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1 INTRODUCTION

1 Introduction

La dynamique des écoulements sédimentaires est un sujet qui concerne de nombreuses applica-
tions en géophysiques, qui vont des questions d’ensablement des estuaires a la compréhension
des bassins sédimentaires. Le sujet de cette theése porte sur la modélisation numérique a haute
résolution de ces écoulements et 'implémentation des algorithmes associés sur accélérateurs.

Les écoulements sédimentaires font intervenir plusieurs phases qui interagissent, donnant lieu a
plusieurs types d’instabilités comme les instabilités de Rayleigh-Taylor et de double diffusivité
[2]. Les difficultés pour la simulation numérique de ces écoulements tiennent a la complexité
des interactions fluides/sédiments qui font intervenir des échelles physiques différentes. En
effet, ces interactions sont difficiles a traiter du fait de la grande variabilité des parametres
de diffusion dans les deux phases et les méthodes classiques présentent certaines limites pour
traiter les cas ou le rapport des diffusivités, donné par le nombre de Schmidt, est trop élevé.

Estuaire de la Seine, Le Havre, France - 23 Février 2019.
Image adaptée de Sentinel Hub sous licence CC BY 2.0.

Cette these étend les récents résultats [6] obtenus sur la résolution directe de la dynamique du
transport d’un scalaire passif a haut Schmidt sur architecture hybride CPU-GPU et valide cette
approche sur les instabilités qui interviennent dans des écoulements sédimentaires. Une grosse
partie de ce travail a consisté en I'implémentation d’une librairie de calcul haute performance
destinée a la simulation numérique directe d’écoulements fluides.


https://www.flickr.com/photos/sentinelhub/33337706578/
https://creativecommons.org/licenses/by/2.0/

2 PROBLEMATIQUE

2 Problématique

Les processus de sédimentation sont complexes et encore mal connus. La compréhension des
mécanismes de décantation est la clé afin de pouvoir prédire ou les sédiments vont se déposer.
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FIGURE 1 — Illustration des mécanismes de transport sédimentaire

Pour de tres fines particules, argile ou limons, ces phénomenes sont difficiles a observer
a grande échelle aussi bien dans la nature qu’en laboratoire. Le recours a la simulation
numérique permet d’effectuer une exploration numérique de cette physique sédimentaire
malgré ces difficultés. Au cours des dernieres décennies, la plupart des modeles de sédimentation
océanographique se sont appuyés sur la sédimentation de Stokes comme principal mécanisme
de transfert des sédiments hors des panaches fluviaux. La double diffusivité étant connue pour
amplifier le flux vertical de sédimentation [4], de nombreux modéles prenant en compte cette
double diffusivité ont ensuite été proposés [5].

Nous considérons un processus sédimentaire ou de petites particules avec une inertie négligeable,
considérées comme un continuum, se déposent initialement avec une vitesse de sédimentation
Vist, considérée comme constante, au-dessus d’une couche d’eau salée plus dense.
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FIGURE 2 — Configuration de sédimentation étudiée dans la thése.
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Lorsqu’une couche d’eau douce chargée en particules s’écoule au-dessus d’eau saline claire de
densité plus élevée, des instabilités de type Rayleigh-Taylor et de digitation double diffusive
peuvent survenir. Ces instabilités sont connues pour modifier considérablement la dynamique
du probléme et contribuent grandement & la vitesse effective de sédimentation [2].

z
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(a) Instabilités de Rayleigh-Taylor (b) Digitation double diffusive

FI1GURE 3 — Croquis des différents types d’instabilités possibles

Dans le modele étudié, la concentration de particules C' et la salinité S sont transportées dans
un fluide porteur de vitesse u et vorticité w, et contribuent localement a la densité du fluide
p. Le fluide est modélisé par les équations de Navier-Stokes incompressibles a densité variable
dans leur approximation de Boussinesq, en formulation vitesse-vorticité. Dans ’approxima-
tion de Boussinesq, la vraie densité n’est conservée que dans le terme de force extérieure
(poussée d’Archimede). Les deux espeéces additionnelles sont modélisées par des équations de
transport-diffusion. Il existe donc un couplage bidirectionnel entre le fluide et les deux especes
transportées. Le modele, une fois adimensionné, est le suivant :

w=Vxu (1a)
V-u=0 (1b)
oS 1
ot F W V)5=AS (1d)
oC oC 1

Les parametres adimensionnés correspondant a des tailles de grains de 2um et & une fraction
volumique de 1% sont les suivants :

— Vitesse de sédimentation : V), ~ 0.04

— Nombre de Schmidt : S, = Y ~ 700

Rsg
— Ratio de diffusivité : T = - ~ 25
Re
A
— Ratio de stabilité : Rp = ZAE ~
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Le nombre de Schmidt correspond au ratio entre la viscosité cinématique du fluide et la
diffusivité de ’espece transportée. Le nombre de Schmidt entre la salinité et 1’eau est ici de
700, et les sédiments diffusant T = 25 fois moins que le sel, le nombre de Schmidt entre les
sédiments et I’eau peut donc étre obtenu par la relation vy/k. = TS, ~ 17500. Avec de telles
valeurs, on parle d’écoulements & haut Schmidt.

Un nombre de Schmidt supérieur & 1 indique que les échelles que va développer ’espece trans-
portée seront plus fines que la plus petite échelle du fluide, le ratio étant de ’ordre de la racine
carrée du nombre de Schmidt [1]. En trois dimensions, a cause des besoins de discrétisation
accrus que nécessite 'agent transporté, le coiit de calcul d’une DNS avec transport passif est
donc au moins proportionnel a \/@3. En pratique avec une méthode numérique d’advection
standard, le pas de temps est contraint par une condition CFL et ce colt devient méme pro-
portionnel au carré du nombre de Schmidt. Ceci devient trés problématique lorsque le nombre
de Schmidt explose comme dans la configuration actuelle.

e 0
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FIGURE 4 — Transport d’un scalaire passif & Schmidt Sc = 125 [6]

En raison des nombres de Schmidt impliqués et les fines échelles spatiales associées pour
la salinité et la concentration des particules, les simulations numériques avec des valeurs
excessivement grandes de Sc ou T ne peuvent pas étre réalisées. Avec T = 25, des simulations
jusqu’a S, = 70 en 2D et S, = 7 en 3D ont été effectuées par Meiburg et ses collaborateurs
[2], ce qui est encore loin de la vraie valeur physique : S. = 700. Accéder a des nombres de
Schmidt plus élevés constitue le défi actuel pour étre en mesure de comprendre pleinement
les processus sédimentaires qui se produisent naturellement le long de nos cotes.

Le probleme étant par essence multi-échelle, une approche a plusieurs niveaux avec un rap-
port de discrétisation correspondant & v/Se dans chaque direction peut étre envisagée. Méme

en deux dimensions, cela nécessiterait d’importantes ressources de calcul et le développement
d’un code de calcul numérique efficace. Ce travail vise donc a réaliser des simulations d’écoulements
sédimentaires & nombre de Schmidt élevé en utilisant des méthodes numériques adaptées dans

un contexte de calcul haute performance.
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3 Développement du code de calcul HySoP

Le code de calcul développé dans cette these part du code de calcul fluide HySoP (Hybrid
Simulation with Particles) initialement développé par Jean-Matthieu Etancelin durant sa
these [3]. Dans cette librairie, 'implémentation est complétement décorrélée de la problématique
présenté précédemment, chaque probléeme pouvant étre exprimé différemment par une suite
d’opérateurs numériques choisis par 'utilisateur. Les méthodes numériques ont été adaptées
afin de pouvoir tourner efficacement sur tout type d’accélérateurs et notamment sur GPU.

Deux axes ont été travaillés durant le projet utilisant des technologies spécifiques :

1. Un axe dédié a la performance : la bibliotheque développée se déploie sur des plate-
formes hybrides accélérateurs/processeur (GPU/CPU) en optimisant le placement mémoire.

2. Un autre axe centré sur 'utilisateur par 1'utilisation de graphes d’opérateurs et de
représentation symbolique comme outil d’aide a la résolution.

Le projet s’est structuré autour d’une démarche originale de doctorat-conseil permettant 1’in-
dustrialisation précoce du code de calcul développé et la montée en compétence progressive
d’une poignée d’utilisateurs industriels sur des problématiques scientifiques de haute techni-
cité. En un sens, ce projet prépare donc également la simulation numérique de demain par
une utilisation adéquate des architectures hybrides GPU/CPU, tout en intégrant des moyens
innovants de collaboration entre un industriel et un laboratoire de recherche.

Dans la librairie, toutes les variables sont discrétisées sur des grilles cartésiennes classiques.
Ces structures de données sont tres régulieres en mémoire et permettent d’effectuer des acces
en mémoire contigus permettant facilement d’approcher la bande passante mémoire maximale
théorique des calculateurs. De plus, la distribution d’une variable sur plusieurs nceuds de calcul
peut se faire trés simplement par décomposition de domaine.
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FIGURE 5 — Décomposition de domaine sur 24 nceuds de calcul

La bibliotheque développée se déploie sur des plateformes distribuées hétérogenes et hybrides
ou chaque nceud de calcul posseéde des processeurs de calcul classiques (CPU) qui sont possi-
blement accompagnés d’un ou plusieurs accélérateurs de type GPU ou MIC. Aujourd’hui force
est de constater que la puissance de calcul phénoménale que peuvent fournir ces nouvelles ar-
chitectures est souvent sous utilisée si ce n’est totalement inexploitée par les codes de calculs
commerciaux dans le domaine de la dynamique des fluides. Quand bien méme un support
est proposé il n’est souvent que partiel. Une des raisons évoquées est souvent le manque de
mémoire embarquée sur les accélérateurs, ce qui devient de moins en moins vrai, certaines
cartes embarquant aujourd’hui jusqu’a 32Go de mémoire.



3 DEVELOPPEMENT DU CODE DE CALCUL HYSOP
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FIGURE 6 — Avantage financier et énergétique du GPU face au CPU.

Pourtant, ces coprocesseurs proposent des avantages en termes de consommation énergétique
et de rapport performance/prix trés avantageux par rapport aux processeurs classiques. Il
n’est pas rare d’obtenir un facteur 10 en termes de TFLOPS/€. L’utilisation de toute cette
puissance additionnelle vient au prix de repenser ses algorithmes de résolution numérique et de
réaliser une nouvelle implémentation des codes avec une technologie accélérateur-compatible
telle que CUDA, OpenCL ou encore OpenMP. Il est alors aisé de comprendre que de conver-
tir plusieurs milliers de lignes de code Fortran ou C++, héritage de plusieurs décennies
de développement d’algorithmes numériques optimisés sur CPU, n’est pas chose simple et
représente un cotit faramineux pour les bases de code existantes.

La force de la librairie HySoP est qu’il s’agit d’un nouveau code de résolution numérique
pour le fluide dont le support d’accélérateurs est le fer de lance. La philosophie de la librairie
réside dans la description d’une itération temporelle du probleme a résoudre par une suite
d’opérateurs sur des champs physiques (variables du probléme). Dans un sens, HySoP est une
boite d’opérateurs mathématiques adaptés a la physique des fluides. Un opérateur est une
interface vers une ou plusieurs implémentations d’opérateurs discrets, chacun écrit dans un
langage spécifique. Les implémentations d’opérateurs ne sont pas limitées au langage Python.
En effet, la flexibilité du langage permet également d’interfacer des codes précompilés efficaces
en C, C++ et Fortran. Le langage permet également 1’'utilisation de codes paralleles compilés
a la volée (JIT) par le biais des technologies OpenCL et Numba.
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Une fois que la suite d’opérateurs a été spécifiée par 1’'utilisateur, la libraire s’occupe de créer
un graphe direct acyclique a partir des dépendances en lecture et écriture des variables de
chaque opérateur ainsi que de leur dépendance temporelle. L’utilisation de graphes facilite
la compréhension du fonctionnement de la librairie de calcul et rend son utilisation plus
transparente. Les outils de la théorie des graphes permettent ensuite de déduire un ordre
d’exécution des opérateurs. S’en suit une extraction de files d’exécutions indépendantes et la
discrétisation des variables, en optimisant les placements mémoires sur les différents types de
matériels. L’utilisation de graphes permet également la mise en commun d’une zone mémoire
pour les besoins de tableaux temporaires des opérateurs ce qui est tres important dans un
contexte ou la mémoire peut étre limitée comme sur les GPUs.
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FIGURE 7 — Graphe d’opérateurs obtenu pour le modele présenté précédemment.

La technologie retenue par la bibliotheque pour l'utilisation des accélérateurs est OpenCL
(Open Compute Language). Ce standard ouvert, implémentable par tous, permet d’offrir un
support pour tout type de matériel (processeurs, coprocesseurs, puces spécialisées, ...) a 1’op-
posé de CUDA qui est un standard propriétaire ne supportant que des cartes graphiques de
marque Nvidia. OpenCL garantit la portabilité du code, mais cela ne signifie en rien une por-
tabilité des performances. La librairie déploie donc toute une série de mesures afin d’extraire
un maximum de performance sur chaque architecture cible. Pour chaque opérateur discret
compatible OpenCL, cela passe par un framework de génération de variantes d’un méme code
qui sont ensuite compilés juste a temps et mis en compétition, le meilleur candidat étant
sélectionné et mis en cache afin de sauter cette étape possiblement cotiteuse lors d’appels

ultérieurs.
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FIGURE 8 — Schéma de fonctionnement du banc d’essais de noyaux de calculs
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La technologie OpenCL peut vite repousser I’adoption de la librairie par des utilisateurs peu
formés aux technologies sur accélérateurs et au parallélisme en général, qui souhaitent ajou-
ter des fonctionnalités (opérateurs discret) a la librairie. Une des innovations majeures pro-
posées par la librairie vient du fait qu’un utilisateur final ne développera pas de code OpenCL
spécifique s’il ne le souhaite pas, via l'utilisation d’expressions symboliques et d’une infra-
structure logicielle de génération de code OpenCL, couplé a celui de 'optimisation de code
automatique. L’utilisation d’accélérateurs reste totalement transparente, car les opérateurs
de transfert mémoire entre CPU et accélérateurs sont également insérés automatiquement par
la librairie lors de la génération du graphe d’opérateurs.

La méthode numérique utilisée dans la plupart des simulations est basée sur des différences
finies explicites, des méthodes spectrales ou encore la méthode semi-Lagrangienne (particules
remaillées). Le pas de temps est adaptatif et les intégrations en temps sont également expli-
cites. Si IV est le nombre de points de discrétisation, la complexité algorithmique d’une unique
itération avec un tel solveur est donc de O (Nlog N). Le nombre d’itérations total dépend
généralement du probléme et des méthodes numériques employées (le pas de temps est limité
afin d’assurer la stabilité des méthodes). Le transport, réalisé par advection et remaillage
particulaire, ainsi que les opérateurs basés sur des différences finies sont résolus direction par
direction (splitting directionnel de Strang). Entre chaque direction, une permutation locale
de chaque variable en mémoire permet de n’effectuer que des acces contigus en mémoire sur
le prochain axe, maximisant la bande passante durant tout ’algorithme.
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Axes (0,1,2 !
Initialization ¥ Axes (0.1, A 4

‘ Processing of the x-axis (dt/Q)‘ Advection (Runge-Kutta)
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FIGURE 9 — Méthode numérique proposée pour la résolution du modéle

tF < tena

La technologie utilisée pour le calcul distribué est MPI et les opérateurs de redistribution
de mémoire entre différents nceuds de calcul sont également créés automatiquement lors de
la génération du graphe. Tous les opérateurs discrets ne supportent pas forcément le calcul
distribué MPI et en cas d’utilisation dans un contexte distribué, un message clair est affiché a
I'utilisateur. Cela fait de la création d’un nouvel opérateur un processus flexible et abordable
méme pour un utilisateur néophyte. Cela permet par exemple aux utilisateurs d’implémenter
simplement leurs propres opérateurs de post-traitement des données afin de ’effectuer durant
la simulation, évitant 1’étape tres cotiteuse d’écriture de chaque itération sur disque.



4 RESULTATS

4 Résultats

La méthode numérique proposée est tout d’abord validée sur une simulation d’écoulement
turbulent de type Taylor-Green Vortex [7]. On observe une convergence & l'ordre deux en
espace. Au niveau des performances, tous les opérateurs nécessaires pour une résolution DNS
ont été implémentés en OpenCL, ce qui permet de lancer des simulation sur CPU, sur GPU
ou sur les deux a la fois. On peut effectuer des simulations de type Navier-Stokes sur des
discrétisations allant jusqu’a 163842 en 2D et 5122 en 3D sur une seule carte graphique. Au
niveau des temps de simulation, il faut environ 50 ms par itération pour la configuration 2D
avec 268 millions d’éléments de discrétisation et environ dix fois plus pour la configuration
3D avec 134 millions d’éléments.

2D Navier-Stokes on RTX 2080Ti GPU - 16384° (268M) 3D Navier-Stokes on Tesla V100 GPU - 512° (134M)

CoMPUTE OPERATORS CoMPUTE OPERATORS

572ms
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iteration
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MEMORY MOVEMENTS MEMORY MOVEMENTS

FIGURE 10 — Répartition du temps de calcul par itération

Les simulations d’écoulements sédimentaires réutilisent une grosse partie du solveur précédent
ce qui permet de réaliser des simulations tridimensionnelles allant jusqu’a 402 millions d’éléments
discrets sur une seule carte graphique (1537x512x512), le seul facteur limitant étant la
mémoire des GPU (32Go dans le cas présent). La simulation étant plus complexe et la discrétisation
étant plus importante, une itération de ce calcul prend environ 10 secondes. Cet écoulement
étant plutdt laminaire, le pas de temps n’est contraint que par la stabilité des opérateurs de
diffusion.

On retrouve les résultats numériques de Meiburg et collaborateurs [2] qualitativement et
quantitativement sur une large gamme de nombres de Schmidt, en 2D et en 3D. Le code
permet de monter facilement a des nombres de Schmidt jusqu’a Sc = 28, soit quatre fois
I’état de 'art précédent. Sur les nombres de Schmidt au-dela de 7, il n’y a plus de résultats
numérique a comparer mais I’on constate que ’on retrouve les prédictions théoriques du méme
auteur.

10
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FIGURE 11 — Isosurface de la concentration des particules a Schmidt Sc = 7 :
Isosurface C(z,y,z) = 0.5 & t = 150 montrant la digitation double diffusive (vue de dessus,
puis de dessous). La couleur réprésente la vitesse verticale u, de la surface.

11
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5 Conclusion et perspectives

L’objectif principal de ce travail était de pouvoir simuler des écoulements sédimentaires a haut
Schmidt en utilisant des méthodes numériques adaptées dans un contexte de calcul haute
performance. Une fois la méthode numérique proposée, son implémentation a été développé
dans la librairie HySoP, une sorte de boite a outil d’opérateurs destinés a la simulation
d’écoulements fluides. Dans ce code de calcul, un probléeme est décomposé en opérateurs eux-
mémes organisés dans un graphe de dépendances. Chaque opérateur numérique qui découle
de la méthode numérique proposée a été implémenté une fois pour toute pour plusieurs
architectures différentes en s’appuyant sur la norme OpenCL. La portabilité des performances
a été obtenue grace a la génération de code et a 'optimisation automatique des performances
du noyau d’exécution durant ’exécution. Le code a été validé, entre autres, sur une simulation
de type Taylor-Green, mais aussi sur I’état de 'art des simulations sédimentaires.

Les performances obtenues sur un seule GPU sont déja treés intéressantes et ont déja permis
de multiplier le nombre de Schmidt par quatre si 'on le compare au précédent état de 'art
qui utilisait un cluster de calcul classique avec des CPU. La suite logique de ce travail est de
passer les simulations sur plusieurs GPU afin de monter, encore, en nombre de Schmidt. Avec
8 GPU, la barriere de Sc = 128 devrait étre franchie (nombre de Schmidt effectif de 3200 pour
les sédiments). Cela nécessite encore quelques développements qui sont en cours. Le deuxieme
volet des perspectives est d’ouvrir le code de calcul HySoP sous licence libre pour tous.
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