoftwareX 1-2, 19-25 (2015).

I 6 Hess, B., Kutzner, C., van der Spoel, D., and Lindahl,
E.J. Chem. Theory Comput. 4, 435-447 (2008).




I FIMH, UNE PROTEINE CATCH-BOND QUI
FONCTIONNE SOUS FLUX DE CISAILLEMENT

Une modélisation multi-échelle

Fabio STERPONE
(LBT, CNRS)

Contributeurs

Philippe DERREUMAUX (LBT, CNRS)
Simone MELCHIONNA (ISC, CNR)

Nicole AUDIFFREN (CINES)

SOMMAIRE

KD Contexte Scientifique 3 Le code Muphy 62
etlegranddefi  BRresultats 63

Pllaméthode o1 A Bibliographie = 64

E)Lemodéle 61

oA, - V| ‘Iﬂ




-1-5.\

antiimy

ma V]

n Contexte Scientifique et le grand défi

De nombreux phénomenes biophysiques, importants,
impliquentlaréponse des protéines au stress mécanique
généreé par le fluide environnant, les forces résultantes
étant appelées forces de « tension ». Par exemple, dans
le systéme vasculaire ou dans les voies urinaires, des
protéines dites ‘catch-bonds’ permettent I'adhésion
cellulaire, et sont activées par le flux de cisaillement
qui se génére physiologiqguement®. De méme, les bles-
sures des vaisseaux sanguins, altérant le flux du sang,
activent la réponse du facteur von Willebrand (vVWF),
une protéine multimérique, qui favorise I'ancrage des
plaquettes aux endroits touchés?.

Dans ce « Grand Défi », nous avons étudié une protéine
de type « catch-bond » impliquée dans les infections
des voies urinaires en favorisant I'adhésion des cellules
bactériennes (E. coli) a I'hote. Les cellules E. coli sont
attachées aux cellules hotes par de longs poils (pili). Ces
longs poils sont composés de plus de 3 000 copies de
la protéine FimA et leurs extrémités sont composées de
trois unités nommeées, FimF, FimG et FimH. La protéine
terminale FimH, constituée de deux domaines appelés
FimHL et FimHP, se lie au récepteur situé sur la cellule
hote, ce qui lui permet d’ancrer E. coli. Il a été prouvé
que la liaison avec le récepteur était plus forte sous
I'action d’une force de tension. Il a été proposé que
I'allongement de |a protéine multi-domaine, causé par
le stress généré par le flux du fluide, réduit les inte-
ractions compétitives inter-domaines, donc rende plus
forte la liaison avec le récepteur3#°. Une représentation
schéematique du systeme et de son modus operandi est
donnée dans la Figure 1.

Nous avons effectué des simulations moléculaires basées
sur la technique Lattice Boltzmann Molecular Dynamics
(LBMD)¢ afin d’étudier l'effet du flux sur I'étirement
conformationnel du complexe formé par les trois pro-
téines FimF, FimG et FimH, qui constituent l'extrémité
adhésive du pilus de Ia bactérie (voir la Figure 1, partie a).

a. b.
_ FimG
5 G, FimH
3 —FimF &z
E. coli pili adhesive tip

Figure 1. :

Les simulations cherchent a modéliser I'effet des forces
hydrodynamiques qui agissent sur le systeme dans les
conditions in vivo. Les trois sous-unités protéiques sont
de tailles moyennes et composées respectivement de
154,144,279 acides aminés. Chaque sous-unité a été
modélisé par le champ de forces gros-grain OPEP”#. Dans
cette étude, nous nous sommes seulement intéressés
3 l'orientation du complexe par rapport au flux externe.
Nous avons donc restreint les mouvements internes des
protéines par un réseau élastique et les trois sous-unités
interagissent entre elles par des interactions standard non
liees du champ de forces OPEP. Cette stratégie a permis
d’augmenter le temps d’intégration pour la dynamique
moléculaire, T= 10 fs %, tout en conservant la flexibilité
conformationnelle relative des sous-unités. Le systeme
3 été simulé dans une grande boite de dimensions Lx =
Ly = Lz = 240 A. La dynamique du fluide a été intégrée
de maniere synchrone avec la dynamique moléculaire
avec un parametre de couplage (frottement) y = 0.1 fs™,
une valeur pour la viscosité cinématique égale a celle
de l'eau pure, et en utilisant une grille réguliere avec
un espacement dx = dy = dz =3 A0,

Le systeme a été simulé a la fois en absence et en pré-
sence de flux de fluide. Pour ce dernier scénario, nous
avons considéré deux types de perturbations d’écou-
lement, le flux de cisaillement (Couette) et le flux de
Poiseuille, et diverses amplitudes du stress généré.
Afin d'imiter I'effet du flux du fluide sur |a fixation, nous
avons lié le site de liaison du domaine adhésif FimHL
au bord de la boite de simulation représentant ici la
membrane cellulaire de la cible. La fixation est réalisée
en gelant le mouvement du premier résidu de la sous-
unité FimH. Chaque simulation a été étendue jusqu’s
1 ps dans le cas du flux de cisaillement et 0,5 ps pour
le flux de Poiseuille. Chaque simulation a été allouée
sur 512 coeures.

C. d. D ‘\\_5;
Lo ANy
fluid ﬂu;,—hl- { T R
— * FimH; shear effect
— ﬁ?‘FimHL
target cell membrane T R

Les pili de E. coli (panneau a) sont essentiels pour I'adhésion bactérienne via l'interaction pointe-récepteur.

La pointe d’un pilus est formée par une série de domaines Fim (panneau b). L'interaction avec le récepteur de la

membrane se produit sous un écoulement de fluide physiologique tel que représenté dans le panneau ¢, dont l'intensité
favorise fortement la conformation a haute affinité (ou état décontracté, Relaxed, dans la terminologie de la description
allostérique) contre la conformation a faible affinité (état « Tensed ») telle que représentée en panneau d.
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Il convient de noter que, sinous transposons notre modele
3 une représentation atomique en solvant explicite,
notre systéme correspondrait a environ 1,3 million de
particules. Un systeme de cette taille rend nécessaire une
approche multi-échelle telle que celle encodée dans la
technique LB (Lattice Boltzmann) couplée a un modéle
gros-grain en solvantimplicite pour les protéines. Outre
I'infaisabilité d'une approche atomistique, il faut souligner
aussi que la procédure hors équilibre pour générer les
flux du fluide est naturelle dans la technique LBMD, une
caractéristique quien faitun outil approprié pour modéliser
ces types de perturbations sur les macromolécules
en solution. Une image du systéme est donnée en
Figure 2 ou les atomes de la composante moléculaire
sont représentés par des spheres, et les vitesses du
fluide par de fleches. D’autres groupes de recherche ont
traité ce type de probleme par exemple en essayant de
quantifier le taux de cisaillement minimal provoquant
des changements de conformation fonctionnels dans les
protéines multi-domaines vWf ", ou le déploiement de
protéines’. Toutes ces études étaient basées sur une
représentation simplifiée du composant moléculaire
et utilisaient la dynamique brownienne, cette derniere
étant inefficace d'un point de vue de Ia scalabilité pour
de grands systémes. |

a La méthode

Figure 2. : Représentation du systéme moléculaire dans
la boite de simulation et des lignes du champ de vitesses
générées par le flux de cisaillement. Le gradient de
couleur représente le gradient des vitesses du fluide le
long I'axe X.

Dans LBMD®, un modele moléculaire a solvant implicite
est couplé 3 latechnique Lattice Boltzmann afin d’inclure
des interactions hydrodynamiques dans la dynamique
moléculaire. L'action du fluide sur la dynamique d’une
particule est modélisée selon le formalisme de Stokes:

FP=—y (v

ou vi est I3 vitesse de la particule j, U; est I'extrapo-
lation de la vitesse de réseau du fluide sur la particule

B Le modéle

i, et ¥ estla friction, un parametre réglable dans la
méthodologie. La force de traction s'ajoute aux forces
conservatrices habituelles, dérivées du Hamiltonien du
systeme, FY, et un terme aléatoire utilisé pour imiter
le bruit blanc dans la dynamique type Langevin, Ff
. En respectant le principe d'action/réaction, le mou-
vement d'une particule affecte I'‘évolution temporaire
du fluide par un terme de perturbation. La dynamique
LB est résolue numériquement a l'aide de l'opérateur
collision BGK (Bhatnagar-Gross-Krook)' en ajoutant |a
perturbation moléculaire.

OPEP™ est un modele gros-grain en solvant implicite
optimisé afin de d’échantillonner la stabilite, Ia flexibilité,
le repliement et'agrégation de protéines solubles. Dans
le modele OPEP, le squelette des acide-aminés est décrit
aun niveau atomique tandis que chaque chaine latérale
est décrite par un seul centre de force. L'Hamiltonien
est composé de deux classes d’interaction, les termes
liés et les termes non-liés. Dans la premiere classe, on
trouve des potentiels standard pour décrire les liaisons,
les angles, et les angles diedres. Des potentiels ad hoc
sont introduits afin de échantillonner correctement les
diagrammes de Ramachandran et donc pour reproduire

les structures secondaires (a-hélices, feuillets p). Dans
la deuxieme classe, on trouve des potentiels entre par-
ticules non liées, Lennard-Jones et des termes a deux et
quatre corps pour la formation des liaisons hydrogéne
au sein du squelette, et des termes plus complexes
pour les ponts ioniques entre les chaines latérales des
acide-aminés chargés. Une présentation des applications
du modele OPEP est fournie dans un travail récemment
paru en littérature’. Contrairement a d'autres modeles qui
contraignent la structure secondaire de Ia protéine (par
exemple Martini), la résolution détaillée du squelette
avec OPEP permet de reproduire |a stabilité et Ia flexibilité
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conformationnelle de Ia protéine sans utiliser de biais
externes vers |'état natif. Celaimpacte le temps de calcul
en raison des petites valeurs du temps d’intégration
utilisé (comparable aux simulations MD atomistique).
Cependant, des astuces comme I3 redistribution de
masse le long du squelette permet d’augmenter le pas

n Le code Muphy
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de temps d’intégration a 4 fs. De plus, quand le détail
de Ia flexibilité interne n’est pas important, OPEP peut
étre transformé en un modele de réseau élastique qui
contraint la structure de la protéine, permettant ainsi
d’atteindre un temps d’intégration de 10 fs. |

Les simulations ont été effectuées avec le logiciel MUPHY
développé par le groupe de S. Melchionna (CNR, Rome)
et en partie par le groupe de F. Sterpone. MUPHY est
un code concu pour les simulations multi-échelles qui
integre la technique du LB avec la dynamique de par-
ticules afin de modéliser de tres nombreux systemes
bio-fluidiques, tels que des solutions de protéines et
d’ADN, les fluides de globules rouges, etc. La méthode
LB est particulierement adaptée pour gérer des geome-
tries complexes comme par exemple la structure des
vaisseaux sanguins et la diffusion des globules rouges,
car l'utilisation d’une grille cartésienne, réguliere, facilite
la gestion de configurations irréguliéres.

MUPHY emploie un modeéle de programmation hybride
et 3 été concu pour exploiter des ressources hardware
de pointe avec des communications rapides entre pro-
cesseurs, autant que des superordinateurs équipés de
GPU. Le logiciel maintient des performances hautement
compétitives, malgré la conception générale sous-jacente
des composants logiciels. Du point de vue du parallé-
lisme, pour la partie LB, MUPHY offre des performances
quasi-ideéales en fonction du nombre de coeurs utilisés.
Dans le concours Gordon Bell de 2013, MUPHY a atteint
les 20 PFlops de performance soutenue tout en simu-
lant une suspension de 18 000 protéines (70 millions
de particules) sur le supercalculateur de Titan. Afin
d’avoir une communication locale entre les parties de
fluide et de dynamigue moléculaire, le code exploite
la stratégie dite de décomposition de domaines, ou les
domaines de Ia MD et les domaines LB coincident. De
cette facon, chaque tache paralléle effectue a la fois les
calculs LB et MD, et les interactions entre les particules
avec le fluide sont quasi-locales. Le maillage LB sous-
jacent sert a identifier les particules qui appartiennent
au domaine via un test d'adhésion: une particule avec
la position R appartient au domaine si le vecteur des
nombres entiers les plus proches coincide avec un point
de maillage du domaine.

| R RN T ey

Le transfert d’'information entre Ia grille et les parti-
cules nécessite I'échange des vitesses des particules 3
la frontiere entre domaines, de maniere similaire a ce
qui est fait pour le calcul des forces entre un couple de
particules qui appartiennent a des domaines adjacents
et qui nécessite I'¢change de positions. Dans le cas d'un
couple de particules, une fois les positions échangées
entre les domaines adjacents, chaque coeur calcule
Iinteraction mais accumule Ia force sur les particules
qui lui appartiennent seulement. Quant au calcul du
transfert des vitesses des particules vers le fluide, une
fois effectué I'échange de vitesses des particules qui
résident dans le domaine adjacent, chaque cceur calcule
le terme de couplage qui modifie la dynamique du fluide,
et transfére par communication paralléle Ia force F™ qui
agitsurlaparticuleilocalisée dans le domaine adjacent.

Cette approche est particulierement efficace par rapport
a d’autres stratégies. Ainsi en échangeant les points de
maillage situés a l'intérieur des cellules frontiéres a la
place des particules, on pourrait réduire le nombre de
données échangées 3 une seule étape de communi-
cation. Toutefois, une telle alternative imposerait une
grande surcharge de communication car tous les noeuds
de maillage situés a proximité des interfaces entre les
domaines devraient étre échangés.

Enfin, en ce qui concerne la scalabilité, la composante
de DM en gros grain est problématique car les particules
ne remplissent pas nécessairement I'espace de maniére
uniforme, et peut se poser le probleme de charge non
balancée (load-unbalance). Récemment, nous avons
implémenté la méthode dite du point moyen (Midpoint)
pour calculer les voisins en interaction permettant ainsi
de réduire la charge de transfert d'environ un ordre de
grandeur. Des tests sur des systémes complexes sont
en cours. W

RN
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B Résultats

Nous discutons d’abord I'effet du flux de Couette. Dans
nos simulations, nous avons considéré une gamme de
valeurs pour le taux de cisaillement y €[10¢, 10°] s".
Pour des valeurs trop élevées, y = 10%s7, les trois
sous-unités FimF, FimG et FimH se désassemblent assez
rapidement, la séparation se produisant dans|’échelle de
nanosecondes. Au contraire pour j < 108, les unites
restentassemblées et répondent au gradient de vitesse
du fluide. La réponse dépend de I'amplitude du stress.
Pour la plus haute valeur tolérable § =108, les unités

,
\
(-

FimH et FimF, extréemités de la protéine, se courbent
suite 3 l'action du gradient de vitesse du fluide, alors
que pour des valeurs intermédiaires,  ~107s™, les trois
sous-unités s'alignent le long du gradient de vitesse.

Ce régime semble correspondre a ce qui est attendu, Ia
force de traction écartant les deux domaines de |'unité
FimH, FimHL et FimHP. Fait intéressant, pour le taux
de cisaillement échantillonné le plus bas, y ~ 10°s7,
l'orientation des sous unités dans la cellule de simulation

No Shear

Strong Shear

Mild Shear Weak Shear

Figure 3. : Conformations échantillonnées le long de la trajectoire de 1us. Le panneau de gauche se référe a la simulation
en l'absence de flux de fluide, puis les trajectoires représentatives aux taux de cisaillement élevés, moyens et faibles, voir
le texte. Le codage des couleurs pour les domaines protéiques est comme dans la Figure 1, I'ancrage du domaine adhésif
FimHL a la paroi de la membrane est représenté par un cercle noir.

ne suit pas le gradient de vitesse, semble insensible au
flux de fluide et les conformations acquises ressemblent
a celles échantillonnées en I'absence de flux. Un apercu
des résultats est représenté dans le panneau central de
la Figure 3 ou I'¢volution de la conformation protéique
pendant la trajectoire d’'une microseconde est repré-
sentée par des états représentatifs successifs.

Nous avons aussi exploré I'effet du flux dit de Poiseuille.
Encore une fois, nous avons effectué une analyse du
débit associé et mesuré comme la dérivée du profil de
la vitesse du fluide a la paroi de la boite de simulation,
Z = Lz. Pour la valeur de = 10%s™, les trois sous-unités
se désassemblent tres rapidement, comme pour les
taux de cisaillement élevés avec le flux de Couette.
A la valeur maximale tolérable, ~ 10%s7, la protéine
se courbe selon le profil parabolique de Ia vitesse, et
I'unité FimF subit la traction maximale de la vitesse du
fluide, voir Ia Figure 4. Ce résultat montre encore que,
sous I'écoulement du fluide, la conformation des trois
sous-unités est considérablement modifiée et que Ia
chaine s’étend selon la trajectoire de la vitesse du fluide.

En conclusion, nous avons démontré que la machine
LBMD est une méthode puissante pour modéliser des
processus biologiques hors équilibre ou la perturbation
provient du flux de fluide. Nos simulations ont montré
que lorsque I'on considere les valeurs appropriées du
stress de cisaillement ou de |a vitesse longitudinale du

Figure 4. : Les conformation du complexe ont été
échantillonnées le long de la trajectoire de 0,5 ps avec
la protéine soumise au flux de Poiseuille, = 105s-1. Le
codage des couleurs pour les domaines protéiques est
comme dans la Figure 1, I'ancrage du domaine adhésif
FimHL & la paroi de la membrane est représenté par un
cercle noir.
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flux, I'assemblage des trois sous-unités Fim s'allonge
sous l'effet de la force de traction. Selon les hypotheses
présentées dans la littérature, sous l'effet de cet étirement,
le site de fixation avec le récepteur cible est renforcé a
cause des changements conformationnels apparaissant
au niveau des domaines FimH. Pour explorer en détail
cet effet, nous allons poursuivre notre investigation.
A savoir, une représentation a plusieurs niveaux de la
protéine devrait étre construite, avec les deux domaines
de FimH modélisé par le champ de force OPEP flexible
et en réservant le réseau élastique uniquement aux
unités supplémentaires, FimF et FimG. De cette facon,
nous pourrons explorer la réorganisation inter-domaine
entre FimHL et FimHP. De plus, en raison de I'organisa-
tion complexe des trois sous-unités, les directions de
cisaillement et de flux pourront également étre générées
selon les directions Y, ou X-Y, afin d’explorer I'impact
de la direction du flux sur I'étirement inter-domaine.

Finalement, afin de rendre plus performant I'¢tude de
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n Contexte

Le numeérique est aujourd’hui présent dans pratiquement
tous les domaines, et plus particulierement dans le domaine
scientifique. Dans le cadre, la simulation numérique
reste actuellement un des plus gros consommateurs
en puissance de calcul et est toujours limitée par les
capacités en celle-ci pour obtenir des calculs de plus en
plus précis. Ceux-ci ont pour objectifs I'enrichissement
des modeles physigues ou une meilleure discrétisation
spatiale et temporelle pour bien capturer des phénomeénes
tres locaux dans des vastes domaines de calcul.

Les supercalculateurs permettentl'acces a une puissance
de calcul considérable : supérieur de plusieurs ordres
de grandeur a nos ordinateurs personnels, mille a un

million de fois plus performant. Cette puissance de
calcul peut aussi étre exploitée comme une « puissance
temporelle », puisqu’elle permet de réaliser des calculs
sur les supercalculateurs plusieurs années avant qu’ils
ne soient possibles sur un ordinateur ou calculateur de
laboratoire, ce qui amene un avantage considérable
d’un point de vue de la recherche.

Si I'utilisation du calcul paralléle est aujourd’hui un outil
indispensable dans la réduction des temps de calcul
et pour la possibilité de réaliser en un temps donné
des calculs toujours plus important et précis, elle n'est
qu’une optimisation parmi d’autres pour permettre de
calculer plus vite.

Calculer plus vite et/ou plus gros

Pour accélérer la résolution d'un probleme de taille N,
plusieurs optimisations peuvent étre envisagés. Entre
autres, nous pouvons citer :

- le calcul parallele, avec une augmentation du nombre
de Flops/s ;

- l'optimisation algorithmique, pour réduire Ia complexité
algorithmique (ex : la méthode multigrille) en diminuantle
nombre de Flops nécessaire a la résolution d’'un probleme
de taille donnée N ;

- I'adaptation de maillage, qui permet de réduire la taille
du probleme discrétisé en concentrant les mailles 13 ou

Fig2 : Illustration 3d d’un maillage anisotrope adapté sur
" une fonction implicite calculée sur le maillage et qui permet
de représenter une ferme de 100 éoliennes [3] (en haut),
un détail du maillage adapté (en bas a gauche) et une
vue centrée sur l'isovaleur zéro de la fonction implicite
utilisée (type level-set) sur une éolienne (en bas a droite).
Adaptation effectuée sur 480 coceurs pour un maillage
5 final de 17 millions de nceuds. Le rapport de taille entre
les grandes mailles et les petites est tel qu’il faudrait un
maillage régulier a plus de 1000 milliards de nceuds pour

une précision identique.

elle sont réellement nécessaires. Pour une précision
donnée, il y aura alors une diminution de Ia taille du
probleme a traiter, avec la nouvelle taille M<< N.
L'apport de I'adaptation de maillage est trés importante,
car elle permet de diminuer d’'un facteur trésimportantla
taille des maillages utilisés, pour une précisionidentique,
comme illustrent les figures suivantes, Fig1 (en 2d) et
Fig2 (en 3d). Cette réduction importante de la taille
des maillages utilisés pour discrétiser le probleme a
résoudre entraine, de facto, une réduction importante
des temps de simulation.

Fig1 : Illustration 2d d'un
maillage anisotrope adapté sur
une fonction test analytique [1],
avec différentes amplifications.
Le maillage adapté contient
uniquement 23 millions de
neeuds, alors qu’une grille
réguliére devrait en contenir
71000 milliards pour avoir la
méme précision.
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INFORMATIQUE, ALGORITHMIQUE ET MATHEMATIQUES

Combiner les accélérations plutot que les opposer

Sil'adaptation de maillage permet de réduire fortement
les temps de calcul, il ne faut cependant pas le faire
au détriment d’autres optimisations et, a fortiori, de Ia
possibilité deffectuer les calculs sur des supercalculateurs
paralleles. Si I'adaptation de maillage ne constitue la
partie la plus consommatrice en temps de calcul (celle-ci
reste la résolution des systemes linéaires) et n‘est pas
présente dans tous les codes de calcul, elle représente
un temps non négligeable lorsqu’elle doit étre effectuée
(de l'ordre de 25 % du temps de calcul total). Dans ce
contexte de calcul massivement parallele, il est donc
indispensable de la paralléliser et de pouvoir I'exécuter sur
un grand nombre de cceurs et ainsi de pouvoir cumuler

a Objectif du grand défi

les optimisations liées a I'utilisation de I'adaptation de
maillage et au calcul massivement parallele.

La parallélisation du mailleur se fait par un couplage
itératif entre un mailleur séquentiel, IciMesh [1-2], mailleur
topologique non structuré et non hiérarchique qui permet
également de remailler sous la contrainte de bloquer
des interfaces, avec un repartitionnement dynamique,
IciRepart, qui permet d’effectuer I'¢quilibrage de charges
mais aussi, dans le cas de la parallélisation du mailleur,
le déplacement des interfaces, comme l'illustrée dans
la Fig 3. Cette stratégie de parallélisation a I'avantage
de ne pas étre trop intrusive : le mailleur IciMesh reste
séquentiel, mais est utilisé dans un contexte parallele. |

L'objectif de ce grand défi TeraMesh est de tester le
passage 3 I'échelle de I'adaptation de maillage sur les
supercalculateurs nationaux a plusieurs dizaines de
millier de coeurs. Au vu des capacités de calcul, mais
également de la mémoire disponible sur Occigen, ce
projet a pour ambition de pouvoir générer des maillages
3 1000 milliards d'éléments en 2d et en 3d en utilisant
environ 80 000 cceurs. Ceci nécessite I'utilisation de Ia
quasi-totalité du calculateur, que ce soit en termes de
cceurs mais également en termes de mémoire vive. A
cette échelle, une bonne gestion des entrées/sorties est

DB: res_Bin.pvtu
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également primordiale. En effet, lors de |a sauvegarde
dumaillage, il y a une écriture simultanée par I'ensemble
des cceurs d'environ 30 To de données.

Le passage de calcul a cette échelle reste un challenge
importantd’un point de vue hardware, avec une utilisation
trés intensive de tout les composants (CPU,RAM ou 10).
Egalement, d’un point de vue de I'application, I'ensemble
de la chaine de calcul doit étre parallélisé et I'équilibrage
des charges et |a minimisation des échanges entre les
cceurs prennent une importance considérable lorsque
I'on veut utiliser I'ensemble des ressources disponibles. |

Fig3 : Image d’'un maillage
tridimensionnel, non structuré et non
hiérarchique, d’environ 400 millions de
nceuds pour 2,25 milliards d’éléments
générer sur 9 625 coeurs avec une qualité
normalisé minimale de 0,3 pour une
moyenne de 0,83 (qualité normalisé entre
0 et 1:0 pour un tétraedre dégénéré et

1 pour un tétraedre régulier de Ia taille
demandée).
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B Code de calcul

Le code de calcul utilisé est IciMesh. C'est un code dédié
al’adaptation de maillage anisotrope pour des maillages
simplexiques (triangle en 2d et tétraedre en 3d), qui

Portage

3 été couplé a un repartionneur dynamique, IciRepart,
pour sa version parallele.

Le portage du code n‘a pas présenté de difficulté
particuliere, du fait de la faible dépendance du code 3
des bibliotheques tierces. lls s'appuie uniquement sur 3
bibliotheque MPI et, facultativement, sur la bibliotheque
Eigen pour optimiser les calculs sur les petites matrices.
Cette relative facilité de portage est aussi due au fait

que le code avait déja été porté sur des architectures
variées, telles que : OccigenT au CINES, Curie au TGCC
et Turing (BlueGen/Q) aI'IDRIS ; 3 plus petite échelle sur
XeonPhi KNL (via Frioul au CINES) ou sur ARM (projet
européen MontBlanc).

Lors de la premiere phase d’installation (extension
Occigen2 séparée du calculateur de production Occigen),
d’importants problemes de reproductibilité des temps de
calcul lors des exécutions n‘ont pas permis d’effectuer
correctement la campagne de dimensionnement des cas
tests. Ce probléeme a durée assez longtemps, et a disparu
lors de la phase d’intégration d’Occigen2 dans Occigen.
Ceci a conduit le démarrage du projet a début 2017.

n Résultats

L'exécution sur la quasi-totalité d’Occigen n'a pu étre
tentée que deux fois : une fois (en « aveugle ») lors
d’une maintenance en mars, ou le calcul n'a pas pu étre
exécuté compte tenu d'un nombre de cceurs disponibles
insuffisant (apres redémarrage) ; une autre tentative
3 eu lieu au mois de mai, sur un nombre plus faible de
cceurs disponibles, ce qui provoqué un dépassement de
la capacité mémoire sur certains nceuds. M

Les résultats présentés montreront le passage I'échelle
de notre code IciMesh sur le supercalculateur Occigen,

version étendue a 85 824 coeurs en 2017.

Comparaison entre les partitions haswell et broadwell

Une premiere analyse du comportement parallele de
notre application a permis de comparer la puissance de
calcul délivré par les deux types de processeur présents :
Haswell, 24 coeurs, et Broadwell, 28 coeurs (notés,
respectivement, HSW et BDW par la suite).

Trois configurations ont été testées :

a) les 24 cceurs d’'un noeud HSW

b) seulement 24 cceurs d'un noeud BDW

¢) les 28 coeurs d'un nceud BDW

Les configurations a) et b) ont permis de conserver un
ratio RAM/coeur constant de 2.66Go/coeur, alors que

33318 2671964 15565987
319.61 2671964 15565987
264.50 2659 449 15502 892

3) 24 HSW 331.6 1.400
b) 24 BDW 317.41 2.034
) 28 BDW 262.06 1.302

Le tableau précédent, Tab1, montre que, pour notre
application, les coeurs HSW ou BDW délivrent une
puissance quasi identique, avec BDW 4% plus rapide
que le HSW. Par contre, si nous considerons le nceud
de calcul complet, avec les 28 coeurs du BDW, le gain
devient plus significatif avec une diminution du temps
de calcul de 20 %.

la derniére configuration a rendu possible I'exploitation
de toute la puissance disponible sur les nceuds BDW.
Le cas test consiste a effectuer une adaptation de maillage
pour l'obtention d’'un maillage final tridimensionnel denviron
2.7 millions de nceuds et 15.6 millions d’éléments.
Les maillages obtenus sur 24 cceurs sont strictement
identiques, alors que celui généré sur 28 ceceurs différe
legerement mais reste néanmoins parfaitement correct
et trés proche des autres.

Tab 1 : Exécution d’IciMesh sur les
deux types de noeuds présents

sur Occigen : Haswell 24 cceurs et
Broadwell 28 cceurs, pour un total de 3
configurations différentes.

Remarque : dans I'avenir, il serait intéressant de pouvoir
soumettre des calculs sur un environnement mixte de
Haswell 24 cceurs et Broadwell 28 cceurs, pour profiter
pleinement de Ia puissance de calcul d'Occigen.

VNS
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INFORMATIQUE, ALGORITHMIQUE ET MATHEMATIQUES

Scalabilité jusqu’a 700 nceuds 16 800 coeurs d’Occigen

Nous présentons ici les efficacités paralleles obtenues
lors de tests de « weak speed-up » (avec une charge
par coeur constante, quel que soit le nombre de cceurs
utilisés) réalisés sur Occigen en utilisant de 13700 nceuds
de calcul (13 16 800 ceeurs) sur la partition Haswell.
L'utilisation des nceuds Haswell permet d'avoir le rapport
RAM/coeur le plus important et de dimensionner la
charge maximale atteignable dans le but de générer
le plus gros maillage possible.

Plusieurs séries de tests ont été effectuées, avec différentes
charges par ceeur :

- Tiny: avec une partition de maillage par coeur d’environ
5000 nceuds et 30 000 éléments

- Small: avec une partition de maillage par coeur d'environ
70 000 nceuds et 60 000 éléments

- Average: avec une partition de maillage par coeur
d’environ 80 000 nceuds et 500 000 éléments

- Big: avec une partition de maillage par coeur d’environ
625 000 nceuds et 3 700 000 éléments

- Huge: avec une partition de maillage par coeur d'environ
2 230 000 nceuds et 13 000 000 éléments

Le tableau suivant, Tab2, présente les temps de
calcul nécessaires pour générer les maillages sur 33
3 16 800 cceurs. Des exécutions sur 1 et 5 cceurs ont
également été faites mais la charge par coeur n‘avait
pas encore atteint la valeur imposée.

Nb cceurs 33 263 27100 16 800
tiny 29.58 / 0.017 40.90 / 0.044 50.65 / 0.50 58.38 / 0.81
small 46.15/0.14 63.24 / 0.58 73.42 / 0.67 83.02/1.42

average 265.5/0.53 3372 /117 408.4 / 1.60 4542 /] 4.22
big 1564 / 1.59 1886 /2.12 2175/ 7.46 2587 / 34.7
huge 5141/ 8.92 5965/ 18.9 6656 / 47.7 7454 / 308

Tab2 : Temps de calcul et des 10 pour des exécutions en utilisant de 33 a 16 800 cceurs pour générer les maillages a
charge constante par coeur., et ceci pour 5 tailles de maillage différentes : Tiny, Small, Average, Big et Huge.

Les figures suivantes, Fig4 et Fig5, représentent les
efficacités paralléles en « weak speed-up » obtenues sur
le cas test précédent 3 la fois pour le calcul (Compute)
et pour les Entrées/Sorties (lo). On observe un assez
bon comportement de la partie calcul de I'adaptation de
maillage, avec une efficacité parallele qui varie de 0.5
pour le petit cas a 0.7 pour le cas le plus gros. Pour ce
quiest des entrées/sorties paralleles (principalement en
écriture), les efficacités paralléles sont beaucoup moins
bonnes (inférieures 3 0.1), mais ce sorties représentent
quand méme des débits importants : pour le cas « Huge »
I'‘écriture du maillage représente un volume de 7.3 To
(constitué de 1050 fichiers de 7.1Go), écrits en 308
secondes, soit un débit d’écriture de 24Go/s, qui reste
tres raisonnable.
Efficacité paralléle (Compute)
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w == small
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Fig4: Efficacité paralléle de la phase de calcul lors de
I'adaptation de maillage pour les 5 catégories.

Efficacité paralléle (lo)
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Fig5: Efficacité paralléle de la phase d’entrées/sorties
lors de Iécriture des fichiers de maillage pour les 5
catégories.

Dans le tableau suivant, Tab3, nous présentons les
caractéristiques des maillages générés sur 16 800 cceurs
pour les 5 catégories. Nous remarquons que la qualité
des maillages est tres correcte et assez indépendante
de I3 taille des maillages générés. Nous avons cepen-
dant observé une légere diminution de cette derniére
plus le maillage est petit mais, méme pour le cas Tiny,
la qualité obtenue est plus qu’acceptable. Pour le cas
Huge, le maillage généré comporte 37 milliards de
noeuds pour 222 milliards déléments et a été réalisé
sur 16 800 ceeurs, ce qui permet d'envisager genérer
un maillage de 1000 milliards d’éléments en utilisant Ia
quasi-totalité d’Occigen, avec ses environ 77 000 cceurs.

A, - P | ﬂla
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tiny 82 144 000 482 681 073
small 172 5371 543 1016 097 339
average 1349 570 245 7 981339917
big 10 558 271 773 62 651 567 484
huge 37473972094 222 714 467 648

Tab3 : Caractéristiques

0.217 0.783 des maillages générés sur

0.228 0.788 16 800 cceurs : nombre de

0232 0.806 neceuds et déléments du maillage
partitionné en 16 800, ainsi que

0.298 0.822 la qualité normalisé minimale et

0.283 0.830 moyenne

Exécution sur la quasi-totalité d'Occigen 2017

Une exécution a été tenté sur la totalité d'Occigen en
utilisant les deux partitions mais n‘a malheureusement
pas fonctionné d0 a un dépassement de la capacité
meémoire sur un neceud. Le calcul initialement prévu
pour s'exécuter sur 81 250 cceurs a été lancé sur « uni-
quement » 77 000 coeurs ce qui 3, semble-t-il, créé un
leger déséquilibre qui a été fatal pour le code. Ce type
de calcul reste donc a faire mais sera retenté lors de
prochaine phase de maintenance d'Occigen, de facon
a géner le moins possible les autres utilisateurs.

B Perspectives

Dans le context de TeraMesh, ou l'objectif est de générer
un maillage le plus gros possible, I'utilisation uniforme
du calculateur avec 24 cceurs par nceud et une limite
de 2,6Go de RAM par cceur a été choisie, mais d’autres
alternatives sont intéressantes. Par exemple, maximi-
ser |'utilisation du calculateur (28 coeurs sur BDW) et/
ou prendre en compte la légére hétérogénéité de la
puissance des cceurs de calcul (HSW vs BDW) dans
I'application, dans le but de réduire encore le temps
de calcul. m

Une perspective a court terme est de réussir l'objectif
principal de ce grand défi TeraMesh : exécuter des pro-
cédures d'adaptation de maillage a I'échelle du super-
calculateur Occigen et générer des maillages bi et tri
dimensionnels a 1000 milliards d'éléments. Ces exécutions
seront faites lors des maintenances du calculateur, pour
géner le moins possible les autres utilisateurs.

A moyens terme, nous souhaitons effectuer des « bench-
marks » en prenant en compte I'architecture d’Occigen
avec sa double (voir triple) partition des nceuds de
calcul: 24HSW/128 Go, 24 HSW/64Go et 28BRW/64Go.
Cecipermet d’envisager plusieurs utilisations possibles :

- uniforme, avec 24 coeurs par nceud et une empreinte
mémoire inférieure a 2.6 Go par coeur ;

- maximal, avec 24 coeurs sur HSW et 28 cceurs sur BDW
mais empreinte mémoire limité a 2.3 Go par coeur ;

- rapide, pour prendre en compte dans I'application de la
puissance réel des coeurs de calcul. Dans ce cadre, BDW
est légerement plus rapide que HSW et nous pouvons
envisager d’équilibrer la charge de travail en consé-
quence. Cependant, nous remarquons que ceci va 3
I'encontre de la mémoire disponible, car les cceurs BDW
legerement plus rapides ont moins de mémoire par
coeur que les coeurs HSW.

D'autres exécutions a l'échelle du supercalculateur sont donc
envisagées pour évaluer ces différentes configurations.

Ce grand défiavait pour but de tester et valider le noyau
d’adaptation de maillage a I'échelle des supercalculateurs
de classe Tier1 et de voir vers quelle taille de maillage
nous pourrions aller dans le futur. Cette exploration
devra bien entendu étre suivi d'une phase d’intégration
dans une chaine de calcul plus complexe et plus réaliste,
avec la résolution de trés grands systemes linéaires ou
non, en utilisant des méthodes multigrille et lors de
calculs instationnaires. Il est important de préciser que
I'ensemble de cette chaine de calcul doit étre parallé-
lisée et exécutée g distance sur le calculateur : de Ia
génération du maillage de calcul a I'exploitation visuelle
des résultats via des logiciels tel que Vislt ou Paraview.

Les cellules de veille technologique de GENCI, avec
Frioul et Ouessant permettent d’adapter et d'optimiser
nos codes (ou nos minis applications) a ces nouvelles
architectures qui seront peut-étre au cceur des super-
calculateurs de demain ou le nombre d’unité de calcul
seront de plusieurs millions. M
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n Le contexte : ITER, le chemin vers la fusion
thermonucléaire par confinement magnétique

L'effort pour la maitrise de I'énergie de fusion nucléaire
a des fins pacifiques est devenu un sujet de recherche
ouvert au lendemain du lancement de Spoutnik. Cette
source d’énergie a beaucoup d'attrait mais se révele
difficile a mettre en ceuvre. L'obtention d’un niveau
important de réactions auto entretenues est le verrou
que la communauté internationale a décidé de surmonter
avec la construction d’ITER a Cadarache. ITER est un dis-
positif expérimental avec une configuration magnétique
torique appelée tokamak. En support a ce défi scientifique
et technologique, le CEA, la Fédération de Recherche
pour la Fusion par Confinement Magnétique, et les
partenaires européens, chinois et japonais, ont modifié
le tokamak TORE SUPRA (aussi localisé a Cadarache)
pour réaliser un dispositif permettant de mieux soute-
nir la conception et la construction d'ITER. Ce nouveau
dispositif expérimental s'appelle WEST, un clin d'ceil
amical 3 nos collegues chinois qui opérent le tokamak
EAST. L'enjeu des expériences a venir sur ITER est de
réaliser les conditions requises pour que la matiere, dite
3 I'état plasma, atteigne des températures de l'ordre de
700 000 000 K. Maintenir de telles températures sur
terre, sur des échelles de l'ordre du metre, suppose de
mettre en ceuvre une capacité d’isolation thermique
exceptionnelle. Un champ magnétique intense joue ce
role et assure le confinement du plasma. L'organisation
géomeétrique du champ magnétique considérée commela
plus favorable est la structure torique appelée tokamak,
elle est utilisée pour ITER comme pour WEST, EAST, etc.

Dans le régime de combustion thermonucléaire visé dans
ITER, les 2/3 de la puissance nécessaire au chauffage du

plasma seront issus des réactions de fusion nucléaire.
La difficulté majeure est que de petites perturbations
peuvent limiter la qualité du confinement et la perfor-
mance lors des expériences. Le contréle de ces effets
est de mieux en mieux maitrisé dans les dispositifs
expérimentaux actuels. L'ambition d’ITER, gréce a un
plus grand volume de plasma, est de mettre en ceuvre
ce savoir pour atteindre le régime de combustion ther-
monucléaire et le maintenir. Le chemin qui méne a cette
réalisation est tracé par un ensemble de données expé-
rimentales, réunies par la communauté internationale,
et quirelie la performance d'un plasma aux parametres
de fonctionnement, comme la taille du tokamak. La loi
d’échelle empirique qui a ainsi été établie n'a cependant
pas de base théorique systématique. Pour augmenter
la fiabilité de la loi d’échelle, les expériences avec une
géomeétrie similaire a celle d’'ITER ont été privilégiées.
En conséquence, I'impact de la géométrie sur la per-
formance n’est pas établi avec la méme précision que
pour d’autres parametres. En particulier, le rapport entre
le grand rayon et le petit rayon du tore, le parametre
appelé rapport d'aspect, est fixé aux environs de 3.
En contraste, en raison de contraintes technologiques,
aussi bien EAST que WEST ont un rapport d’aspect plus
grand, pouvant atteindre 6. Dans ce contexte, les simu-
lations numeériques doivent permettre d’interpréter les
propriétés des lois d'échelle et explorer le potentiel
d’optimisation par la géométrie. Mettre en perspective
les performances a venir dans WEST par rapport aux
autres expériences, et donc vis-a-vis de la loi déchelle
empirique, est I'enjeu du projet de simulation WATT. |

Figure 1: Vue intérieure
du tokamak WEST avant
les premiers plasmas. En
fonctionnement, ce volume
torique sera occupé par

un plasma confiné par

un champ magnétique
pouvant étre porté a

4 Teslas. La température

de ce milieu devrait

atteindre 20 000 000 Kelvin
(peu différente de la
température en °C), mais
une pression de l'ordre de
0,75 atmosphére. Dans ce
milieu trés dilué, les collisions
ont un effet faible, et la
description fondamentale est
nécessairement cinétique.
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a WEST et GYSELA en support a ITER

Le parametre décrit par la loi déchelle est le temps de
confinement de I'énergie. Il mesure le temps carac-
téristique d’évolution de I'énergie interne du plasma,
typiquement la température, lors d’'un changement
de puissance de chauffage. Il s'agit donc d'un indica-
teur de la qualité du confinement du plasma. Dans les
expériences, une turbulence se développe affectant
Iisolation du systéme. Le niveau de performance dont
Iindicateur est le temps de confinement de I'énergie est
donc lié a cette turbulence et en particulier au trans-
port de chaleur des ions du plasma. En complément
des expériences, la communauté scientifique a initié
un effort de simulation numérique pour maitriser la
turbulence plasma (qui n‘a pas que des effets négatifs
de réduction de performance). Cette activité théorique,
riche de nombreux résultats qualitatifs, 3 essentiellement
fourni a ce jour un éclairage parcellaire sur la physique
du confinement. L'équipe autour du code GYSELA par-
ticipe 3 cet effort et a choisi d'aborder ce probléeme en
réalisant des simulations multi-échelles : depuis I'¢chelle
des structures turbulentes jusqu’a celle de la machine.
Cela impose de considérer la géomeétrie complete du
tore, soit des simulations globales du transport de I3
chaleur par la turbulence, avec un mécanisme de for-
cage hors de l'équilibre thermodynamique proche des
réalisations expérimentales, c’est a dire une source de
chaleur déterminant un flux dénergie orienté vers le
puits situé a la périphérie du plasma. En contrepartie,
nous avons accepté de simplifier pour le moment la
forme des surfaces du tore et de limiter notre étude au

transport de chaleur des ions. Méme dans le cadre de
ces simplifications, les simulations avec GYSELA nous
conduisent a une stratégie de simulations aux limites
des calculateurs actuels en taille mémoire et en temps
de calcul. La maturité du code, la possibilité détudier
une propriété globale comme le temps de confinement
de I'énergie et la nécessité de situer les performances
confinement de WEST par rapport aux autres expériences
sous-tendent le projet WATT.

Figure 2 : Image reconstruite 3 partir des simulations
GYSELA donnant une carte du champ de potentiel
électrique a un instant donné. Deux coupes sont
effectuées : (i) le tore est ouvert permettant de visualiser
la structure des structures de potentiel, ces dernieres

sont analogues aux vortex pour la turbulence des fluides
neutres, (ii) en évidant la partie centrale, on peut constater
I'enroulement de ces structures sur les surfaces toriques.

A notre connaissance, il n‘existe pas de tentative pour
décrire le temps de confinement de la chaleur dans les
plasmas par la simulation méme si certaines des pro-
priétés sous-jacentes ont été traitées par ailleurs. Les
derniers développements du code GYSELA au niveau du
traitement des conditions limites permettent d'aborder

Efficacité relative (Occigen2)
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cette question. De plus il est apparu que la variation du
rapport d’aspect ne conduisait pas a3 une modification
tres importante des conditions de simulation, tout en
jouant de maniére directe sur un temps caractéristique
contrélant la turbulence plasma. Le projet WATT, pour
WEST Aspect ratio and Turbulent Transport, avait ainsi
comme objectif de déterminer le temps de confinement
de I'énergie et sa dépendance en fonction du rapport
d’aspect, couvrant une plage de rapports d'aspect allant
de 1.5, expérimenté sur le tokamak anglais MAST, 3 pour
TORE SUPRA et ITER et atteignant jusqu’a 6 pour WEST. M

Figure 3 : Ftude de performance dite de scalabilité (strong
scaling) réalisée avec GYSELA sur OCCIGENZ dans le

cadre du grand challenge WATT. Le résultat est correct
mais inférieur au niveau atteint avec 33000 cceurs sur
BlueGene/Q (87 %).
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B Code de calcul GYSELA

Le code de calcul GYSELA est un code de simulation
de la turbulence plasma, cette derniére déterminant
le transport de chaleur des ions dans le cas de WATT.
Le code est adapté aux architectures massivement
paralléles et fait l'objet d’'une recherche d’amélioration
continue dans le cadre de collaborations nationales et
internationales. Le modele pour le plasma est cinétique,
c'est-3-dire qu'il traite I'espace des phases, a priori a
6 dimensions sous forme de convection en coordonnées
de position et en vitesse sous I'influence de collisions et
en présence d’'un champ de vitesse turbulent associé au
champ électrique. Ce dernier est déterminé en utilisant
les équations de Maxwell. Une séparation d’échelle,
cohérente avecl’intensité du champ magnétique présent
dans les tokamaks, permet de réduire la dimension de
I'espace a 5 dimensions. Cette réduction, cruciale pour la
réalisation de simulations numériques avec les puissances
de calcul actuellement disponibles, se traduit par une
plus grande complexité des équations. En effet, dans
cette approche, les particules sont transformées en
boucles de courant dontla taille est finie et comparable,
en général plus grande, a celle du maillage. On introduit
ainsi un caractere non-local dans la physique et une
nouvelle contrainte sur le numérique. Le code permet
de déterminer Ia fonction de distribution 5D des ions
dans le cadre formel appelé gyrocinétique. Un schéma
semi-lagrangien réalise I'avancement en temps. Il est
original par rapport a la plupart des schémas utilisés
dans les codes concurrents, Particle In Cell (PIC) ou
Eulérien. En simplifiant, on peut considérer que I'on étudie
la déformation du maillage lors des convections dans
I'espace des phases et que I'on projette alors la fonction
de distribution attachée a ce maillage sur un maillage
régulier. On combine ainsi les propriétés de suivi des
trajectoires des codes PICs avec I'utilisation d’une grille
fixe comme dans le cadre des codes Eulériens. Le code

GYSELA a été testé sur 450 000 coeurs, sur l'un des plus
gros calculateurs européens (http://www.fz-juelich.de/
ias/jsc/EN/Expertise/High-Q-Club/_node.html), avec une
bonne efficacité. La simulation de base utilisée comme
point de départ pour le projet est une simulation de
272 109 points de maillage utilisant quelgues milliers
de cceurs pour un temps de calcul d’'un mois environ.
Les derniers développements du code, notamment en
remplacant des zones non-physiques pourimposer des
conditions limites plus proches de l'expérience, nous
incitent maintenant d’aborder les propriétés globales de
confinement dans un cadre permettant une confrontation
des simulations avec les résultats expérimentaux. M
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Figure 4 : Coupes de la carte du potentiel électrique (voir
figure 2) analysée dans le cadre de WATT. Cette figure
est utilisée pour construire un film de la simulation. La
coupe de gauche représente les petites structures du
potentiel électrique caractérisées par le nombre d'onde.
Ces fluctuations du potentiel électrique sont a l'origine du
transport turbulent de la chaleur dans les tokamaks. La
coupe située a droite représente les grandes structures
de potentiel, peu étendues dans la direction radiale et qui
cisaillent les structures turbulentes contribuant ainsi a un
contréle du transport de chaleur. Les parametres les plus
importants de la simulation sont affichés dans la partie
gauche.

n Préparation de GYSELA pour OCCIGEN2

Depuis une dizaine d'années, les préoccupations énergé-
tigues ontlimité I'augmentation des fréquences d’horloge
chez les fondeurs de processeurs et ont conduit a I'ere
du multicore et du manycore. Cela se traduit par une
augmentation du parallélisme et du nombre de cceurs au
sein de chaque nceud de calcul des supercalculateurs. La
technologie de I’'hyperthreading permet a deux threads
d’étre actifs et de réaliser des calculs sur un méme ceeur.
Un certain nombre de ressources se retrouvent ainsi
partagées : bus internes, registres, unités de calculs,
mémoires cache. En 2009 on employait typiquement
8 threads par nceud : avec OCCIGENZ, pour chacun des
nceuds de 24 ceeurs, c’est maintenant 48 threads qui
sontainsi actifs. Cette approche permet de maximiser le

:\‘.\_".

nombre d’instructions en calcul flottant qui sont traitées
a chaque cycle horloge (et I'approche est beaucoup
plus efficace que dans les générations précédentes de
processeurs). En effet, il y a deux unités matérielles
qui sont a méme de réaliser des calculs flottants dans
les processeurs Broadwell. En affectant deux threads
sur un méme cceur, cela permet de proposer deux flux
de travaux indépendants qui pourront plus facilement
occuper ces unités de calcul. De plus, les unités de calcul
sont vectorielles, c’est 3 dire qu'elles sont capables de
réaliser des additions, multiplications sur des petits
vecteurs (4 flottants double précision). Dans GYSELA,
comme d'autres codes, cette capacité de traitement sur
des petits vecteurs augmente les capacités de calcul
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de maniére significative. Mais elle n'est effective que
si le compilateur possede les qualités nécessaires pour
transformer le code source en une série d'opérations
vectorielles. Les versions 2017 et 2018 des compi-
lateurs d’INTEL sont caractérisées par un net progres
dans le traitement de cette tache difficile. Cependant,
le programmeur doit mettre en forme le code source
pour que la transformation par le compilateur soitla plus
efficace possible. C'est ainsi que de nombreux codes,
dont GYSELA, sont actuellement dans une phase de
réécriture afin d'assister le compilateur dans la détection
des opérations vectorielles les plus performantes. Cette
démarche augmente significativement le débit des opé-
rations de calcul flottant. Par ailleurs, le nombre élevé
de cceurs au sein de chaque nceud nous a conduits a
rechercher puis a trouver plus de parallélisme 3 grain
fin en utilisant une grande variété de fonctionnalités du
paradigme de parallélisation d’'OpenMP. Cette révision
de la parallélisation des « nids de boucles » a permis
d’occuper les coeurs calculs avec un meilleur équilibrage
de charge. Certaines adaptations de l'utilisation combinées

3 GYSELA sur OCCIGEN2
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Figure 5 : Ftude statistique de la performance de
confinement en fonction du petit rayon du tore de
l'intérieur vers l'extérieur. Dans la partie centrale les
fluctuations statistiques sont encore considérables. Au
niveau de la ligne verticale, pointillée blanche, un effet
de convergence par accumulation permet de tracer la
distribution de probabilité de I'indice de performance, le
temps de confinement de la chaleur, figure (7)

L'utilisation des moyens de calcul rendus disponibles
dans le cadre du grand challenge a été organisée de
maniere graduée avec un portage qui se passe bien suivi
des premiers petits cas de production scientifique. C'est
dans cette phase que des problemes de performance
sont détectés avec une perte d'un facteur 7 qui affecte
de maniere aléatoire les simulations. Une interaction
efficace se met en place avec le support du CINES. Une
version simplifiée de GYSELA est fournie pour faire des
tests. L'analyse, assez complexe, révele finalement un
probléeme informatique ; certaines zones de mémoire
allouées lors de I'exécution des calculs sont conservées
et ne sont pas toujours libérées en fin d’exécution. Des
procédures sont mises en place par le CINES pour circon-
venir ce probléme. A I'issue de cette phase, avec un cas
de 160 109 points de maillage, nous avons réalisé un
test de performance entre 3000 et 19000 cceurs avec
une efficacité de 67 % (strong scaling) comme indiqué
sur l'illustration. Ce résultat est bon mais indique aussi
des marges de progression. L'analyse des différentes
séquences du code montre en effet une assez forte
hétérogéneité. Par ailleurs, de meilleures efficacités ont
éte réalisées sur d'autres machines, par exemple 87 %
sur 33000 cceurs sur BlueGene/Q. Dans la derniére phase
du grand challenge, alors que la situation informatique
était améliorée, le déroulé des calculs a été ralenti par
I'augmentation du temps d‘attente pour I'exécution en
raison du grand nombre de projets impliqués dans cette
phase « Grands challenges». Dans ce contexte, les plus
gros cas, qui devaient étre emblématiques de WATT,
n‘ont pas été réalisés.
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Figure 6 : Figure analogue a celle de I3 figure 5,

étude statistique de la performance de confinement

en fonction du petit rayon du tore de l'intérieur

vers l'extérieur. Ce régime est loin de I'équilibre et
correspond a un transitoire. Pendant cette évolution,
des lignes d’accumulation de la statistique indiquent
l'existence d’états quasi-stationnaires associés une forte
hétérogénéité radiale.
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Les simulations WATT

Le code GYSELA a été utilisé dans une configuration
bien maitrisée par I'équipe ou les principales inconnues
étaientles propriétés d'auto-organisation de la turbulence
dans les simulations. Le principe retenu a été d'étudier
des plasmas dans un régime ou I'’énergie interne restait
invariante lors des changements de valeurs des para-
metres de contrdle. Cela supposait en particulier de
varier la source de chaleur pour compenser les variations
d’efficacité du confinement. Le point de départ a été
donné par une simulation effectuée sur le calculateur
COBALT du CCRT ou un régime de stationnarité a été
obtenu avec une source constante dans le temps et
une énergie interne convergeant vers une valeur quasi-
stationnaire. Pour tracer la voie dans le programme
de simulation nous avons supposé des dépendances
lors de la variation des parametres caractéristiques.
Certains ajustements de I'amplitude de Ia source ont
éte réalisés notamment pour trouver un encadrement
de Ia solution stationnaire : avec une source d'ampli-
tude trop forte on observe une croissance de |'énergie
interne etinversement lorsque |a source est trop faible,
I'énergie interne décroit. Ce type d'encadrement per-
met un calcule plus fiable du temps de confinement.
Dans la plupart des cas cependant, une dérive qui nous
semblait faible a été jugée acceptable. Par ailleurs, nous
avons changeé le pas de temps numeérique de maniere
analogue a celle projetée pour le temps de confinement
global du plasma. Dans certains régimes, cette stratégie
est apparue trop optimiste compte tenu de I'existence
d’échelles de temps différentes dans le systeme simulé.
Deux aspects ont marqué la réalisation des simulations.
L'existence systématique d’un transitoire, caractérisé par
une dynamique variant peu d’'une simulation a I'autre et
d’intérét réduit pour I'analyse physique. Par ailleurs, une
évolution lente des profils est toujours observée sans
que l'on puisse dire si elle correspond a I'exploration

de la solution quasi-stationnaire, ou un transitoire vers
une autre forme d'équilibre. Un questionnement sur
les indicateurs nous 3 permis de quantifier Ia fiabilité
des simulations. Sur un total de 41 simulations, nous
avons réalisés trois cas tests et trois simulations ont été
arrétées en cours d’exécution car elles ne semblaient
pas fiables. Nous disposons ainsi de 35 simulations
permettant de dégager les dépendances paramétriques
du temps de confinement telles que déterminées par
les simulations. ™
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Figure 7 : Distribution de probabilité du critére de
performance, échelle verticale, le temps de confinement
de la chaleur, axe horizontal. On observe un écart a la
distribution gaussienne (parabolique dans cette échelle
logarithmique). Les traits verticaux indiquent la valeur la
plus probable et I'écart type. Ces grandeurs sont calculées a
partir de la statistique I'inverse du temps de confinement.

B Observations et résultats scientifiques

La stratégie de réalisation de simulations en régime
stationnaire a été un succes. Nous avons pu obtenir
ainsiun ensemble de simulations décrivant un domaine
de parametres assez grand ou un régime turbulent est
atteint. La dynamique présente de fortes fluctuations,
y COMPris pour une quantité intégrale, comme |'énergie
interne. En revanche, I'évolution de I'énergie interne
sur des temps assez longs ne présente pas une dérive
significative. Dans de nombreux cas le choix initial de
I'amplitude de la source de chaleur a semblé suffisant
pour maintenir un degré de stationnarité souhaité. A
contrario nous avons identifié des régimes ou I'établis-
sement de conditions stationnaires aurait nécessité un
changement de la répartition spatiale de la source. Nous
avons adapté notre programme de simulation a la charge
de la machine et de ce fait privilégié I'exploration des
dépendances paramétriques du temps de confinement
de I'énergie sur de « petits » cas. L'étude de I'impact

de 3 parametres clefs sur le temps de confinement a
été réalisée.

L'étude de l'effet du rapport d’aspect, compris entre celui
d’ITER et celui de WEST, qui était I'objectif premier de
WATT, aindiqué une dépendance inverse a celle obtenue
de laloid’échelle empirigue. La variation ainsi observée
était cependant qualitativement en accord avec celle
gue nous avons supposée pour conduire les simulations.
Celles-ci ont ainsi confirmé I'analyse que nous avons
faite quant au role de ce parametre. Aux plus petits rap-
ports d'aspect, la situation n'a pas pu étre entierement
clarifiée. En premier lieu, ces simulations sont apparues
plus difficiles 3 conduire en état stationnaire car une
variation spécifique du confinement dans la région la
plus centrale a été observée. Il est possible que pour
ce domaine de rapport d'aspect la dépendance soit plus
proche de celle résultant de la loi d’échelle empirique.
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Cela semble assez satisfaisant dans la mesure ou les
configurations magnétiques de ce type ont été incluses
dansla base des données expérimentales. Si ce résultat
était confirmé, la dépendance du temps de confine-
ment en fonction du rapport d'aspect présenterait un
minimum autour de 3, suggérant une amélioration du
confinement sur WEST d’un facteur 2, un effet qui serait
facilement identifiable lors des futures expériences qui
vont étre menées.

En complément a cette étude nous avons réalisé une
étude de la dépendance en fonction du parametre sans
dimension évaluant 'efficacité des collisions. Nous avons
obtenu une loi de variation compatible avec une loi
empirique, mais différant de la loi déchelle pour ITER.
La tendance est une dégradation du confinement avec
I'efficacité des collisions, alors que Ia loi empirique de
référence pour ITER ne présente qu'une dépendance
négligeable en fonction de ce parametre.

L'étude la plus exigeante a été celle portant sur un para-

metre comparable au nombre de Reynolds et mesurant le
nombre de degrés de liberté dans le systeme physique.
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Figure 9 : Analyse plus détaillée de la turbulence en
fonction du temps, axe vertical, et de la position radiale,
axe horizontal. La carte de couleur indique le nombre
d'onde du mode de plus forte intensité dans le spectre
turbulent. On distingue deux régions, en noir la région ou
le nombre d’onde vaut 1, ce qui correspond a une trés
grande structure, et les régions colorées, en vert et jaune
oU les nombres d'onde sont ceux des modes turbulents qui
dominent le transport de chaleur. Le critére utilisé est trés
sensible et indique avec un fort contraste les régions de
turbulence atténuée (en noir) des régions de turbulence
forte (colorées). Cette analyse permet de constater que
la turbulence continue de s‘auto-organiser sur des temps
longs. La campagne de simulations WATT est une étape
importante, pas un point final.
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Figure 8 : Le résultat représenté ici est le résultat
emblématique de WATT, il montre une augmentation
linéaire de la performance de confinement, axe vertical,
avec le rapport d'aspect A, axe horizontal, alors que les lois
empiriques indiquent une décroissance. Sur cette figure les
points compris entre A = 1.5 et A = 3 doivent étre repris

et pourraient conduire a une inversion et un minimum vers
A=3... Affaire a suivre !

Nous avons pu réaliser des simulations intéressantes,
dégageant de premiéres tendances. Pour ce parametre, les
premiers résultats indiquent une dépendance moins forte
que celle obtenue empiriqguement. Elle serait cependant
cohérente avec un transport balistique de la chaleur, en
accord avec I'analyse directe du transport que l'on peut
faire a partir des simulations effectuées avec GYSELA.

La campagne de simulations WATT est décisive car les
lois d'échelle obtenues, qui doivent étre confirmées et
complétées, permettent déja de déterminer, a partir des
parametres de contréle, I'amplitude de la source pour
réaliser des simulations en régime proche du régime
stationnaire. Cette capacité prédictive est importante
pour réduire une partie significative des transitoires
vers un régime en équilibre statistique. La deuxiéme
contribution est I'accord ainsi que le désaccord avec les
lois empiriques. Cela nous amene a questionner les prin-
cipes fondamentaux, souvent implicites, qui guident Ia
présentation des lois d’échelle empiriques. La possibilité
d’une description sur la base d'une dépendance enloide
puissance semble un point critique. Nos résultats sont
également analysés avec un regard critique et doivent
étre complétés par I'étude des propriétés du transport
turbulent de chaleur au niveau microscopique. Ces points
structurent notre effort actuel de recherche ainsi que
notre programme de simulations. M
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Le grand challenge WATT définit de nouvelles perspec-
tives dans le programme de simulations avec le code
GYSELA. Les résultats, toujours en cours d'analyse, et
complétés par d'autres simulations sur d’autres calcula-
teurs ont permis d'établir une loi d’échelle que I'on peut
confronter aux lois d‘échelle empiriques. Les prédictions
pour WEST sont nettement plus optimistes que celles

construites avec les bases de données expérimentales.
La confrontation aux expériences a venir sur WEST
s'annonce passionnante.
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