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L’apparition récente des calcu-
 !"#$%&'(!&&)*#(#+"',!%!  - #&'
./++#'+!)&&!+0#'1'$+'+/$*#!$'
,!%!.)2(#' #"' /$*%#' $+#' */)#'
+/$*#  #'1' !'&)($ !")/+'+$(3-
%)4$#5' 6 $"7"' 4$#' .#' &8#9/%0#%'
1',!%!  3 )&#%'"/$:/$%&', $&'.#&'
! 2/%)";(#&' 4$)' +#' &8<' ,%="#+"'
,!&' "/$:/$%&' >!0) #(#+"?' ) '
,#$"' ="%#' ,%/@"!A #' .#' &830!%-

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

ter des approches classiques 
,/$%' &#' "/$%+#%' *#%&' .8!$"%#&'
(3";/.#&5' B#&' (3";/.#&' )+-
"%)+&-4$#(#+"' ,#$' #C0!0#&'
sur des ordinateurs à quelques 
milliers de processeurs mais 
dont la structure algorithmique 
,#%(#"'.8#D, /)"#%'&!+&'.)C0$ -
té un nombre de processeurs 
potentiellement très large. 

On sait que sur une architec-
"$%#' (/+/,%/0#&&#$%?'  8! 2/-
rithme optimal est celui qui 
permet de calculer une quan-
tité donnée en un nombre 
d’opérations élémentaires le 
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plus petit possible (par souci de 
&)(, )0)"3'/+' )2+/%#' )0)'.83*#+-
tuelles contraintes liées aux I/O 
et/ou à la mémoire centrale). 
E#'"#(,&'.#'%#&")"$")/+?'08#&"'1'
dire le temps qu’attend l’utili-
sateur pour obtenir le résultat 
&/$;!)"3?' #"'  #' "#(,&' .8#D30$-
tion sont alors essentiellement 
identiques et proportionnels 
au nombre d’opérations à ef-
fectuer. 

B!+&' $+#' !%0;)"#0"$%#' ,!%! -
 - #?' /+' &!)"' 4$#'  !' +/")/+' .#'
+/(A%#' .8/,3%!")/+&' 1' #9#0-
"$#%' .#*)#+"' &#0/+.!)%#?'  8/A-
:#0")>'3"!+"'.#'%3.$)%#' #'"#(,&'
de restitution grâce au calcul 
&)($ "!+3?' 4$)""#' 1' #9#0"$#%'
au total un bien plus grand 
nombre d’opérations élémen-
taires. Quand le temps de resti-
"$")/+',#$"'="%#'%#+.$')+*#%&#-
ment proportionnel au nombre 
.#'0F$%&'.#'0! 0$ '$") )&3&?'/+'
est alors dans une situation de 
parallélisme optimal. Quand 
0#' %32)(#' ,#$"' ="%#' 3"#+.$' 1'
des nombres arbitrairement 
2%!+.&'.#',%/0#&&#$%&?'/+',#$"'
alors parler de méthodes qui 
"passent à l’échelle". 

G*#0' #'.3*# /,,#(#+"'.#&'&$-
percalculateurs au nombre de 
,%/0#&&#$%&' "/$:/$%&' , $&' 3 #-
*3?'.)&,/&#%'.8$+'! 2/%)";(#'4$)'
,!&&#' 1'  830;#  #' .#*)#+"' ./+0'
*3%)"!A #(#+"'0%$0)! 5'H+'"# '! -
gorithme garantit qu’il existera 
"/$:/$%&' $+' +/(A%#' ()+)(! '
de processeurs pour lequel 
il sera supérieur à tout autre 
4$)'+#',!&&#',!&'1' 830;#  #?'#"'
cela quelles que soient les per-
formances intrinsèques (mo-
noprocesseur) de ce dernier. 
I8#&"' 0#' 1' 4$/)' "%!*!)  #+"' A/+'
nombre de nos collègues scien-
")@4$#&'!$:/$%.8;$)5

Chimie virtuelle

Cette problématique s’illustre 
parfaitement dans son appli-
0!")/+' 1'  !' 0;)()#?' .)&0), )+#'
#D"%=(#(#+"' 2/$%(!+.#' #+'
simulations numériques. La 
0;)()#' #&"' !$' 0F$%' .#' +/"%#'
*)#' 4$/").)#++#' J' .3*# /,,#-
ment des médicaments (drug 
designK?' +/$*#!$D' (!"3%)!$D'
L+!+/&0)#+0#&K?' 3+#%2)#&' +/$-
*#  #&?' #"05' M"%#' 0!,!A #' .#'
0/(,%#+.%#?'.#',%3.)%#'#"'.8)+-
+/*#%'.!+&'0#'./(!)+#'#&"'$+'
#+:#$'.#'&/0)3"3'0/+&).3%!A #5'

En parallèle à la chimie tradi-
tionnelle en laboratoire se dé-
*# /,,#' $+#' *3%)"!A #' 0;)()#'
*)%"$#  #'/N'  #&',%/0#&&$&'&/+"'
simulés sur ordinateur à partir 
des équations microscopiques 
.#'  !' (!")-%#5' G*#0' 0#""#' +/$-
*#  #' O0;)()#' &$%' /%.)+!"#$%O?'
 #&' &0)#+")@4$#&' 0;#%0;#+"' 1'
%#0/+&")"$#%' #', $&'@.- #(#+"'

possible les échanges électro-
niques complexes à l’origine 
.#&'  )!)&/+&'0;)()4$#&?'.#&' )+-
"#%!0")/+&'#+"%#'!"/(#&'#"'@+!-
 #(#+"'.#&'.)*#%&#&',%/,%)3"3&'
chimiques recherchées. 

Ce problème constitue un for-
().!A #'.3@'(!";3(!")4$#'#"'
informatique puisqu’il met en 
:#$' !'03 -A%#'34$!")/+'.#'P0;%Q-
dinger de la mécanique quan-
tique dont la solution recher-
chée - la fonction d’onde - est 
une fonction particulièrement 
complexe de l’ensemble des 
positions de tous les électrons 
L.#&'()  )#%&?'*/)%#', $&'RK'#"'.#&'
noyaux des atomes. 

B$%!+"'0#&'0)+4$!+"#'.#%+)-%#&'
!++3#&?'#"'"/$:/$%&'#+'%# !")/+'
"%-&'3"%/)"#'!*#0'  #'.3*# /,,#-
ment des caractéristiques ma-
térielles et logicielles des ordi-
+!"#$%&?' , $&)#$%&' (3";/.#&'
/+"'3(#%235'B8$+',/)+"'.#'*$#'

 !"#$%$&$'()$*!+,-./!0($123$/45)#
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! 2/%)";()4$#?'#  #&'&8!,,$)#+"'
principalement sur des sché-
mas itératifs de résolution 
de systèmes linéaires de très 
grandes tailles nécessitant des 
*/ $(#&' .#' 0! 0$ &' #"' .#&' A#-
soins en I/O et/ou en mémoire 
centrale considérables. Mal-
;#$%#$&#(#+"?' ,!%0#' 4$8#  #&'
sont basées sur la manipulation 
et le traitement de très grandes 
(!"%)0#&?' 0#&' !,,%/0;#&' +#' &#'
,%="#+"',!&'>!0) #(#+"'!$'0! 0$ '
(!&&)*#(#+"',!%!  - #5

S/$&' .3*# /,,/+&' .!+&' +/"%#'
groupe une approche alterna-
")*#' ,/$%'  !' 0;)()#?' "%-&' .)93-
rente des approches usuelles 
mais qui passe à l’échelle natu-
rellement. Basée sur une inter-
prétation originale des proba-
bilités de la mécanique quan-
")4$#?' 0#""#' !,,%/0;#' 0/++$#'
sous le nom de "méthode 
Monte-Carlo quantique" (quan-
tum Monte Carlo ou QMC) 

propose de simuler le monde 
4$!+")4$#'%3# ?'/N' #&'3 #0"%/+&'
possèdent un caractère déloca-
 )&3?',!%'$+'(/+.#'@0")>'/N' #&'
3 #0"%/+&' &$)*#+"' .#&' "%!:#0-
toires "classiques" comme les 
planètes autour du soleil. 

G@+' .8)+"%/.$)%#'  !' .3 /0! )&!-
tion quantique absente de ce 
&0;3(!?'$+#'0/(,/&!+"#'! 3!-
"/)%#'#&"'!:/$"3#'!$'(/$*#(#+"'
des électrons. C’est ce caractère 
aléatoire qui donne son nom à 
la méthode : à chaque dépla-
cement d’électron un tirage 
!$' &/%"' #&"' #9#0"$3' 0/((#' 1'
la roulette du casino de la fa-
meuse station balnéaire. 

I;!4$#' "%!:#0"/)%#' /$' 2%/$,#'
.#' "%!:#0"/)%#&' ! 3!"/)%#&' ,#$"'
="%#'.)&"%)A$3'1'*/ /+"3'&$%'$+'
nombre arbitrairement grand 
.#' 0F$%&' .#' 0! 0$ ?' 0;!0$+#'
.#' 0#&' "%!:#0"/)%#&' 3*/ $!+"'
indépendamment des autres 

(pas de communications entre 
elles). La situation est donc 
).3! #'.$',/)+"'.#'*$#'.$'0! 0$ '
parallèle.

La Figure 2 illustre la méthode 
QMC appliquée au cas de la 
simulation de l’atome d’hydro-
2-+#?' #', $&'&)(, #'.#&'!"/(#&'
L$+'3 #0"%/+'O2%!*)"!+"O'!$"/$%'
d’un proton). 

L’image insérée dans le bloc 
bleu représente quelques mil-
 )#%&' .#' ,!&' .8$+#' "%!:#0"/)%#'
.#' 83 #0"%/+'&#'.3, !T!+"'! 3!-
toirement autour du noyau 
@D#' L#+' A !+0K' .#'  8!"/(#5' E#&'
"%!:#0"/)%#&' /A"#+$#&' &$%' .#&'
0F$%&' .#' 0! 0$ ' )+.3,#+.!+"&'
,#$*#+"' ="%#' &$,#%,/&3#&' 1'
*/ /+"3' L,!%")#' .%/)"#' .#'  !' @-
gure) et la densité électronique 
exacte (probabilité de présence 
de l’électron) est reconstruite 
dans le cas-limite d’un nombre 
)+@+)'.#'"%!:#0"/)%#&5

 !"#$6$&$755-!8./!0($9)$-.$+:/;09)$123$<$-.$*!+,-./!0($9)$-=./0+)$9=;49>0"?()#
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Aspects computationnels

B3, /<#%' #C0!0#(#+"' .#&' &)-
mulations où des milliers d’élec-
"%/+&' #9#0"$#+"' .#&' ()  )!%.&'
de pas nécessite d’optimiser 
au mieux les aspects algorith-
miques et informatiques les 
, $&'0%)")4$#&5'B3"!)  /+&'(!)+-
tenant les principales stratégies 
4$#'+/$&'!*/+&'#(, /<3#&5

S/$&' .3@+)&&/+&' $+' marcheur 
comme l’ensemble des coor-
données x?' y et z de chacun 
.#&' S' 3 #0"%/+&' .$' &<&"-(#'
L$+'*#0"#$%'1'U'N dimensions). 
6/$%' %3! )&#%' $+#' "%!:#0"/)%#?'
$+' (!%0;#$%' *!' #9#0"$#%' $+#'
marche aléatoire dans l’espace 
à 3 N' .)(#+&)/+&?' .#' >!T/+' 1'
reconstruire la densité de pro-
babilité correspondant au car-
ré de la fonction d’onde. 

S/$&' .3@+)&&/+&' $+' bloc (Fi-
gure 2) comme un ensemble de 
"%!:#0"/)%#&' 0/$%"#&' %3! )&3#&'
par un groupe de marcheurs 
pendant un certain nombre de 
pas (de l’ordre de 10 000). Pour 
0;!4$#'A /0?'/+'0! 0$ #'  #&'*!-
leurs moyennes des proprié-
"3&'L3+#%2)#?'(/(#+"'.),/ !)%#?'
etc.) à partir des positions suc-
0#&&)*#&' .#' 0;!0$+' .#&' (!%-
cheurs le long de toutes les tra-
:#0"/)%#&'.$'A /05'

P)'  #&'A /0&'&/+"'&$C&!((#+"'
 /+2&?'  #&',/&)")/+&'@+! #&'.#&'
marcheurs sont complètement 
décorrélées des positions ini-
")! #&?' .#' &/%"#' 4$8/+' ,#$"'
considérer les blocs comme 
3"!+"'"/$&')+.3,#+.!+"&5'B!+&'
0#' 0!&?'  #&' *! #$%&' (/<#++#&'
calculées sur les blocs ont une 
distribution statistique obéis-
sant à une loi Gaussienne. 
Chaque moyenne de bloc est 

un échantillon que l’on utilise 
pour calculer statistiquement 
 #&'*! #$%&'(/<#++#&'.#&',%/-
priétés.

Le but est alors de calculer le 
plus de blocs possible le plus 
rapidement possible. Pour cela 
+/$&'!*/+&'!./,"3'.#$D'&"%!"3-
gies complémentaires. La pre-
mière met en place un système 
.#' ,!%!  3 )&!")/+' #C0!0#5' E!'
seconde réalise la réduction du 
temps de calcul de chaque bloc 
#+'"%!*!)  !+"'&$%' 8/,")()&!")/+'
(/+/V0F$%5

Gérer la résilience

Lorsque l’on utilise des di-
W!)+#&'.#'()  )#%&'.#'0F$%&?'  !'
"/ 3%!+0#' !$D' ,!++#&' .#*)#+"'
0%)")4$#5' P)' $+' +F$.' .#' 0! 0$ '

tombe en panne en moyenne 
!$'A/$"'.#'0)+4'!+&?'$+'0! 0$ '
(/A) )&!+"'X'YYY'+F$.&'&)($ -
"!+3(#+"'+#',/$%%!',!&'"%!*!) -
 #%'XZ';#$%#&'&!+&'.3>!)  !+0#5'
S/$&' .#*/+&' ./+0' .)&,/&#%'
.8$+'&<&"-(#'4$)'&$%*)*#'0/["#'
4$#'0/["#5'

B!+&' #'0!&'.8! 2/%)";(#&'.3"#%-
ministes le calcul est découpé 
#+' "\0;#&?'  8!00/(, )&&#(#+"'
de chacune d’elles étant indis-
pensable pour obtenir un ré-
&$ "!"'0/%%#0"5']+'0!&'.#',!++#?'
certaines tâches ne pourront 
,!&'="%#'#9#0"$3#&5'

Les bibliothèques MPI sont bien 
adaptées aux calculs détermi-
+)&"#&5']+'#9#"?' /%&4$8$+'0 )#+"'
^6_'+#'%3,/+.', $&?'"/$"' #'%#&"#'
de la simulation est tué car cer-

Fig. 3 - Les clients sont organisés en arbre binaire afin d’alléger les communi-
cations réseau : un client envoie son tampon de résultats à son parent dans 
l’arbre. Lorsque le parent reçoit des données provenant d’un de ses fils, il les 
ajoute à son tampon de résultats, qui sera envoyé plus tard à son parent (le 
grand-père), etc. Ainsi, le serveur reçoit 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 à son 
">.(9&5?>)#$@!$-)$">.(9&5?>)$()$>:50(9$5.*$(0(&5-,*A$-)$8-!)(/$B.$-=)(B04)>$<$
l’arrière grand-père, etc., jusqu’à ce que le paquet finisse par être directement 
envoyé au serveur de données.
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taines tâches ne pourront pas 
="%#'%3! )&3#&5'B!+&'+/"%#'(/-
.- #?',#%.%#'.#&'A /0&'!$'0/$%&'
de la simulation ne change pas 
 #&'(/<#++#&?'(!)&')+`$#'&#$-
lement sur la barre d’erreur du 
%3&$ "!"5'S/$&'!*/+&'./+0'0;/)-
si de ne pas utiliser MPI pour 
 !' ,!%!  3 )&!")/+?' (!)&' +/$&'
!*/+&' )(, 3(#+"3' $+' (/.- #'
0 )#+"a&#%*#$%?' /N'  #&' 0 )#+"&'
0! 0$ #+"'.#&'A /0&'#"'#+*/)#+"'
 #&'%3&$ "!"&'!$'&#%*#$%'4$)' #&'
stocke dans une base de don-
+3#&5' P)' $+' 0 )#+"' (#$%"?' "!+"'
,)&?'  #&' !$"%#&' 0 )#+"&' 0/+")-
nuent à calculer.

E#&'0 )#+"&'#"' #&'&#%*#$%&'&/+"'
des scripts Python multithrea-
dés qui communiquent par soc-
kets TCP (Figure 4K5'S/"/+&'4$#'
les communications étant non-
A /4$!+"#&' #"' ,#$' )+"#+&)*#&?'
les latences dues à la couche 
TCP ne posent pas de problème. 
_ '<'!'$+'&#$ '0 )#+"',!%'+F$.'.#'

calcul. Chaque client lance au-
tant de programmes de calcul 
4$8) ' <' !' .#' 0F$%&' ,;<&)4$#&'
&$%'  #' +F$.5' E#' ,%/2%!((#'
.#' 0! 0$ ' #&"' $+' A)+!)%#' b/%-
tran monothread connecté au 
client par un pipe'H+)D5'B-&'4$#'
le résultat est communiqué au 
0 )#+"?'  #' ,%/2%!((#' .#' 0! 0$ '
commence immédiatement à 
0! 0$ #%'  #' A /0' &$)*!+"5' P)($ -
"!+3(#+"?'  /%&4$#'  #'0 )#+"'#&"'
)+!0")>?') '"%!+&(#"'&#&'%3&$ "!"&'
à un autre client dans le but de 
 #&'!0;#()+#%'*#%&' #'&#%*#$%5'

E#' &#%*#$%' 0/(,/%"#' .#$D'
threads principales : une 
thread réseau et une thread 
CDE5'E#'&#%*#$%'%#T/)"'.#&'./+-
+3#&' ,!%'  !' ";%#!.' %3&#!$?'  #&'
"%!)"#'#"' #&', !0#'.!+&'$+#'@ #'
.8!""#+"#5' P)($ "!+3(#+"?'  !'
";%#!.'_ac'*).#' !'@ #'.8!""#+"#'
pour mettre les résultats sur 
disque. Les clients n’accèdent 
:!(!)&' !$' .)&4$#' .$%'  /0! ' /$'

 !"#$F$&$@8;:+.$G0(8/!0(()-$9,$+09?-)$.-"0>!/;+!H,)$8-!)(/&*)>B),>#

!$' &<&"-(#' .#' @0;)#%&' ,!%-
tagé mais plutôt à un disque 
*)%"$# '#+'dG^'La.#*a&;(K'!@+'
d’échapper aux pannes liées au 
stockage temporaire (disque 
, #)+?',!++#',;<&)4$#?'#"05K5

Facteur d’accélération 
en fonction du nombre 
de nœuds

Puisque les blocs sont indé-
,#+.!+"&?'!$0$+#'&<+0;%/+)&!-
tion n’est nécessaire entre les 
0 )#+"&?' #"' 0# !' ,#%(#"' .8/A"#-
nir un facteur d’accélération 
presque idéal en fonction du 
+/(A%#'.#'+F$.&5'I#,#+.!+"?'
il y a deux étapes critiques qui 
*/+"'+$)%#'1' 8).3! )"3'.$'>!0"#$%'
d’accélération : l’initialisation et 
la terminaison.

6/$%' !*/)%' $+#' )+)")! )&!")/+'
%!,).#?' ) ' >!$"' .3(!%%#%'  #&'
0 )#+"&' !$&&)' *)"#' 4$#' ,/&&)A #'
&$%' #&'+F$.&'.#'0! 0$ 5'E!'(3-
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thode qui nous paraît la plus 
rapide est l’utilisation d’un lan-
0#$%' ^6_' 4$)' *!' #+*/<#%' ,!%'
2ICJK>0.98.*/' $+' @0;)#%' "!%'
contenant le binaire statique 
b/%"%!+?'  #&' &0%),"&' 6<";/+' #"'
 #' @0;)#%' .8input sur tous les 
+F$.&5'E/%&4$8$+'+F$.'%#T/)"'
 8!%0;)*#?' ) '  !' .30/(,%#&&#' #"'
lance le client qui démarre im-
médiatement les programmes 
de calcul. Lorsque tous les 
0 )#+"&'/+"'.3(!%%3?' #' !+0#$%'
^6_' &#' "#%()+#5' G)+&)?' 0;!4$#'
+F$.' .#' 0! 0$ ' .3(!%%#' .-&'
que possible. Pour un calcul 
&$%'$+'()  )#%'.#'+F$.&?'+/$&'
!*/+&' (#&$%3' $+' "#(,&' .8)+)-
")! )&!")/+'.#' 8/%.%#'.8$+#'*)+2-
taine de secondes.

6/$%'  !' "#%()+!)&/+?' &!0;!+"'
4$#' "/$&'  #&' +F$.&' .#' 0! 0$ '
&/+"' .3&<+0;%/+)&3&?' ) ' >!$-
drait attendre que chacun des 
+F$.&' !)"' @+)' .#' 0! 0$ #%' &/+'
bloc. Il pourrait en résulter 
$+#'  !"#+0#' )(,/%"!+"#?' A#!$-
0/$,'.#'+F$.&'!""#+.!+"'4$#'
les derniers aient terminé. On 
+#',#$"',!&'+/+', $&'"$#%'*)/-
 #((#+"' "/$&'  #&' 0 )#+"&?' 0!%'
les résultats des blocs en cours 
seraient perdus. 

S/$&' !*/+&' ./+0' ,#%()&' !$D'
programmes d’intercepter le si-
2+! 'P_ef]d^'!@+'.830/$%"#%' #'
bloc en cours et de transmettre 
le résultat de ce bloc au client. 
G)+&)?' !'"#%()+!)&/+'.8$+'0 )#+"'
est presque immédiate et au-
cune seconde de calcul n’est 
perdue. Pour un calcul d’un 
()  )#%' .#' +F$.&?' +/$&' !*/+&'
mesuré une terminaison de 
l’ordre de 10 secondes. Ces élé-
ments combinés permettent 
d’obtenir la courbe de la Fi-
gure 5. À nombre constant de 
+F$.&?' #'"#(,&'.8)+)")! )&!")/+'

#"'.#'"#%()+!)&/+'#&"'0/+&"!+"?'
donc plus le temps de calcul est 
 /+2?' , $&'  8#C0!0)"3' ,!%!  - #'
est bonne.

Optimisations mono-cœur

Chaque seconde gagnée dans 
le calcul se répercutera sur 
la totalité de la simulation car 
aucune synchronisation n’est 
A /4$!+"#5' G)+&)?' +/$&' !*/+&'
#+"%#,%)&' $+' "%!*!) ' )(,/%"!+"'
.8/,")()&!")/+' (/+/V0F$%' .#'
notre programme QMC=Chem 
#+' ,%/@"!+"' .#'  8#D,3%)#+0#' #"'
.#&' /$") &' .3*# /,,3&' ,!%'  #'
groupe du #."/+01% au Labora-
toire Exascale Computing Re-
&#!%0;'L_+"# VI]GVHgPhVe]SI_K'
1'  8H+)*#%&)"3' .#' g#%&!)  #&V
P!)+"Vh$#+")+V]+Vi*# )+#&5

B!+&' +/"%#' ! 2/%)";(#?' +/$&'
.#*/+&' 3*! $#%' 1' 0;!4$#' ,!&'
Monte-Carlo (plusieurs mil-

 )!%.&K'  !' >/+0")/+' .8/+.#?' &#&'
.3%)*3#&' ,!%' %!,,/%"' 1' 0;!-
cune des coordonnées électro-
niques et son Laplacien. Ces 
/,3%!")/+&' >/+"' )+"#%*#+)%' .#&'
produits de petites matrices 
(< 1000 x 1000) dont l’une est 
dense et l’autre creuse.

E8/$") ' .8!+! <&#' &"!")4$#' ^G-
hGc' .3*# /,,3' ,!%' +/&' 0/ -
 -2$#&' .#' g#%&!)  #&' +/$&' !'
aidé à écrire une routine de 
,%/.$)"' (!"%)0#' .#+&#' D' *#0-
teur creux dont les boucles les 
plus internes atteignent théori-
4$#(#+"'  #&' jk' `/,&a0<0 #' #+'
simple précision sur les pro-
cesseurs Intel Sandy Bridge du 
0! 0$ !"#$%' IHd_]' LfeIIVe]S-
I_VI]GK5'6/$%'0# !?'+/$&'!*/+&'
#9#0"$3'  #&' (/.)@0!")/+&' &$)-
*!+"#&'.!+&' #'A$"'.#'>!*/%)&#%'
 !'*#0"/%)&!")/+'J
l' f/$&'  #&' !00-&' 1'  !' (3(/)%#'
&/+"'0/+&30$")>&'m
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 !"#$%$&$'()*+($,($-.(//!010!23$41+1--5-($+3)*-2162$,()$,!//3+(62()$)2+123"!()$078-
binées. 
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 !"#$%!&'%!()*&')$+!%#,(!)&-.,/%!
%$0! 12! #3('(%! ',! $(-&-%),(! 4'%!
4-0'3(-5'%!4$!3#67-&)('$0!8

 ! 9)!4-6',%-#,! &)!7&$%! -,('0,'!
des tableaux multidimension-
,'&%! '%(! (#$:#$0%! $,! 6$&(-7&'!
4'!;!/&/6',(%<!)=,!>$'!3?)>$'!
colonne du tableau soit alignée 
%$0!12!#3('(%!8

 ! @/0#$&).'! 4'! &)! *#$3&'! '+-
terne (unroll and jam) pour ré-
duire le nombre d’écritures en 
6/6#-0'!8

 !@-%(0-*$(-#,!4'%!*#$3&'%!7#$0!
ne pas dépasser les 16 registres 
et donc réduire les accès au 
cache L1.

A,! 70)(->$'<! /(),(! 4#,,/! >$'!
,#$%! B)-%#,%! 4'! &C#040'! 4'! DE!
#7/0)(-#,%! FD<! ,#6*0'! 4C/&'3-
(0#,%G! 7#$0! DE! )33H%! I! &)!6/-
6#-0'<! &'! 3)&3$&! '%(! -,/5-()*&'-
ment limité par les accès à la 
6/6#-0'J!D#$%! )5#,%!6'%$0/!
:$%>$CI!KLM!4'!&)!7'0B#06),3'!
30N('!4$!70#3'%%'$0!4),%!3'(('!
routine de produit matrice x 
5'3('$0J

Lors de l’installation de CURIE 
',!4/3'6*0'!2OLL<!'(!.0P3'!)$!
%#$(-',!4'%!-,./,-'$0%!4'!QR99<!
,#$%! )5#,%! 7$! 0/)&-%'0! ,#(0'!
tout premier calcul QMC gran-
deur nature sur l’ensemble des 
S!;O!OOO!3T$0%!4'!&)!6)3?-,'J!
Celle-ci étant en cours d’instal-
&)(-#,<! &'%! 3)&3$&%! #,(! %$*-! 4'%!
interruptions et des pannes. 
U'! >$-! -,-(-)&'6',(! ,#$%! )5)-(!
)77)0$!3#66'!$,'!.N,'!%C'%(!
=,)&'6',(!0/5/&/!$,'!3?),3'!V!
le fait que nos simulations aient 
7$!N(0'!6',/'%!I!*-',!6)&.0/!
3'%! 4-W3$&(/%! )! 5)&-4/! ',! 70)-
tique la grande robustesse de 
notre schéma.

 !"#$%&!'()*+,&%-'+!.#/)*
pour la chimie d’Alzheimer

Grâce aux moyens exception-
nels mis à notre disposition 
ces deux dernières années par 
XADUY! '(! &'! 3#,%#0(-$6! '$0#-
7/',! Z[\UA<! ,#(0'! .0#$7'! )!
pu démontrer la faisabilité 
pratique de nos simulations 
7#$0! 4'%! %]%(H6'%! 4-W3-&'%!
à atteindre par les méthodes 
usuelles du domaine. Les appli-
cations abordées ont concerné 
&)!3?-6-'!4'!&)!6)&)4-'!4C\&^?'--
6'0<! >$-!6'(! ',! :'$! 4'%! -,('-
ractions particulièrement déli-
cates à reproduire. 

On sait que cette maladie est 
associée à une dégénérescence 
4$! 3'05')$! &-/'! I! &C)77)0-(-#,!
de plaques composées d’agré-
gats de molécules (peptides) 
4-('%!_`)6]&#a4'J!U#670',40'!
pourquoi et comment ces mo-
lécules s’agrègent est un des 
',:'$+!6):'$0%! 4'! &)! 3#670/-
hension des mécanismes les 
plus fondamentaux à l’origine 
de l’apparition de la maladie. 

A,!3#&&)*#0)(-#,!)5'3!&'!.0#$7'!
de biochimie expérimentale du 
Z0!b)&&'0! F9UU<!"#$&#$%'G<!,#$%!
)5#,%! 7$! 4/6#,(0'0! >$'! &)!
précision chimique nécessaire 
7#$0! 4/30-0'! >$),(-()(-5'6',(!
3'%! %]%(H6'%! 7#$5)-(! N(0'! )(-
teinte en utilisant le calculateur 
7/()c#7->$'!UR[YA!!6',(-#,,/!
plus haut. La représentation 
.0)7?->$'! >$-! #$50'! 3'! 4#%-
%-'0!-&&$%(0'!3#66',(!&'%!(0):'3-
toires aléatoires des électrons 
se déploient dans le cas des 
systèmes chimiques simulés.

9#0%! 4'! 3'%! %-6$&)(-#,%<! $,!
débit de calcul réel de presque 
L! Z/()c#7%! %#$(',$! 7',4),(!

plusieurs heures (précisé-
6',(<! dKO! "c#7%e%! ',! %-67&'!
'(! 4#$*&'! 70/3-%-#,G! )! 7$! N(0'!
mesuré.

fN6'! %-! *')$3#$7! 0'%('! I!
B)-0'<! ,#%! 70'6-H0'%! %-6$&)-
tions probabilistes sur une ar-
3?-('3($0'! 6)%%-5'6',(! 7)0)&-
&H&'! #$50',(! 4'%! 7'0%7'3(-5'%!
prometteuses. 

Q-',!>$'!&'%!5#&$6'%!4'!3)&3$&!
nécessaires - qui représentent 
des millions d’heures CPU mo-
noprocesseur - soient encore 
beaucoup trop importants 
pour en faire des méthodes 
4'! 0#$(-,'<! &C)00-5/'! 4C-3-! 2O2O!
4'%! 6)3?-,'%! '+)c#7->$'%!
mille fois plus puissantes per-
met d’espérer transformer ces 
techniques émergentes en un 
outil de simulation accessible à 
&)! 3#66$,)$(/! %3-',(-=>$'! &)!
plus large.  

VOUS
SOUHAITEZ

FAIRE CONNAITRE
VOS TRAVAUX ?

Contactez 
la rédaction !

Les auteurs remercient l'ANR pour 
son soutien à ce travail (projet 
9':;:<(8$ =>?$ @ABB$ CDAEAAF$
ABGH$ 1!6)!$ I*($ :=J'KL$ MN7*-7*)(GH$
OP>:K$ (2$ L?=:P$ 47*+$ -()$ 87Q(6)$
informatiques importants mis à 
leur disposition. 


