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La simulation numérique est aujourd’hui partie
intégrante des activités de recherche dans tous
les domaines scienti ques. Elle est au coeur de
grands enjeux sociétaux, elle est aussi un moyen
puissant sur le plan technologique et industriel
d’amélioration de la compétitivité et de création
de richesses. L'évolution récente du calcul haute
performance consiste a utiliser un réseau de pro
cesseurs (une unité de calcul est appelée coeur
dans ce type d’architecture) travaillant en paral-
lele et échangeant des informations nécessaires
a lavancement de la simulation. Les enjeux
technologiques pour les supercalculateurs sont
a la fois la réduction de leur consommation élec
trigue pour satisfaire aux nouveaux dé s envi-
ronnementaux et I'accroissement de la vitesse et
de la bande passante du réseau de communica-
tion, car le temps consacré aux communications
est perdu pour le calcul, et le nombre de cceurs
qui peuvent étre mobilisés. C'est le principe du
calcul massivement parallele pouvant utiliser
plusieurs milliers, voire des centaines de milliers
de cceurs. La di culté pour les scienti ques as-
sociée a la recherche de performances optimales
est une complexité croissante a la fois dans la
programmation et dans le colt en génie logi-
ciel pour s'adapter a chaque nouvelle architec
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par Sébastien Candel

ture. Sur le plan pratique les gains scienti ques
peuvent étre considérables. Ainsi, des simula-
tions nécessitant un million d’heures de calcul
sur un processeur unigue, donc demandant plus
d’'un siécle pour étre réalisés, peuvent étre e-€c
tués en deux semaines par calcul paralléle sur
10000 processeurs. Ce qui était inaccessible est
désormais faisable mais il faut évidemment que
le calcul puisse étre parallélisé.

Laugmentation de la puissance de calcul dis-
ponible se mesure en nombre d'opérations -ré
alisables par le supercalculateur par seconde,
ou FLOPS. Au tournant du XXléme siécle on
atteignait presque 5.1& FLOPS, a I'heure -ac
tuelle c'est presque 5.2 de I'ére du petascale
(10" FLOPS) on entre dans l'ére de I'exascale
(10*®* FLOPS). Cette croissance exponentielle
étend les possibilités de simulation a des do
maines scienti ques et technologiques tres
variés notamment les systémes complexes, la
combustion, les plasmas de fusion nucléaire en
tokamak, les sciences de I'environnement et du
climat, le développement de nouveaux vaccins
(comme par exemple ceux qui ont été élaborés
pour se protéger du Covid 19), etc. mais elle s'ac
compagne de nouveaux enjeux et dé s, comme
la abilité de la simulation réalisée, la crédibilité
accordée a celle-ci, enn la compréhension de
ses résultats et de ses limites par tous les acteurs,
public et décideurs, quand il s'agit d’enjeux so
ciétaux. Pour les physiciens ces nouvelles possi-
bilités sont autant de nouveaux dé s. Quel que
soit le domaine de recherche, que ce soit dans
mon domaine de prédilection, celui de la com-
bustion ou encore dans celui de la simulation
des plasmas en lien avec ITER présentées dans
ce numéro de Sciences en Fusion, les di cultés
sont considérables et les enjeux de recherche
sont tres semblables.

Dans mon domaine de recherche, la simulation
s'intéresse a la structure et a la dynamique des
ammes, a l'allumage, a l'extinction, a la tur
bulence et aux instabilités, aux couplages avec
les modes acoustiques dans des con gurations
fondamentales ou dans des systémes proches de
con gurations industrielles réalistes qu'il s’agit
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d'optimiser. Il faut traiter de situations dans les- activité complémentaire, entre recherche expé
quelles, l'injection peut étre réalisée sous forme rimentale et simulations. Avec l'augmentation
de brouillards de gouttelettes, parfois dans des de la puissance de calcul, I'information issue des
situations transcritigues dans lesquelles la pres-simulations suit la croissance exponentielle de la
sion dépasse la valeur critique mais la tempé puissance de calcul. Pour I'étude des systémes
rature est inférieure a la température critique. complexes, celle qui vise a comprendre les mé
Ce sont par excellence des systemes fortementcanismes mis en ceuvre, comme les instabilités
exothermiques ou la mesure est dicile et met ou la turbulence, il faut sauvegarder le maximum
en jeu a la fois des probléemes de physique mul-d'information —qui n'est cependant une petite
ti-échelles comme la turbulence, des cinétiques fraction de celle manipulée par la simulation—.
complexes impliquant des centaines d'especes Les bases de données qui en résultent sont im-
et des milliers de réactions, I'ensemble dé nis- portantes et l'intelligence arti cielle et les don-
sant des problémes mathématiquement raides. nées massives deviennent naturellement les
Dans ce contexte, comme dans celui de la phy nouveaux outils en appui des simulations.
siqgue d'ITER, la simulation est devenue un outil
incontournable pour concevoir les expériences, Enn, pour conclure sur des questions plus
les compléter, les interpréter et faire progresser épistémologiques, se pose la question de la
la recherche. connaissance générée par la simulation, ou se
situe-t-elle entre connaissances théoriques et
La complexité des problemes a traiter dans ce expérimentales ? Pour les simulations utilisant
nouvel environnement du calcul haute perfer les données extrinseques, quel est I'impact de
mance nécessite autour de ces codes de simulapetites variations de ces données, ce que l'on
tion la mise en ceuvre d'équipes interdisciplinaire appelle la propagation d’incertitude ? Pour des
rassemblant des mathématiciens, des informa- simulations de systémes complexes, ou le chaos
ticiens, des physiciens et des mécaniciens desest souvent un élément constitutif, quel est la
uides numériciens. Le temps du code de simu- capacité prédictive des simulations ? Jusqu'a
quel niveau de détail ? On le voit, la simulation
est non seulement un outil puissant mis au ser
vice de la recherche, c’est aussi un outil renou-
velant la démarche scienti que au service de la
connaissance.

Sébastien Candel

Professeur des universités émérite,

CentraleSupélec, Université Paris-Saclay.

Membre et ancien président de I'’Académie des sciences.



a simulation prend une part croissante dans la recherche

scienti que notamment pour I'étude des systemes com-

plexes comme les plasmas con nés magnétiguement
pour la fusion contr6lée. Dans ces derniers, la di culté des
mesures, la complexité et le colt des expériences incitent a
considérer la simulation comme un complément indispen-
sable de I'expérience, voire un moyen pour accélérer la re
cherche. La construction du ITER, dé exception-
nel pour 'lhumanité, est aussi un enjeu pour la simulation,
notamment pour optimiser l'utilisation de ce réacteur ex
périmental, maitriser les risques et maximiser la production
scienti que. Le rendez-vous avec ITER, un dé pour la simu-
lation des plasmas de tokamak.
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La simulation numériqgue est un
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élément ultime, mais ou la com susantes pour permettre une
préhension et la connaissance sex description purement empirique.
priment dans tous les niveaux de Les simulations seront donc mo
modeélisation de la plus complexe bilisées pour interpréter les me
a la plus simple. sures et les compléter dans le but
de réaliser le gain de connaissance
escomptée de chaque expérience
et en conséquence orienter la
stratégie expérimentale. A ce su
jet, il est important de noter que
L'objet de ce numéro est d'explorer la performance des plasmas de
les enjeux et les ambitions de la si fusion est souvent le résultat d’un
mulation des tokamaks a I'heure compromis et de I'existence d’'une
d’ITER, donc au moment ot les-exfenétre opérationnelle permet
périences mettront en ceuvre des tant des gains de performance
plasmas en régime de combustion pour certaines propriétés du plas
thermonucléaire et ou I'enjeu est ma sans étre trop pénalisé par la
la maitrise des plasmas dans un-ré dégradation d’autres propriétés.
gime qui sera celui des futurs réac C'est un probleme typique de la
teurs. Les expériences nucléairesmaitrise des phénomeénes com
dans ITER seront également uneplexes. Par ailleurs, la compétition
rupture dans I'histoire de la fusion scienti que indispensable a la dy
qui renforce le role de la simia namique de la recherche se fera
tion. En eet, si le dimensionne dans le domaine de la théorie et
ment d'ITER a été réalisé sur unele la simulation car ITER, son fenc
base essentiellement empirique a tionnement et les mesures, sont
partir d'un ensemble de tokamaks, l'objet de cette collaboration inter
les expériences nucléaires serontnationale. Le retour d'expérience
réalisées avec un dispositif unique,pour chaque partenaire dépendra
avec un temps expérimental et de maniere sensible de sa maitrise
un nombre d'expériences qui se des outils de simulation les plus
ront limités. Dans ITER, la gammeperformants. Enn, la simulation
d'échelles spatiales et temporelles permettra d'explorer la physique
sera plus grande que dans toutesdes tokamaks quand elle ne sera
les expériences actuelles et la- sipas accessible a ITER, comme- cer
mulation devra aborder une phy tains aspects de géomr Tw9.91.626 us oe dea
sique multi-échelle plus étendue
et dans des régimes encore inex
plorés.

Un premier role des simulations
sera donc la préparation et l'op

timisation des expériences pour

progresser dans la recherche et la
performance tout en préservant

ce prototype unique des pannes

ou de vieillissement prématuré de

certains sous-systemes. Les me
sures dans ITER, pour la connrais
sance ou pour l'opération seront

complexes, diciles et seront in
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a physique théorique joue un réle essentiel en amont et

en aval de la simulation numeérique. Elle intervient a cha-

cune des étapes majeures de développement d’'un outil
numérique : conceptualisation, programmation,

et . Elle guide I'élaboration des expériences
numeériques et des modéles réduits qui permettent d'exploi-
ter e cacement un code de simulation. Par bien des aspects,
théorie, modélisation et mesures sont indissociables. En n la
théorie est un outil majeur de pédagogie et de di usion des
connaissances de par sa capacité a hiérarchiser et structurer
les résultats de simulations complexes.




Pas de simulation sans
théorie analytique

Un article sur la théorie peut sem-
bler incongru dans un numéro de
Sciences en Fusion consacré aux
simulations numériques des plas-
mas de fokamak. A priori et en
principe, un résultat de simulation
numérique est plus complet et
plus précis qu'un résultat de théo
rie analytique, qui S'appuie sur des
hypotheses simplificatrices suppté

SCEENCES:FUBION
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processus d'érosion, émission de lasysteme est perturbé initialement
paroi. puis laissé libre et fermé, ou laissé
ouvert et perturbé continuellement
par injection d’énergie. Pour 'étude
du confinement magnétique, la
guestion se décline par ailleurs en
termes de forcage par le gradient
(en imposant par exemple une tem-
pérature donnée au cceur et une
autre au bord) ou forcage par le flux
Conditions limites (en imposant une source d'énergie

Il faut ensuite poser le cadre du SyS_mals en laissant libre I'evolution de

teme a étudier, et s'assurer que IeIa température au coeur).

probléeme est mathématiguement Finalement, le choix d’un schéma
bien posé. Un aspect central est lanumérique dépend aussi de la géo
nature ouverte ou fermée du sys- métrie et des conditions aux limites
téme. Méme si le systeme est fer du systéme considéré. La question
mé d’un point de vue du modéle de [linteraction plasma-paroi est
analytique, il est souvent ouvert particulierement délicate du fait
d’'un point de vue numérique du de la géométrie complexe des élé
fait d’'une perte d'information aux ments de premiére paroi, et des
échelles plus fines que le pas duprocessus de physique atomique
maillage discret. prégnants dans cette région (cf/5
L'enjeu des maillages).

La théorie permet ainsi décrire le
systeme d'‘équations qui sera im-
plémenté dans un code numérique.
Cette étape s'avere souvent indis-
sociable de la phase de développe
ment, et en particulier du choix des
schémas numériques.

La question du forcage est liée. En
général, la turbulence peut se com-

SCIENCESFUBION
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L'apport de la théorie 3D (voire 2D). Ces simulations ontsimulation numérique “"complet’,
a la validation montré qu'une théorie du transport qui intégrerait toute la physique
) essentiellement unidimensionnelle en jeu et donnerait un résultat tres
] il fau,t COM- (appelée « quasi-linéaire ») donneproche de I'expérience. Lintérét se
parer les résultats NUMErQUes yag fix de matiére, moment et cha- rait limité par le colt de calcul iné
aux observations experimentales o, en accord avec les résultats nu-vitablement prohibitif. Mais méme
(C_f' : - et#7 meériques, du moins sous certainessi l'on ne prend pas le temps de
Diagnostics - synthetiques). Les  conitions. Cette procédure permet calcul en compte, ces simulations ne
mode_lt_as réduits permettent de de produire un modele de transport pourraient pas étre un outil de choix
simplifier la_comparaison aux 6b 1p" (13 coordonnée radiale dans lepour Ienseignement, la formation,
servations. Pour les modeles plusiqe) pius rapide a utiliser que leset la vulgarisation. Cela s'apparen-
cpmplets, I,es ] developpgm(_ants modéles a haute dimension, au prix terait a fournir, en guise de cours de
récents en intelligence artificielle yne gescripion moins détaillée géographie, une carte de France de
offrent des perspectives pror‘(]et du plasma. Les résultats peuventla taille de la France [4]. Ce sont les
teuses. Le nombre ‘?'e pgrametresétre directement confrontés aux modeles réduits, qui, en isolant un
E)Iasm{:l e§t en eﬁet eleye, e_t PeUt mesures de densité, vitesse et tem-ou quelques processus parmi les
étre reduit en utilisant linvariance p«arre dans un tokamak. La figure nombreux processus couplés, per
dimensionnelle des équations. On 4 jy,stre cette approche qui permet mettent de construire une image
peut comprendre cette réduction o prédire le transport de particules mentale compréhensible. La théorie

p"f‘r a“a'og,'e I'e comportement dans un champ électrique donné.
aerodynamique d'un avion est SOU- ceyte approche multi-fidélité, riche

vent deduit de celui d'une maquette  yonseignements, est détaillée dans

beaucoup plus petite placée dans |4picle #7 Diagnostics synthé-
une soufflerie, grace a Imvanancetiques (voir aussi ).

dimensionnelle. Une autre tech-

nique trés usitée s'appuie sur une Enseignement, formation

réduction de dimensionnalité. Dans €t vulgarisation

un premier temps, la physique pe on peut faire une expérience de
tite échelle gst .etud|ee a I’a|de_ de pensée ol I'on imagine un code de
codes gyrocinétiques 5D, ou fluides

Pour valider un code,

SCIENCESFUBION
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Chaos & simulations

La sensibilité aux conditions initiales, propriété fondamentale du chaos, pose en apparence un pro
bléme redoutable aux simulations. En effet le chaos est générique dans les systemes non-linéaires étu-
diés par les simulations. La propriété fondamentale d’'un systeme chaotique, la sensibilité aux condi-
tions initiales, implique alors qu’une simulation d’'un systéme complexe a partir d’'une condition initiale
donnée ne peut pas étre exacte.

La simulation d'un systéme chaotique ne peut pas étre exacte

Ce point est illustré par la transformation du boulanger qui consiste a étirer la pate de taille finie d'un
facteur 2 puis la plier. Mathématiquement, cela revient a multiplier par 2 la position selon x et diviser
par 2 la hauteur selon y. Le pliage, étape non-linéaire de la transformation, est illustré par la figure. Nous
nous concentrons sur la direction x et I'application informatique, donc a un ensemble discret de posi-
tions. Pour bénéficier au mieux de la précision numérique nous considérons que x est entier et pour un
processeur de 64 bits un nombre compris entre 0 et N = 18 446 744 073 709 551 615 %.Zhttps://
www.math93.com/index.php/112-actualites-mathematiques/304-le-probleme-de-I-echiquier-de-sissa

) en binaire une suite de 64 zéros pour 0 et une suite de 64 un pour N. La transformation du boulanger
du point de vue informatique consiste a décaler la série de bits d’un rang vers la gauche ce qui pose un
double probleme : que faire du bit devenu le bit numéro 65 (a gauche) ? et comment remplir le bit créé a
droite ? Pour le bit de gauche, la transformation du boulanger donne la marche a suivre, si le bit est égal
a zéro on n'a rien a faire, s'il est égal a un on procéde au repliement, donc on souStcaitcii revient

a mettre a zéro le bit numéro 65. L'application de la transformation du boulanger donne une procédure
simple, dans tous les cas on tronque le bit 65 pour se ramener a 64 bits. La réponse pour le remplissage
du premier bit dépend du réglage choisi pour l'ordinateur, cela peut étre systématiquement zéro, sys-
tématiquement un, voire zéro ou un selon un tirage proche d’'un processus aléatoire. Le plus sage est
d'opter pour ce dernier choix dans le paramétrage du calculateur. No.fn un o -0.05mune pro6



Chaos et simulations (suite)

L T L LT Ll by et

Transformation du boulanger de haut en bas : 1a étape initiale et position initiale x en écriture bi
naire avec 64 bits, 1b premiere étape étirement de la pate, décalage de I'écriture de x d’'un bit vers
la gauche, 1c deuxieme étape pliage de la pate, on tronque le bit de gauche et modi e les couleurs

REFERENCES
[1] http://www.scholarpedia.org/article/Shadowing
[2] https://www.taylorfrancis.com/chapters/edit/10.1201/9781003069515-7/lectures-hamiltonian-systems-jurgen-moser



'augmentation de la puissance de calcul des supercalculateurs, résultat direct de I'évolution

de l'architecture interne des ordinateurs, a deux conséquences pour les programmes

de simulation numériqgue. Comme illustré ici dans le cas de l'étude des instabilités
macroscopiques de la Magnéto-Hydro-Dynamique (MHD), la premiere conséquence est
d'étendre le domaine d’application et la précision des modéles utilisés. Cela conduit a une
compréhension plus ne de la physigque et a des résultats comparables aux expériences,
mais aussi d’aborder de nouveaux sujets de recherche potentiellement importants pour la
performance des expériences dans ITER. Lenvers de la médaille est la nécessité d'adapter |
code en fonction des caractéristigues des nouvelles architectures. Cela va d'une adaptation
nécessaire du code, travail qui peut demander plusieurs mois, jusqu’a une refonte compléte
incluant une modi cation des schémas numériques. Il s'agit alors d'années d'e orts. La synergie
entre capacités de calcul, modeles physiques et algorithmes se traduit ainsi par des avancées
dans notre compréhension de la physique des instabilités dans les plasmas au prix d’un travail
acharné des équipes pour maintenir, adapter et régénérer en permanence l'outil de simulation.

SCIENCESRUBION



kink interne [1]. Sa manifestation |axation, les dent-de-scie ont alors
expérimentale est le phénomeéne yn e et favorable puisquelles li-
de « dents de scie » qui se traduit mitent 'accumulation des impure
par des relaxations périodiques tés au cceur de la décharge.

de la température et de la densi- o

té au cceur de la décharge (V0|r|nC|Ul'e |eS effetS ClnethueS
Figure 1). La conséquence de cespour comprendre les relaxa-
relaxations est de limiter la valeur tjons internes du plasma
maximale atteinte par la pression ) ]
et donc les performances fusion du L@ dynamique des dents de scie
plasma. Dans certains cas, les kink§St caracterisee par un comper
internes peuvent aussi déclencher €ment cyclique. Chaque cycle
non linéairement d’autres instabi- cOmprend une phase de rampe,
lités plus néfastes, tels que les mo Pendant laquelle la température

Les instabilité . des de déchirement magnétique. dUgmente progressivement, suivie
es Instabilites - macroscopiques 1, iorois dans les machines géqui-d'une phase de saturation et une

jouent un role crucial dans les ex <o 40 mur interne constitu¢ 'elaxation tres rapide. Au cours
périences de fusion par CoNNe ;e métalliques, comme le d& chacune de ces relaxations, on
ment magnétique. En premier lieu, g0 4 selon toute vraisemblance Mesure expérimentalement la si-
elles déterminent la stabilite du . ¢ e centrales fusion, la si-gnature magnetique - correspon-
plasma (voir Sciences en Fusion . "o plus complexe. En e et, dantau kink interne (voir gure 1),

n°2 - Stabilité) et leur présence est .
énéralemenz associépe adeseets dans ces conditions, les plasmas
9 contiennent des impuretés, par

f?egat(;fs -au fmleux une (cjjegrallda- mi lesquelles des éléments lourds
tion  des _perl ormances du p ‘38- provenant de la paroi (par exemple
Im% ,alrj] pire 1a In p()jr’er'lnatutr]ee € du tungstene) et, dans le cas d'une
a decharge via le declenchement centrale fusion, de I'hélium refroidi

d’une disruption. . L L. p
P issu des réactions nucléaires deuté

Modération ou dégradation rium-tritium (les particules alphas
du confinement par les de fusion). Maitriser le taux d'im-

instabilité . pureté est primordial car en s’accu-
NSTEDITES MAaCrosCopigques  myjant au centre de la décharge,

L'un des exemples d'instabilités leselles dégradent les performances
plus connus, identi é trés tot dans du plasma par rayonnement d’une
le cadre des recherches en matiérefraction de la puissance. En redis-
de physique des tokamaks, est le tribuant les particules a chaque e

SCEENCES:FUBION
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ment et simulés. Il demeurait donc
toujours impropre de qualier le

' ‘ phénoméne simulé avec XTOR de
dents de scie.

Pendant les années 2000-2010,

i XTOR a été étendu en incluant
R guelques e ets bi- uides, en par
.'WI'WLJ“\ ticulier les e ets induits par l'exis-

tence d'un gradient de pression

dans un champ magnétique appe

Iés e ets diamagnétiques ioniques

0,01 L& - e s et électroniques. Ces eets phy

— siques supplémentaires étaient
= — e diciles & traiter avec le schéma

semi-implicite de XTOR [4], congu
: pour la MHD résistive. Lévolu-

tion de la puissance de calcul des
calculateurs a permis une évolu-
tion importante de [l'algorithme
du code, passant d'un schéma
semi-implicite a un schéma com-
plétement et itératif

Cet algorithme rendait également

dier la dynamique des modes description. Ainsi, les déchargesPIus abordable, d'un point de vue
des développements numériques,

lents d'intérét, les modes d’Alfvén réalisées dans les machines de fu- L ]
de cisaillement, en particulier le sion en prévision de l'opération OUte généralisation du modele
kink interne, et les ondes sonores.de futurs réacteurs (dont ITER)AVEC des e ets dépassant la MHD.
Grace a cet algorithme, les pre étant caractérisées par une forme
miéres simulations produites avec non circulaire, XTOR a inclus cette
XTOR ont permis de reproduire lapossibilité via son couplage a un
dynamique non-linéaire du kink. code qui permet de calculer un
Malheureusement, les temps ca-équilibre magnétique réaliste |5,
ractéristiques obtenus par le code étendant également le domaine Avec
ne correspondaient pas aux 6b des pressions plasma accessibles
servations expérimentales. Ainsi, Par ailleurs, il est apparu indispen-
le temps de sable de prendre en compte le fait
pendant la phase non que le transport de I'énergie dans
linéaire du kink interne, était dix le tokamak est intrinsequement
fois trop long. En outre, les simu-anisotrope (dans les conditions
lations étaient limitées a la phase typiques d'une décharge sur un
de relaxation d’'une dent de scie tokamak actuel, la di usivité ther
car les besoins du code en termesmique dans la direction parallele
de ressources numériques pour+e aux lignes de champ magnétique
produire un cycle complet étaient est de l'ordre de ~1®la di usivi-
alors hors de portée. té perpendiculaire). Grace a ces
améliorations, ainsi qu'a 'augmen-
tation des performances des ma-
chines de calcul d’alors (NEC-SX
et 6), XTOR a permis de reproduireOI
l? c_ompc()jrtelr(nelgt_cyclique caracté constituaient une premiere mon-
Ala 1 des années 1990, es progréSetois reméciier aux probiames des 02€ /] (07 2)- Les évolutons
des machines de calcul ont permis gj grences entre temps caracté du code XTOR ont notamment
permis d'étudier des phénomenes

de prendre en compte davantage ricti 4 Ari
ristiques observés expérimentale : N
déléments physiques dans la q P devenus cruciaux a mesure que

Pression

linclusion des eets dia-
magnétiques aussi bien ionique
guélectroniques, le code a per
mis pour la premiere fois de re
produire des cycles de dents-de
scie tels que ceux observés dans
les expériences, i.e. une relaxa-
tion beaucoup plus rapide que la
phase de rampe. Les premiers ont
un e et stabilisant sur le kink, ce
qui retarde son déclenchement
et allonge la phase de rampe. Les
seconds accélérent la dynamique
du crash, entre autres le proces-
us de .
es simulations de cycles de dent
e scie qualitativement réalistes
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l'opération sur les machines a murs
métalliques se généralisait. Par
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La vérification des simulations,
une nouvelle facon de faire un PoPe

Lavérification est un enjeu primordial

Veérifier que l'on résout bien les équations que l'on a retenues, s'assurer de la précision avec laquelle cette
résolution est effectuée sont des étapes indispensables compte tenu des moyens alloués aux simulations
de haute performance. La vérificatiates codes de simulation numérique est ainsi devenue un enjeu pri-
mordial mais aussi un probleéme qui est moins bien posé qu'il n'en a I'air. Alors que les limites d'un modéle,
c'est a dire les erreurs de modélisation, sont tout a fait intégrées par les physiciens, les limites d’'un code
de simulation, et donc les erreurs numeériques, sont souvent sous estimées car mal mesurées. Avec le dé
veloppement de la simulation, la complexité croissante des méthodes mathématiques et informatiques,
les codes sont de plus en plus souvent un assemblage de différentes contributions qui demandent au-
jourd’hui une réponse plus « formelle » et globale. Malheureusement, I'expérience montre que I'on com-
met beaucoup plus d'erreurs lors de la vérification que lors de I'écriture du code (Cette remarque vaut
hélas pour tous les efforts de vérification.) Une « preuve » de vérification est souvent donnée en utilisant
la méthode dite de solutions manufacturées (Method of Manufactured Solution ou MMS) qui introduit
un opérateur souvent complexe dans le solveur afin de faire converger la simulation vers une solution
cible. Cette méthode élégante pose plusieurs problemes. La MMS demande une modification spécifique
du code, et la vérification n'est donc pas celle de la version de production. La deuxieme difficulté tient
au choix a priori de la solution cible et au fait quelle sera bien représentative ou non de lI'ensemble des
conditions d'utilisation du code en phase de production. Ce probléme est réel car chaque modification
du code oblige a reprendre également la vérification par MMS.

La méthode Pope de vérification systématique des simulations

La méthode PoPe pour « Projection on Proper elements » vise a vérifier le code de facon systématique,
notamment en vérifiant chaque simulation pendant la phase de production. C’est une méthode inspirée
du Big Data. Elle demande seulement des sauvegardes spécifiques des quantités calculées par le code
afin de reconstruire les solutions et les équations effectivement résolues par le code. Lors de cette étape
de reconstruction, le code est décomposé en parties élémentaires, plus facilement vérifiables notam-
ment avec des solutions analytiques, en faisant appel a des schémas d'ordre plus élevé que ceux du code.
Cette reconstruction de haute qualité numérique, qui n'a pas besoin détre faite & chaque pas de la simu-
lation, permet de comparer un pas d'intégration de haute qualité, donc de référence, a celui réalisé par le
code pour un surcout de calcul de l'ordre du pourcent. Pour l'essentiel, la vérification est faite dans le code
de reconstruction qui est indépendant. Le code Vvérifié n'est que marginalement modifié, seulement pour
mettre en place les sauvegardes nécessaires a la procédure de vérification.

Définir un critére de qualité pour chaque simulation

La vérification de chaque simulation produite ouvre la voie a la définition d’un critére estimant le degré
de qualité numérique réalisé. La méthode PoPe offre d'autres possibilités d’analyse de la simulation, par
exemple en identifiant les parties qui pésent le plus fortement dans l'erreur. Elle permet aussi d'analyser
I'équilibre et le role des différents termes du modele, participant ainsi & l'interprétation physique de ce
dernier. C'est donc un outil de vérification qui peut également guider I'amélioration des codes, déter
miner les limites intrinséques de la simulation et qui donne des éléments pour quantifier la hiérarchie
des phénomenes physiques mis en ceuvre aux différents temps de la simulation. La méthode PoPe a été






Une prédiction able du
transport dans les plasmas
de fusion
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L'auto-organisation

du transport turbulent
détermine la performance
énergétique de la fusion

Le gain ou facteur de qualité qui

détermine la performance éner
gétique du réacteur croit non-li-
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Le piquage du prol de densité lité. Elles imposent également des
est souhaitable, bien que la sourcecontraintes supplémentaires aux
de matiére provienne essentielle diagnostics et a la visualisation.
ment de la périphérie (injection N
de glacons rapides et interactions Les verrous du passage a
plasma-parois). Dans ce cadre, ld‘€xascale

prise en compte des sources et dup; f4it gy nombre élevé de points
transport des particules neutres en 4o grille et donc d'opérations &
interaction avec le plasma s'avere gjiser, les codes gyrocinétiques
nécessaire. Le couplage de codes,n jngvitablement recours au
g'ed|es au tra‘nspclnr'F ddu plasma a0yl haute performance (HPC).
d'une part etd"f‘. celur des neutrels Le facteur d'échelle ainsi que I'en-
autre part, deja en cours actuel- jopissement nécessaire de la phy

lement, recéle des dicultés nu- e conduisent en outre & une
mériques intrinséques.

Un dernier point concerne la géo
métrie magnétique de la con gu-
ration torique, que ce soit pour les
tokamaks ou les stellarators. Les
machines expérimentales o rent
peu de souplesse pour explorer
une large gamme de parametres,
faisant de la simulation numérique
l'outil privilégié. D'autant que
les lois d'échelles de_ montrent
gu'il semble dépendre fortement
de ces caractéristiques sans que
les mécanismes physiques sous-
jacents soient entierement com-
pris. Passer d'un tore a section
circulaire a des géométries moins
symétriqgues demande une adap
tation des codes et des schémas,
souvent au détriment de la scalabi-
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Fig. 2: Carte instantanée des uctuations du potentiel électrique dans une simulation GYSELA, allant du caeur chaud a la périg
jusqu'a l'interaction plasma-paroi. Cette simulation d'une turbulence ionique (utilisant 512x1024x64x128x64x2'7pdifts de

1 V. Grandgirard et al., « A 5D gyrokinetic full-f global semi-Lagrangian code for ux-driven io
turbulence simulations », Computer Physics Communications, 207, 35 (2016)

2 G. Dif-Pradalier et al., « Transport barrier onset and edge turbulence shortfall in fusion plasmas
Communication Physics (2022) http://doi.org/10.1038/s42005-022-01004-z
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Choisir I'information conservée lors d'une simulation

Le probleme des sorties d'un calcul numérique est un vieux serpent de mer qui devient critique avec le
passage des supercalculateurs du petascale ld@pérations par seconde) a l'exascale (20pérations

par seconde). Dans une simulation d'un systéeme complexe comme le tokamak ITER, ce n'est pas seule
ment un état final, mais tout le processus d'évolution qui intéresse les physiciens. Le choix des données
a conserver pour analyse apres la simulation est alors le résultat d'un subtil compromis. En effet, chaque
octet transféré sur disque nécessite du temps et de l'espace de stockage. Or le débit des disques est
plusieurs ordres de grandeurs plus lent que la mémoire du processeur et ce fossé va en s'élargissant :
chaque octet sauvegardé réduit la performance numérique de la simulation. Cette contrainte se-réper
cute aussi lors du transfert ou de I'analyse des résultats en post-traitement.

Aujourd'hui seuls quelques champs physiques sont sélectionnés pour étre conservés et ils sont écrits a
une fréquence nettement plus faible que celle a laquelle ils sont mis a jour dans le calcul. Par exemple
dans le code Gysela sur plusieurs dizaines de pétaoctets(@6tets) de données générées au cours de

la simulation, quelques téraoctets (18 octets) sont sauvegardés. Seule une petite fraction de la dyna-
mique de la turbulence plasma est ainsi accessible en raison des choix drastiques qui simposent déja.

Avec la nécessité de réduire encore ce ratio du fait de I'évolution du matériel, la stratégie de sauvegarde
devient un enjeu crucial pour nos simulations et les choix décidés a priori comme actuellement peuvent
étre préjudiciables a nos recherches. Un objectif est donc de mettre en ceuvre de nouvelles techniques
d'analyse de données a la volée pour pallier ce risque. On cherche a analyser les données a mesure
gu'elles sont produites, avant leur écriture sur disque, pour les filtrer et ne sélectionner que les plus per
tinentes, augmentant ainsi la quantité d'information utile pour un volume fixe de données conservées.

Dans Gysela, la fonction de distribution des particules dans I'espace des phases 5D qui contient toute
linformation n'est jamais écrite pour des raisons de co(t en performance et en espace. A la place, des
valeurs dérivées, plus compactes en 3D, sont calculées pour étre conservées. Ces choix décidés a priori
peuvent masquer une part importante de la physique. De nouvelles techniques d'analyse issues du
monde du traitement de données (HPDA) non-spécifiques au code, telles que I'encodage de modéles
réduits dans des réseaux de neurones, l'analyse en composantes principales ou d’autres oultils issus du
monde de l'intelligence artificielle sont maintenant disponibles. Des mises en ceuvre sur des données
de simulation existent, mais le passage par des fichiers pour l'interconnexion serait inenvisageable d'un
point de vue performance sur les machines exascale. De nouveaux outils tels que Deisa [1] sont donc
développés pour permettre une connexion directe par le réseau entre les noeuds de calcul paralléle
dédiés a la simulation et un autre ensemble de nceuds de calcul paralléle utilisé pour I'analyse avant les
étapes de sauvegarde. Les techniques d'apprentissage machine (réseaux de neurones, PoPe [2], etc.),
peuvent ainsi étre utilisées pour détecter automatiquement des événements rares intéressants pour
les physiciens, voire la conduite de la simulation. Lanalyse au vol de la simulation permet ainsi de gui-
der et doptimiser la sauvegarde notamment en la focalisant selon ce que les physiciens jugent le plus
important.

L'augmentation de la complexité logicielle liée a