VIULE

L'apparition récente des calcu-
lateurs massivement paralléles
donne naissance a un nouveau
paradigme et ouvre une voie
nouvelle a la simulation numé-
rique. Plutét que de s'efforcer
a paralléliser toujours plus des
algorithmes qui ne sy prétent
pas toujours facilement, il
peut étre profitable de s'écar-
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JI\Y E
LES BENEFIGES DES METHODES MONTE-CARLO QUANTIQUE

La question ne fait maintenant plus débat : le passage a I'échelle commande de nouvelles
stratégies algorithmiques. En chimie, une approche originale - la méthode Monte-Carlo
quantique ou QMC - exploite massivement le parallélisme intrinséque des méthodes
probabilistes. Une implémentation judicieuse peut méme y ajouter une vraie résilience aux
pannes matérielles...

ter des approches classiques
pour se tourner vers d'autres
méthodes. Des méthodes in-
trinsequement peu efficaces
sur des ordinateurs a quelques
milliers de processeurs mais
dont la structure algorithmique
permet d’exploiter sans difficul-
té un nombre de processeurs
potentiellement tres large.

MICHEL CAFFAREL"
ANTHONY SCEMAMA™

On sait que sur une architec-
ture monoprocesseur, lalgo-
rithme optimal est celui qui
permet de calculer une quan-
tit¢é donnée en un nombre
d'opérations élémentaires le

* CNRS - Laboratoire de Chimie

et Physique Quantiques,
Univ. Paul Sabatier, Toulouse.




plus petit possible (par souci de
simplicité on ignore ici d'éven-
tuelles contraintes liées aux I/0
et/ou a la mémoire centrale).
Le temps de restitution, c'est a
dire le temps qu’attend ['utili-
sateur pour obtenir le résultat
souhaité, et le temps d'exécu-
tion sont alors essentiellement
identiques et proportionnels
au nombre d'opérations a ef-
fectuer.

Dans une architecture paral-
léle, on sait que la notion de
nombre d'opérations a effec-
tuer devient secondaire, I'ob-
jectif étant de réduire le temps
de restitution grace au calcul
simultané, quitte a effectuer
au total un bien plus grand
nombre d'opérations élémen-
taires. Quand le temps de resti-
tution peut étre rendu inverse-
ment proportionnel au nombre
de cceurs de calcul utilisés, on
est alors dans une situation de
parallélisme optimal. Quand
ce régime peut étre étendu a
des nombres arbitrairement
grands de processeurs, on peut
alors parler de méthodes qui
"passent a I'échelle".

Avec le développement des su-
percalculateurs au nombre de
processeurs toujours plus éle-
vé, disposer d'un algorithme qui
passe a I'échelle devient donc
véritablement crucial. Un tel al-
gorithme garantit qu'il existera
toujours un nombre minimal
de processeurs pour lequel
il sera supérieur a tout autre
qui ne passe pas a l'échelle, et
cela quelles que soient les per-
formances intrinséeques (mo-
noprocesseur) de ce dernier.
C'est ce a quoi travaillent bon
nombre de nos collégues scien-
tifiques aujourd’hui.
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Fig. 1 - Une simulation QMC type.

Chimie virtuelle

Cette problématique s'illustre
parfaitement dans son appli-
cation a la chimie, discipline
extrémement gourmande en
simulations numériques. La
chimie est au coeur de notre
vie quotidienne : développe-
ment des médicaments (drug
design), nouveaux matériaux
(nanosciences), énergies nou-
velles, etc. Etre capable de
comprendre, de prédire et d'in-
nover dans ce domaine est un
enjeu de société considérable.

En parallele a la chimie tradi-
tionnelle en laboratoire se dé-
veloppe une véritable chimie
virtuelle ou les processus sont
simulés sur ordinateur a partir
des équations microscopiques
de la matiére. Avec cette nou-
velle "chimie sur ordinateur",
les scientifiques cherchent a
reconstituer le plus fidelement

possible les échanges électro-
niques complexes a l'origine
des liaisons chimiques, des in-
teractions entre atomes et fina-
lement des diverses propriétés
chimiques recherchées.

Ce probleme constitue un for-
midable défi mathématique et
informatique puisqu’il met en
jeulacélebreéquationdeSchro-
dinger de la mécanique quan-
tique dont la solution recher-
chée - la fonction d’'onde - est
une fonction particulierement
complexe de l'ensemble des
positions de tous les électrons
(des milliers, voire plus!) et des
noyaux des atomes.

Durant ces cinquante dernieres
années, et toujours en relation
tres étroite avec le développe-
ment des caractéristiques ma-
térielles et logicielles des ordi-
nateurs, plusieurs méthodes
ont émergé. D'un point de vue
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Fig. 2 - Application de la méthode QMC a la simulation de I'atome d’hydrogéne.

algorithmique, elles s'appuient
principalement sur des sché-
mas itératifs de résolution
de systemes linéaires de tres
grandes tailles nécessitant des
volumes de calculs et des be-
soins en I/0 et/ou en mémoire
centrale considérables. Mal-
heureusement, parce qu'elles
sont basées surla manipulation
et le traitement de trés grandes
matrices, ces approches ne se
prétent pas facilement au calcul
massivement paralléle.

Nous développons dans notre
groupe une approche alterna-
tive pour la chimie, trés diffé-
rente des approches usuelles
mais qui passe a I'échelle natu-
rellement. Basée sur une inter-
prétation originale des proba-
bilités de la mécanique quan-
tique, cette approche connue
sous le nom de "méthode
Monte-Carlo quantique" (quan-
tum Monte Carlo ou QMCQ)

propose de simuler le monde
quantique réel, ou les électrons
possedent un caractére déloca-
lisé, par un monde fictif ou les
électrons suivent des trajec-
toires "classiques" comme les
planetes autour du soleil.

Afin d'introduire la délocalisa-
tion quantique absente de ce
schéma, une composante aléa-
toire estajoutée au mouvement
des électrons. C'est ce caractéere
aléatoire qui donne son nom a
la méthode : a chaque dépla-
cement d'électron un tirage
au sort est effectué comme a
la roulette du casino de la fa-
meuse station balnéaire.

Chaque trajectoire ou groupe
de trajectoires aléatoires peut
étre distribué a volonté sur un
nombre arbitrairement grand
de coeurs de calcul, chacune
de ces trajectoires évoluant
indépendamment des autres

Temps infini
de simulation

Densité
électronique
de I'atome
d'hydrogene

(pas de communications entre
elles). La situation est donc
idéale du point de vue du calcul
paralléle.

La Figure 2 illustre la méthode
QMC appliquée au cas de la
simulation de l'atome d'hydro-
gene, le plus simple des atomes
(un électron "gravitant" autour
d’'un proton).

L'image insérée dans le bloc
bleu représente quelques mil-
liers de pas d'une trajectoire
de I'électron se déplacant aléa-
toirement autour du noyau
fixe (en blanc) de l'atome. Les
trajectoires obtenues sur des
coeurs de calcul indépendants
peuvent étre superposées a
volonté (partie droite de la fi-
gure) et la densité électronique
exacte (probabilité de présence
de l'électron) est reconstruite
dans le cas-limite d'un nombre
infini de trajectoires.




Aspects computationnels

Déployer efficacement des si-
mulations ou des milliers d’élec-
trons effectuent des milliards
de pas nécessite d'optimiser
au mieux les aspects algorith-
miques et informatiques les
plus critiques. Détaillons main-
tenantles principales stratégies
gue nous avons employées.

Nous définissons un marcheur
comme |'ensemble des coor-
données x, y et z de chacun
des N électrons du systeme
(un vecteur a 3 N dimensions).
Pour réaliser une trajectoire,
un marcheur va effectuer une
marche aléatoire dans I'espace
a 3 N dimensions, de facon a
reconstruire la densité de pro-
babilité correspondant au car-
ré de la fonction d'onde.

Nous définissons un bloc (Fi-
gure 2) comme un ensemble de
trajectoires courtes realisées
par un groupe de marcheurs
pendant un certain nombre de
pas (de I'ordre de 10 000). Pour
chaque bloc, on calcule les va-
leurs moyennes des proprié-
tés (énergie, moment dipolaire,
etc.) a partir des positions suc-
cessives de chacun des mar-
cheurs le long de toutes les tra-
jectoires du bloc.

Si les blocs sont suffisamment
longs, les positions finales des
marcheurs sont complétement
décorrélées des positions ini-
tiales, de sorte qu'on peut
considérer les blocs comme
étant tous indépendants. Dans
ce cas, les valeurs moyennes
calculées sur les blocs ont une
distribution statistique obéis-
sant a une loi Gaussienne.
Chaque moyenne de bloc est
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Fig. 3 - Les clients sont organisés en arbre binaire afin d'alléger les communi-
cations réseau : un client envoie son tampon de résultats a son parent dans
l'arbre. Lorsque le parent recoit des données provenant d’'un de ses fils, il les
ajoute a son tampon de résultats, qui sera envoyé plus tard a son parent (le
grand-pere), etc. Ainsi, le serveur recoit par le réseau un petit nombre de gros
paquets de résultats au lieu d'un grand nombre de petits paquets. Résilience :
si un parent ne répond pas, le client va envoyer son tampon de résultats & son
grand-pere. Si le grand-pére ne répond pas non-plus, le client va I'envoyer a
l'arriére grand-pére, etc., jusqu’a ce que le paquet finisse par étre directement

envoyé au serveur de données.

un échantillon que l'on utilise
pour calculer statistiquement
les valeurs moyennes des pro-
priétés.

Le but est alors de calculer le
plus de blocs possible le plus
rapidement possible. Pour cela
nous avons adopté deux straté-
gies complémentaires. La pre-
miere met en place un systeme
de parallélisation efficace. La
seconde réalise la réduction du
temps de calcul de chaque bloc
en travaillant sur I'optimisation
mono-coeur.

Gérer la résilience

Lorsque l'on utilise des di-
zaines de milliers de cceurs, la
tolérance aux pannes devient
critique. Si un nceud de calcul

tombe en panne en moyenne
au bout de cing ans, un calcul
mobilisant 2 000 nceuds simul-
tanément ne pourra pas travail-
ler 24 heures sans défaillance.
Nous devons donc disposer
d’'un systéme qui survive colte
que colte.

Dans le cas d’algorithmes déter-
ministes le calcul est découpé
en taches, l'accomplissement
de chacune d'elles étant indis-
pensable pour obtenir un ré-
sultat correct. En cas de panne,
certaines taches ne pourront
pas étre effectuées.

Les bibliotheques MPI sont bien
adaptées aux calculs détermi-
nistes. En effet, lorsqu’un client
MPInerépondplus, toutlereste
de la simulation est tué car cer-
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Fig. 4 - Schéma fonctionnel du modéle algorithmique client-serveur.

taines taches ne pourront pas
étre réalisées. Dans notre mo-
dele, perdre des blocs au cours
de la simulation ne change pas
les moyennes, mais influe seu-
lement sur la barre d’erreur du
résultat. Nous avons donc choi-
si de ne pas utiliser MPI pour
la parallélisation, mais nous
avons implémenté un modéle
client/serveur, ou les clients
calculent des blocs et envoient
les résultats au serveur qui les
stocke dans une base de don-
nées. Si un client meurt, tant
pis, les autres clients conti-
nuent a calculer.

Les clients et les serveurs sont
des scripts Python multithrea-
dés qui communiquent par soc-
kets TCP (Figure 4). Notons que
les communications étant non-
bloguantes et peu intensives,
les latences dues a la couche
TCP ne posentpasde probléme.
Il'y a un seul client par nceud de

calcul. Chaque client lance au-
tant de programmes de calcul
qu’il y a de cceurs physiques
sur le nceud. Le programme
de calcul est un binaire For-
tran monothread connecté au
client par un pipe Unix. Des que
le résultat est communiqué au
client, le programme de calcul
commence immédiatement a
calculer le bloc suivant. Simul-
tanément, lorsque le client est
inactif, il transmet ses résultats
a un autre client dans le but de
les acheminer vers le serveur.

Le serveur comporte deux
threads principales une
thread réseau et une thread
I/0. Le serveur recoit des don-
nées par la thread réseau, les
traite et les place dans une file
d'attente. Simultanément, la
thread 1/0 vide la file d'attente
pour mettre les résultats sur
disque. Les clients n'accédent
jamais au disque dur local ou

au systeme de fichiers par-
tagé mais plutét a un disque
virtuel en RAM (/dev/shm) afin
d'échapper aux pannes liées au
stockage temporaire (disque
plein, panne physique, etc.).

Facteur d’'accélération
en fonction du nombre
de nceuds

Puisque les blocs sont indé-
pendants, aucune synchronisa-
tion n'est nécessaire entre les
clients, et cela permet d'obte-
nir un facteur d'accélération
presque idéal en fonction du
nombre de nceuds. Cependant,
il y a deux étapes critiques qui
vont nuire a l'idéalité du facteur
d'accélération : l'initialisation et
la terminaison.

Pour avoir une initialisation
rapide, il faut démarrer les
clients aussi vite que possible
sur les nceuds de calcul. La mé-




thode qui nous parait la plus
rapide est l'utilisation d’'un lan-
ceur MPI qui va envoyer par
MPI_broadcast un fichier tar
contenant le binaire statique
Fortran, les scripts Python et
le fichier d'input sur tous les
nceuds. Lorsqu’un nceud recoit
I'archive, il la décompresse et
lance le client qui démarre im-
mediatement les programmes
de calcul. Lorsque tous les
clients ont démarré, le lanceur
MPI se termine. Ainsi, chaque
nceud de calcul démarre des
que possible. Pour un calcul
sur un millier de nceuds, nous
avons mesuré un temps d'ini-
tialisation de l'ordre d'une ving-
taine de secondes.

Pour la terminaison, sachant
que tous les nceuds de calcul
sont deésynchronisés, il fau-
drait attendre que chacun des
nceuds ait fini de calculer son
bloc. Il pourrait en résulter
une latence importante, beau-
coup de nceuds attendant que
les derniers aient terminé. On
ne peut pas non plus tuer vio-
lemment tous les clients, car
les résultats des blocs en cours
seraient perdus.

Nous avons donc permis aux
programmes d'intercepter le si-
gnal SIGTERM afin d'écourter le
bloc en cours et de transmettre
le résultat de ce bloc au client.
Ainsi, la terminaison d'un client
est presque immédiate et au-
cune seconde de calcul n'est
perdue. Pour un calcul d'un
millier de nceuds, nous avons
mesuré une terminaison de
I'ordre de 10 secondes. Ces élé-
ments combinés permettent
d'obtenir la courbe de la Fi-
gure 5. A nombre constant de
neceuds, le temps d'initialisation
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Fig. 5 - Mesure de l'efficacité paralléle résultant des différentes stratégies com-

binées.

et de terminaison est constant,
donc plus le temps de calcul est
long, plus l'efficacité parallele
est bonne.

Optimisations mono-coeur

Chaque seconde gagnée dans
le calcul se répercutera sur
la totalité de la simulation car
aucune synchronisation n’'est
bloquante. Ainsi, nous avons
entrepris un travail important
d’'optimisation mono-cceur de
notre programme QMC=Chem
en profitant de l'expérience et
des outils développés par le
groupe du Pr Jalby au Labora-
toire Exascale Computing Re-
search (Intel-CEA-UVSQ-GENCI)
a [I'Université de Versailles-
Saint-Quentin-En-Yvelines.

Dans notre algorithme, nous
devons évaluer a chaque pas
Monte-Carlo  (plusieurs mil-

liards) la fonction d'onde, ses
dérivées par rapport a cha-
cune des coordonnées électro-
niques et son Laplacien. Ces
opérations font intervenir des
produits de petites matrices
(< 1000 x 1000) dont l'une est
dense et 'autre creuse.

L'outil d'analyse statique MA-
QAO développé par nos col-
legues de Versailles nous a
aidé a écrire une routine de
produit matrice dense x vec-
teur creux dont les boucles les
plus internes atteignent théori-
quement les 16 flops/cycle en
simple précision sur les pro-
cesseurs Intel Sandy Bridge du
calculateur CURIE (TGCC-GEN-
CI-CEA). Pour cela, nous avons
effectué les modifications sui-
vantes dans le but de favoriser
la vectorisation :

* Tous les acces a la mémoire
sont consécutifs ;




* Tous les tableaux sont alignés
sur 32 octets en utilisant des
directives du compilateur ;

* La dimension la plus interne
des tableaux multidimension-
nels est toujours un multiple
de 8 éléments, afin que chaque
colonne du tableau soit alignée
sur 32 octets;

« Déroulage de la boucle ex-
terne (unroll and jam) pour reé-
duire le nombre d'écritures en
mémoire ;

+ Distribution des boucles pour
ne pas dépasser les 16 registres
et donc réduire les accés au
cache L1.

En pratique, étant donné que
nous faisons de l'ordre de N2
opérations (N, nombre d'élec-
trons) pour N2 acces a la mé-
moire, le calcul est inévitable-
ment limité par les acces a la
mémoire. Nous avons mesuré
jusqu'a 61% de la performance
créte du processeur dans cette
routine de produit matrice x
vecteur.

Lors de linstallation de CURIE
en décembre 2011, et grace au
soutien desingénieurs de BULL,
nous avons pu reéaliser notre
tout premier calcul QMC gran-
deur nature sur I'ensemble des
=~ 80 000 cceurs de la machine.
Celle-ci étant en cours d'instal-
lation, les calculs ont subi des
interruptions et des pannes.
Ce qui initialement nous avait
apparu comme une géne s'est
finalement révélé une chance:
le fait que nos simulations aient
pu étre menées a bien malgré
ces difficultés a validé en pra-
tique la grande robustesse de
notre schéma.
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Simulations pétaflopiques
pour la chimie d’Alzheimer

Grace aux moyens exception-
nels mis a notre disposition
ces deux dernieres années par
GENCI et le consortium euro-
péen PRACE, notre groupe a
pu démontrer la faisabilité
pratiqgue de nos simulations
pour des systemes difficiles
a atteindre par les méthodes
usuelles du domaine. Les appli-
cations abordées ont concerné
la chimie de la maladie d’Alzhei-
mer, qui met en jeu des inte-
ractions particulierement déli-
cates a reproduire.

On sait que cette maladie est
associée a une dégénérescence
du cerveau liée a l'apparition
de plagues composées d'agreé-
gats de molécules (peptides)
dites B-amyloide. Comprendre
pourquoi et comment ces mo-
lécules s'agregent est un des
enjeux majeurs de la compré-
hension des mécanismes les
plus fondamentaux a l'origine
de l'apparition de la maladie.

En collaboration avec le groupe
de biochimie expérimentale du
Pr Faller (LCC, Toulouse), nous
avons pu démontrer que la
précision chimique nécessaire
pour décrire quantitativement
ces systemes pouvait étre at-
teinte en utilisant le calculateur
pétaflopique CURIE mentionné
plus haut. La représentation
graphique qui ouvre ce dos-
sier illustre comment les trajec-
toires aléatoires des électrons
se déploient dans le cas des
systemes chimiques simulés.

Lors de ces simulations, un
débit de calcul réel de presque
1 Pétaflops soutenu pendant

plusieurs heures (précisé-
ment, 960 Tflops/s en simple
et double précision) a pu étre
mesuré.

Méme si beaucoup reste a
faire, nos premiéres simula-
tions probabilistes sur une ar-
chitecture massivement paral-
lele ouvrent des perspectives
prometteuses.

Bien que les volumes de calcul
nécessaires - qui représentent
des millions d’heures CPU mo-
noprocesseur - soient encore
beaucoup trop importants
pour en faire des méthodes
de routine, l'arrivée d'ici 2020
des machines exaflopiques
mille fois plus puissantes per-
met d'espérer transformer ces
techniques émergentes en un
outil de simulation accessible a
la communauté scientifique la
plus large. l

Les auteurs remercient 'ANR pour
son soutien a ce travail (projet
QMC=Chem ANR 2011 BS08004
01), ainsi que CALMIP (Toulouse),
GENCI et PRACE pour les moyens
informatiques importants mis a
leur disposition.
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