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1 Introduction

La dynamique des dislocations est une méthode de simulation permettant d’étudier la déformation
des cristaux, et plus précisemment au CEA des métaux. Ces simulations sont très coûteuses en temps de
calcul : on peut obtenir au mieux sur monoprocesseur une déformation de quelques % après plusieurs mois
de calculs. On note que 80% du temps d’exécution est dépensé pour calculer les champs de contraintes ;
pendant ce stage et en raison de sa courte durée, on s’est donc concentré sur l’optimisation du calcul des
contraintes et sur l’étude d’une partie de sa parallélisation.

À un niveau plus personnel, ce stage m’a permis de découvrir le monde de la recherche, à travers
l’utilisation de l’outil informatique dans le domaine de la physique appliquée.

Je tiens à remercier Ronan Madec pour son temps et ses conseils précieux, ainsi que toute l’équipe
du DPTA pour sa bonne humeur.

2 Présentation du CEA

2.1 Le commissariat à l’Energie Atomique et aux Energies Alternatives (CEA)

Acteur majeur de la recherche, du développement et de l’innovation, le CEA est un établissement
public, à caractère industriel et commercial, dont le but est de mener des recherches afférentes à cinq
grandes directions :

DEN Direction de l’Énergie Nucléaire ;

DAM Direction des Applications Militaires ;

DRT Direction de la Recherche Technologique ;

DSM Direction des Sciences de la Matière ;

DSV Direction des Sciences du Vivant.

Il emploie près de 16000 salariés répartis sur une dizaine de centres de recherche, classés selon deux
grandes catégories : les centres d’études civils, et ceux pour les applications militaires (cf. fig 1). Le

Fig. 1 – La répartition des centres du CEA

commissariat dispose d’un budget proche de 4 milliards d’euros pour l’année 2010. Chacune des cinq
grandes branches reçoit des financements aussi bien publics que privés ; par exemple, la DAM est en
grande partie financée par le ministère de la défense.

2.2 La Direction des Applications Militaires (DAM)

La stratégie de défense militaire française est essentiellement basée sur la dissuasion nucléaire. Pour
cela, la DAM conçoit, fabrique, maintient et démantèle les têtes nucléaires qui équipent les forces
océaniques et aéroportées.

3



Afin de pouvoir continuer à assurer cette mission de dissuasion nucléaire malgré l’arrêt définitif des
essais en 1996, la DAM a pour objectif de garantir la sûreté et la fiabilité des armes nucléaires françaises
à travers la simulation. Celle-ci comporte trois étapes majeures :

– l’étude théorique de la physique des armes ;
– la simulation numérique ;
– la validation expérimentale.

De plus, la DAM participe activement au partage de ses connaissances, ce qui contribue à asseoir sa
crédibilité scientifique. Ainsi, ses équipes publient chaque année environ 2000 communications scienti-
fiques. Mais cette ouverture sur le monde extérieur ne se résume pas à des publications scientifiques : en
effet, elle passe aussi par la mise à disposition de moyens expérimentaux, ou encore du Centre de Calcul
Recherche et Technologique (CCRT), mais aussi à la contribution à d’autres programmes de recherche,
qu’ils soient dans le nucléaire ou non.

Le pôle défense est réparti sur cinq centres en France métropolitaine, comme indiqué en fig 1, dont
un en Essone.

La DAM ı̂le-de-France (DIF) est située à Bruyères-le-Châtel mais possède aussi une antenne sur
Moronvilliers, dans la Marne. Les principales missions de ce centre sont :

– d’assurer par la simulation la crédibilité de la défense nucléaire française ;
– de lutter contre la prolifération et le terrorisme nucléaire ;
– d’alerter les autorités en cas de séisme, tsunami ou encore en cas d’essai nucléaire à l’étranger ;
– de gérer la construction et le démantèlement nucléaire en tenant compte de la sismologie et de la

géochimie.

2.3 Le Département de Physique Théorique et Appliquée (DPTA)

Le Département de Physique Théorique et Appliquée (DPTA), situé sur le site de la DIF, participe
à cet effort. En effet, afin de garantir la sûreté et la fiabilité des équipements nucléaires français, il est
nécessaire de mâıtriser un certains nombre de phénomènes physiques, dans des domaines aussi variés que
la physique nucléaire ou celle des plasmas en passant par la science des martériaux. Par exemple, l’un
des objectifs de ce département est de mieux comprendre, le comportement de certains matériaux dans
des conditions extrêmes de température et de pression.

Pour cela, le DPTA regroupe des spécialistes de l’échelle microscopique à l’échelle macroscopique : si-
mulation ab initio (structure éléctronique), dynamique moléculaire, dynamique des dislocations, éléments
finis, ...
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3 Dislocations et plasticité

3.1 Élasticité et plasticité

Lorsqu’une force est exercée sur un métal, celui-ci va se déformer. Si la contrainte appliquée reste
faible, la déformation sera dite élastique, c’est-à-dire que le corps reprendra sa forme initiale si la force
est retirée. Sur la figure 2, cela correspond à la partie linéaire de la courbe contrainte/déformation en
dessous de la limite élastique.

En revanche, si la force est suffisamment forte, la déformation sera irréversible ; on parle alors de
plasticité. Toujours sur la figure 2, la plasticité correspond à la partie non linéaire à droite de la figure et
au dessus de la limite d’élasticité. Cette fois, si on relâche la force exercée sur l’éprouvette de traction,
il y a toujours une relaxation élastique mais l’éprouvette ne retrouve pas sa longueur initiale : il y a une
déformation permanente résiduelle.

Fig. 2 – Courbe « contrainte-déformation » pour un essai de traction d’un monocristal

La plasticité peut être provoquée par différents phénomènes physiques ; dans la majorité des cas, c’est
le mouvement et la multiplication des dislocations qui en est directement responsable.

3.2 Les dislocations

3.2.1 Un défaut cristallin linéaire

Une dislocation (fig.3(a)) est une ligne de discontinuité dans l’arrangement périodique du cristal,
c’est à dire au sein de l’arrangement de ses atomes. Ceux-ci sont placés de façon ordonnée sur un réseau
de points générés par des translations élémentaires qui peuvent suivre différentes symétries (cubique,
hexagonale,..). Par exemple, on peut observer en figure 3(b) un réseau dit cubique à faces centrées
(CFC) formé par l’arrangement de boulets de canons.

(a) Des dislocations dans un cristal (b) Un résau cubique à faces centrées (CFC)

Fig. 3 – Les dislocations sont placées sur des réseaux réguliers formés par les atomes
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Une dislocation est définie par :
– son vecteur de Burgers b ;
– sa direction de ligne l ;
– son plan de glissement de normale n = b× l.

3.2.2 Vecteur de Burgers

Le vecteur de Burgers est le défaut de fermeture obtenu en effectuant un même circuit dans un cristal
lorsqu’il contient et lorsqu’il ne contient pas une dislocation (voir fig.4). Sa norme donne l’amplitude du
glissement d’une partie du cristal par rapport à l’autre après le passage d’une dislocation.

Fig. 4 – Vecteurs de Burgers pour une dislocation coin (haut) et vis (bas)

3.2.3 Dislocations vis et coin

Il existe deux caractères de dislocation particuliers (voir fig.4) :

le caractère vis pour lequel le vecteur de Burgers est colinéaire à la direction de ligne : b× l = 0.
le caractère coin pour lequel le vecteur de Burgers est perpendiculaire à la direction de ligne : b.l = 0 ;

Nous verrons par la suite que ce caractère a une influence sur le coût de calcul des champs de contrainte
générés par les segments de dislocation dans le cristal.

3.2.4 Plan de glissement

Les lignes de dislocation bougent sur des plans de glissement cristallographiques bien précis : ce sont
en général les plans denses en atomes du cristal. En parcourant l’un de ces plans de glissements, une
dislocation décale les parties du cristal de part et d’autre du plan de b. Le résau formé par les atomes
du cristal est donc décalé d’un vecteur de burgers (voir fig.5). En émergeant à la surface du cristal, les
dislocations produisent la déformation par accumulation de ces décalages.

3.2.5 Interactions entre dislocations

Les dislocations ressentent les contraintes exercées sur le cristal mais exercent également des contraintes
les unes sur les autres. Si la somme des contraintes appliquées sur une dislocation est suffisamment forte,
celle-ci se met en mouvement. Deux dislocations peuvent alors se rencontrer et réagir : plusieurs types
d’interactions sont possibles :

dipôle , sans se croiser et arriver réellement au contact, deux dislocations sur des plans de glissement
parallèles et proches peuvent via leur champs de contraintes se bloquer mutuellement ;

jonction , les deux dislocations fusionnent pour en former une troisième : b1 6= b2, la dislocation
résultante aura un vecteur de burgers b3 = b1 + b2 ;

annihilation , la somme des vecteurs de burgers est cette fois nulle : b1 = b2 et en se recombinant les
deux dislocations s’annihilent.
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Fig. 5 – Glissement d’une marche atomique provoqué par le déplacement d’une dislocation coin

Ces interactions sont à l’origine de l’écrouissage, c’est-à dire du durcissement. La force à appliquer
pour obtenir davantage de déformation augmente avec la déformation.

3.2.6 Augmentation de la densité de dislocations

Au cours de la déformation, bien qu’une partie des dislocations soit évacuée en surface, une partie
importante reste dans le cristal : les dislocations sont piégées par leurs interactions. Pour pouvoir conti-
nuer à produire de la déformation il faut donc produire de nouvelles dislocations pouvant parcourir le
cristal. Ce qui nous conduit au mécanisme de sources de dislocations de Frank-Read (fig.6) :

Fig. 6 – Création de boucles à partir d’un segment ancré sur lequel est exercé une contrainte : c’est une
source de Frank-Read. On observe une annihilation entre les deux étapes de la troisème phase

Ce phénomène s’avère assez utile pour tester le bon fonctionnement d’un code de dynamique des
dislocations.

D’un point de vue pratique on voit que plus on déforme, plus on accumule de dislocations qui in-
teragissent entre elles et donc plus il y aura de calculs de champs de contraintes à effectuer. Le coût de
simulation aura alors tendance à augmenter fortement.

3.3 Simulation

Le code de Dynamique des Dislocations (DD) MobiDiC développé et utilisé au CEA DAM DIF dérive
du code microMegas qui est développé au Laboratoire d’Etude des Microstructures (CNRS/ONERA)1.

1http://zig.onera.fr/mm home page/index.html
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Tous les deux sont implémentés en Fortran et en C. Leur particularité est l’approche discrète des dis-
locations : celles-ci sont modélisées par une suite de segments d’orientations choisies dans une base de
vecteurs. Le coût en temps de calcul s’en trouve réduit pour plusieurs raisons :

– certains calculs, comme des produits vectoriels, peuvent être tabulés : c’est à dire que les résultats
sont stockés dans des tableaux, un accès mémoire étant généralement moins cher que de refaire le
calcul stocké ;

– le nombre de degrés de liberté est moindre car les segments bougent uniquement perpendiculaire-
ment à leur direction dans leur plan de glissement.

La parallélisation de ce type de code est par contre délicate. À l’inverse, l’autre approche, implémentée
par exemple dans ParaDiS2, modélise les dislocations avec des segments dont l’orientation est libre, ce
qui est bien plus coûteux au départ mais se prête par contre plus facilement à la parallélisation.

MobiDiC est fondé sur la théorie élastique des dislocations, ses paramètres d’entrée principaux
sont les systèmes de glissement de la cristallographie considérée, les constantes élastiques du matériaux
(élasticité linéaire isotrope) et la viscosité B caractérisant l’interaction dislocation/phonon (approxima-
tion de régime permanent de vitesse de dislocation v = τ eff B

b où τ eff est la contrainte effective s’exerçant
sur le segment de dislocation considéré). Il permet d’étudier la plasticité des matériaux en intégrant le
mouvement et les interactions d’une population de dislocations.

Le stage n’ayant porté que sur l’optimisation du calcul des champs de contrainte générés par les
segments on ne détaillera que cet aspect du code et sa parallélisation.

4 Calcul des champs de contraintes

Une dislocation génère un champ de contrainte. L’interaction entre les dislocations et les champs de
contraintes qu’elles génèrent produit des forces s’appliquant sur les dislocations, à l’image de l’interaction
entre les charges éléctriques et les champs électrostatiques qu’elles créent.

La formule de Peach-Khoeler [Dou97] donne la force s’exerçant sur une dislocation de vecteur de
Burgers b et de direction de ligne l, connaissant le champs de contrainte σ qui lui est appliquée :3

F = (σ.b)× l
l

Différentes formulations équivalentes donnent quant à elles le champ de contrainte exercée par la
disocation dans un milieu élastique (approximation de l’élasticité linéaire isotrope), certaines se prétant
plus facilement que d’autres à une implémentation informatique efficace.

4.1 Formules de Devincre

Devincre donne le tenseur des contraintes, σij , générées en un point P dans un repère (O, x, y, z) par
un segment de dislocation AB dans un cristal de coefficient de Poisson ν, via l’introduction d’un vecteur
Y (fig.7) [DC92] :

L = R · l

ρ = R− Ll

Y = R + Rl = (L + R)l + ρ

Φij =
2

Y 2
(ρiYj + ρjYi +

L

R
YiYj)

σ
(AB)
ij =

[
µ

π ×Y2

(
[bYl]sij −

1
1− ν

[blY]sij −
1

2(1− ν)
(b,Y, l)(δij + lilj + Φij)

)]B

A

Cette formulation permet de séparer les contributions strictement vis des composantes mixtes (c’est
à dire ayant des composantes vis et des composantes coin). Ainsi, le calcul de certaines composantes d’un
champ de contrainte pour une dislocation vis se simplifie.

2http://paradis.stanford.edu/about
3la double barre au dessus de σ indique que c’est un tenseur d’ordre 2
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Fig. 7 – Représentation graphique de Y ; le point C parcourt le segment entre A et B lors de l’intégration.

En effet, si l’on a une dislocation vis, on a vu que l× b = 0 d’où :

[blY]sij =
1
2
× ((b× l)iYj + (b× l)jYi) = 0

et :
(b,Y, l) = Y · (l× b) = 0

on obtient finalement :

σ
(AB)
ij vis =

[
µ[bYl]sij
π ×Y2

]B

A

Les composantes non-nulles des champs de contraintes pour une dislocation vis et une dislocation
coin sont représentées figures 8(a) à 8(f). La dislocation considérée est toujours le long de l’axe z et a une
longueur de 0.43µm. Les champs sont évalués autour du segment dans le plan xy médiant à une distance
maximum de 0.01µm de part et d’autre de la dislocation selon x et y. La même échelle de couleur a été
utilisée pour tous les tracés et la contrainte de saturation est fixée à 1GPa.

(a) σxz (vis) (b) σyz (vis)

4.2 Formules de Li et optimisations de Dupuy

4.2.1 Formules de Li

À l’inverse des travaux de Devincre, les expressions formulées par Li se calculent dans un repère
local, associé à la ligne de dislocation. Un changement de repère est donc nécessaire pour chaque calcul
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(c) σxx (coin) (d) σxy (coin)

(e) σyy (coin) (f) σzz (coin)

de tenseur4 de contraintes.
Plusieurs versions de Li sont disponibles dans la littérature, par exemple, dans [Fiv97], pour l’ex-

pression d’un tenseur généré en un point r(x, y, z) par une dislocation semi-infinie (O, z), de vecteur de
burgers b(bx, by, bz) ; avec

σ0 =
µ

4π(1− ν)

On obtient5 :
σxx

σ0
=
−bxy − byx

r(r − z)
− x2(bxy − byx)(2r − z)

r3(r − z)2

σyy

σ0
=

bxy + byx

r(r − z)
− y2(bxy − byx)(2r − z)

r3(r − z)2

σzz

σ0
=

z(bxy − byx)
r3

− 2ν
bxy − byx

r(r − z)

σyz

σ0
= −y(bxy − byx)

r3
+ ν

bx

r
− (1− ν)

bzx

r(r − z)

σzx

σ0
= −x(bxy − byx)

r3
+ ν

by

r
− (1− ν)

bzx

r(r − z)

σxy

σ0
=

byy − bxx

r(r − z)
− xy(bxy − byx)(2r − z)

r3(r − z)2

4un tenseur est une sorte de matrice
5aux quelques modifications de signe et de bi près, effectuées en suivant [HL82]
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4.2.2 Optimisations de Dupuy

Dupuy [DFR06] part de ces formules pour essayer de les simplifier dans le cas où L << r =√
x2 + y2 + z2 c’est-à-dire quand la longueur du segment considéré est suffisamment petite devant la

distance entre le segment et le point d’intégration.
Pour une dislocation vis selon l’axe z (donc avec bx = by = 0 et bz = b) entre z = 0 et z = L, il

propose de remplacer :

σyz = σyz(z = z)− σyz(z = z − L)

= σ0 ×
b(1− ν)x

r
(

1
r − z

− 1
r − z + L

)

= σ0 ×
bLx(1− ν)

r(r − z)(r − z + L)

par :

σyz = σ0 ×
bLx(1− ν)

r3

Cela suppose également z << r ce qui semble être une approximation un peu forte car r peut être
grand devant L sans que r soit grand devant z, si l’on se trouve loin du segment mais sur l’axe z.

(g) En bleu : σyz/σ0 avec Li ; en rouge σyz (h) Erreur relative entre les versions avec et sans
optimisation

Avec L = 1, y = 0, x = 0.1 et en faisant varier z on observe comme attendu que l’approximation n’est
pas bonne si la condition z << r n’est pas vérifiée (fig.8(g)) mais on note également que pour z = 20L
on a encore une erreur assez forte de l’ordre de 10% (fig.8(h)).

Enfin cette approximation ne fait qu’économiser quelques additions et n’est donc pas vraiment suc-
ceptible d’induire une baisse substantielle du coût de calcul.

4.3 Formules de Wei Cai

L’implémentation des formules de Wei Cai dans MobiDiC n’est pas directement basée sur les équations
de [CAWB05] mais sur le code fourni avec : [CA05]. Les équations précises codées ne correspondant
pas directement à celles du papier associé, on se propose dans un premier temps de les extraire depuis
le code (voir fig.8 pour une représentation graphique des vecteurs utilisés) :

σ = σ + (I03 × s03 + I13 × s13 + I05 × s05 + I15 × s15 + I25 × s25)

Avec :

I6 =

1 0 0
0 1 0
0 0 1

 ;d = RA −RA.l× l
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Fig. 8 – Vecteurs utilisés dans Wei-Cai

I05 =
(d× b).l
4π(1− ν)

(a2I6 + d⊗ d)− a2

8π
l⊗ (d× b)

I15 =
a2

8π
l⊗ (l× b)− (d× b).l

4π(1− ν)
l⊗ d

I13 = − ν

4π(1− ν)
l⊗ (l× b)

I03 =
((d× b).l)I6 + d⊗ (l× b)

4π(1− ν)
− 1

4π
l⊗ (d× b)

I25 =
(b× b).l
4π(1− ν)

l⊗ l

s03 =
1

a2 + d2
(

RA.l√
a2 + d2 + (RA.l)2

− RB.l√
a2 + d2 + (RB.l)2

)

s05 = 2s03 +
1

a2 + d2

(
RA.l

(a2 + d2 + (RA.l)2)
3
2
− RB.l

(a2 + d2 + (RB.l)2)
3
2

)
s25 = s03 +

RB.l

(a2 + d2 + (RB.l)2)
3
2
− RA.l

(a2 + d2 + (RA.l)2)
3
2

s15 =
1

(a2 + d2 + (RA.l)2)
3
2
− 1

(a2 + d2 + (RB.l)2)
3
2

s13 =
1√

a2 + d2 + (RA.l)2
− 1√

a2 + d2 + (RB.l)2

Les champs précèdents sont régularisés à l’aide de a. Cela permet de mieux faire correspondre le
modèle mathématiques avec la réalité physique : en empêchant que le champ de contrainte diverge sur le
segment. Pour pouvoir comparer les résultats entre les différentes formulations il est plus simple d’utiliser
une version non régularisée (i.e. avec a = 0), on obtient :

I05 =
(b× b).l
4π(1− ν)

(d⊗ d)

I15 = − (b× b).l
4π(1− ν)

l⊗ d

I13 = − ν

4π(1− ν)
l⊗ (l× b)

I03 =
((d× b).l)I6 + d⊗ (l× b)

4π(1− ν)
− 1

4π
l⊗ (d× b)
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I25 =
(d× b).l
4π(1− ν)

l⊗ l

s03 =
1
d2

(
RA.l√

d2 + (RA.l)2
− RB.l√

d2 + (RB.l)2
)

s25 = s03 +
RB.l

(d2 + (RB.l)2)
3
2
− RA.l

(d2 + (RA.l)2)
3
2

s15 =
1

(d2 + (RA.l)2)
3
2
− 1

(d2 + (RB.l)2)
3
2

s13 =
1√

d2 + (RA.l)2
− 1√

d2 + (RB.l)2

s05 = 2s03 +
1
d2

(
RA.l

(d2 + (RA.l)2)
3
2
− RB.l

(d2 + (RB.l)2)
3
2

)

4.4 Simplification de l’expression d’une dislocation vis avec les formules de
Wei-Cai

De même que pour les formules de Devincre, les formules de Wei-Cai se prettent à quelques sim-
plifications dans le cas de dislocations vis. On a en effet : b × l = 0, alors (b ⊗ d) ⊥ l, ce qui nous
donne :

(d⊗ b).l = 0

et donc :
I05 = I15 = I13 = I25 = 0

I03 = − 1
4π

l⊗ (d× b)

c’est à dire finalement :
σvis = − 1

4π
l⊗ (d× b)× s03

Cette modification a été implémentée dans MobiDiC. On peut alors vérifier que les champs de
contraintes avec et sans simplification donne bien des résultats concordants : les graphiques 9(a) à 9(d)
montrent les deux composantes non nulles d’un champs de contrainte généré par une dislocation vis sans
régularisation avec et sans simplification.

(a) σ13 non régularisé, avec optimi-
sation

(b) σ13 non régularisé, sans optimi-
sation

Enfin en terme de coût de calcul, on obtient les résultats suivants :
L’optimisation pour les dislocation vis à permis de diminuer le coût de calcul de 30%, on rejoint le

temps de calcul des formules de Devincre.
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(c) σ23 non régularisé, avec optimi-
sation

(d) σ23 non régularisé sans optimi-
sation

orientation Devincre Cai Cai non régularisé Cai optimisé non régularisé
vis 0.13 sec 0.19 sec 0.19 sec 0.13 sec
coin 0.19 sec 0.19 sec 0.19 sec 0.19 sec

Fig. 9 – Temps d’execution monoprocesseur pour 251001 calcul de champs de contraintes sur une station
de travail DELL precision T7400

5 Partition des champs de contrainte à courte et longue dis-
tance : méthode des boites

5.1 Présentation

Quelle que soit la formulation des champs de contrainte utilisée, on observe que la force décrôıt avec
la distance.

La méthode des bôıtes tire parti de cette propriété : on divise le volume simulé en plusieurs portions
parallélépipédiques, les bôıtes, puis on considère pour un point d’intégration du champs de contrainte
qu’un segment contributeur est (cf fig.10) :

– à courte distance si le segment est situé dans la même bôıte que le point d’intégration ou dans une
bôıte voisine6 ;

– à longue distance dans le cas contraire.

Fig. 10 – Le volume est découpé en bôıtes ; le trait continu noir entoure la bôıte sur laquelle on calcule
les contraintes ; les pointillés noirs délimitent les bôıtes situées à courtes distances, les autres bôıtes sont
donc à longues distances

Cela nous permet de séparer le calcul des contraintes en deux parties : les contraintes dites longues
distances, σLD, et celles dites courtes distances, σCD.

6On observe que chaque bôıte dispose donc de 3× 3× 3 = 27 bôıtes associées au calcul des champs à courtes distances
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Les champs à courtes distances sont calculés directement tandis que l’on effectue une approximation
de lente variation spatiale et éventuellement temporelle pour les champs à longues distances. On calcule
les champs non pas au centre des segments mais au centre des boites (le champ longue distance est alors
le même pour tous les segments de la bôıte) et peuvent être actualisés seulement périodiquement.

Dans la suite, ns désignera le nombre de segments, nb le nombre de bôıtes, krc la période à laquelle
sont calculées les contraintes à longues distances σLD.

5.2 Calcul des contraintes

Dans MobiDiC on évalue la contrainte s’exerçant au centre de chaque segment de dislocation sucep-
tible de bouger. Cette contrainte provient de la contrainte extérieure appliquée au cristal mais aussi des
champs de contraintes exercées par tous les autres segments en ce point.

Sans utiliser la méthode des bôıtes, on voit bien qu’il faut calculer, pour chaque segment autant de
champs de contraintes qu’il y a d’autres segments.

C’est à dire qu’il aurait fallu nt calculs de contraintes :

nt = n2
s

La méthode des bôıtes permet de diminuer considérablement ce coût de calcul en n2. En effet, pour
calculer les contraintes courtes distances σCD, il faudra pour chaque segment calculer les champs de
contraintes exercées par les segments situés dans les 27 bôıtes proches, c’est à dire :

nσCD
= ns

ns

nb
27 = 27

n2
s

nb

Tandis que pour les contraintes longues distances σLD, on calcule pour chaque boite la contribution
des segments des bôıtes situées au loin :

nσLD
=

1
krc

nb(nb − 27)
ns

nb
=

ns

krc
(nb − 27)

Finalement, on obtient un nombre nt de contraintes à calculer tel que :

nt = nσCD
+ nσLD

= 27
n2

s

nb
+

krc

nb
(nb − 27)

Fig. 11 – Acceleration en fonction du nombre de bôıtes : A(nb) = n2
s

nt
, pour 100000 segments et un calcul

des σLD toutes les itérations (rouge) et toutes les 10 itérations (vert)

5.3 Nombre de bôıtes optimal

En observant la courbe de l’acceleration en figure 11, on note la présence d’un maximum : c’est le
nombre de bôıtes optimal. Il est possible d’obtenir ce dernier en dérivant nt par rapport au nombre de
bôıtes

∂nt

∂nb
= 0 ⇔ (nsn

2
b − 27nskrc) = 0

⇔ nb =
√

27nskrc
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Fig. 12 – Nombre de bôıtes optimal

En raison des contraintes sur le maillage du volume simulé cette courbe continue théorique (trait
bleu) se transforme en une succession de paliers lors de l’execution du code (points rouges). Ceux-ci sont
dus au découpage parallélépidédique ainsi qu’à la nécessité de garder un nombre de bôıtes impair dans
chaque direction de l’espace pour avoir un même rayon de coupure pour les champs de contrainte quel
que soit le sens considéré quand on utilise les conditions aux limites périodiques.

5.4 Première optimisation

Certains segments comme ceux décrivant les jonctions ne peuvent pas bouger, il est donc inutile de
calculer la contrainte s’exerçant en leur centre. D’autres segments, les rotules (segments de longueur
nulle) ne sont là que pour assurer la continuité de la ligne et ne génèrent pas de contraintes. Il faut
donc affiner la notion de nombre de segments utilisés dans les équations précédentes pour optimiser au
mieux le nombre de bôıtes à utiliser. On parle alors de nombre de points d’intégration (ils correspondent
au centre des segments susceptibles de bouger) et de segments contributeurs (c’est-à-dire de segments
suffisament longs pour générer une contrainte). On a alors :

nσCD
= 27× nptint × ncontrib

nb

nσLD
= (nb − 27)× ncontrib

d’où l’on tire finalement un nouveau nombre de bôıte optimal :

nb =
√

27nptintkrc

Cette méthode a été implémentée dans le code, on a aussi assuré sa compatibilité avec le parallélisme,
on a alors un maillage plus adapté ce qui permet de réduire le nombre global de calculs de champs de
contrainte.

5.5 Coûts sur un monoprocesseur

On étudiera essentiellement l’impact de l’utilisation de la méthode des bôıtes ainsi que celle de la
répartition des segments dans l’espace sur la coût de calcul de contraintes courtes et longues distances.
Afin d’étudier l’influence de la répartition, deux cas seront considérés :

– un cas équilibré, où les segments sont répartis équitablement dans l’espace ;
– un cas déséquilibré, où l’espace est séparé en deux, avec d’un côté 10% des segments, et de l’autre

90%.
Sauf mention contraire, les conventions de couleurs suivantes sont respectées :

Points bleus prédictions avec des formules théoriques mais à partir du maillage utilisé lors de l’execu-
tion ;

Points rouges execution avec la méthode des boites ;
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Points verts execution sans la méthode des boites ;

Traits bleus prédictions avec des formules théoriques ;

Traits verts prédictions avec des formules théoriques sans méthode des boites.

5.5.1 Contraintes longues distances

(a) tσLD = f(ns) (équilibré) en secondes (b) tσLD = f(ns) (déséquilibré) en se-
condes

Fig. 13 – Temps d’exécution longues distances

(a) nσLD = f(ns) (équilibré) (b) nσLD = f(ns) (déséquilibré)

Fig. 14 – Nombres de champs longues distances à calculer

On a calibré le temps de calcul élémentaire pour un champ à longue distance : tLD = 5.35 × 10−7

secondes. On observe un bon accord entre tous les temps théoriques obtenus en utilisant la calibration
et le maillage d’une part et ceux directement obtenus par execution du code. Cela signifie qu’il y a
bien comme attendu proportionalité entre temps de calcul et nombre de champs calculés. Le nombre de
champs effectivement calculés dans le code (points rouges) t́end aussi en parfait accord avec sa valeur
théorique (points bleus). Enfin la répartition n’a aucune influence sur le calcul de σLD. En effet, à
longues distances, le nombre de champs de contrainte à calculer est toujours égal au nombre total de
contributeurs par le nombre de points d’intégration, c’est-à-dire par le nombre de bôıtes.

Le nombre de bôıtes optimal ne peut pas toujours être utilisé en raison de la géométrie que doit
respecter le maillage. Si le nombre de bôıtes effectivement utilisé est plus faible, le coût de calcul à
longue distance diminue tandis que le coût de calcul des contraintes à courte distance, au contraire,
augmente comme nous allons le voir.

5.5.2 Contraintes courtes distances

On calibre maintenant le coût de calcul élémentaire d’un champ courte distance sur un nombre de
segments dans le cas ou la répartition des segments est uniforme : tCD = 4.8×10−7 secondes. On observe
alors un bon accord entre les temps d’execution obtenus et prédis pour tous les nombres de segments
mais uniquement quand la répartition des segments est uniforme.

Afin de bien comprendre pourquoi le déséquilibre joue un rôle important dans l’augmentation du
temps de calcul, prenons le cas de déséquilibre le plus extrême : on sépare l’espace en deux, mais tous
les segments sont placés du même côté. Il y aura donc deux fois plus de segments dans un volume deux
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(a) tσCD = f(ns) (équilibré) en secondes (b) tσCD = f(ns) (déséquilibré) en se-
condes

Fig. 15 – Temps d’exécution courtes distances

(a) nσCD = f(ns) (équilibré) (b) nσCD = f(ns) (déséquilibré)

Fig. 16 – Nombres de champs longues distances à calculer

fois plus petit d’un côté et aucun segment de l’autre :

nσCD
= 27

(ns)2

nb/2
+ 0 = 2× 27

n2
s

nb

Cela revient donc approximativement à doubler le nombre de champs de contrainte à courte distance à
calculer. En regardant le cas à plus fort nombre de segments, on obseve sur la figure ?? que le nombre de
champs effectivement calculés (3.75× 106) est 50% à 100% plus fort que le nombre de champs théorique
(1.75× 106 ou 2.5× 106 selon la version utilisée).

Cela souligne que le maillage optimal pour la méthode des bôıtes devrait être déterminé différement
quand la répartition des segments n’est pas uniforme.

5.5.3 Temps global de calcul des contraintes . . .

(a) tσCD + tσLD = f(ns) (équilibré) en
secondes

(b) tσCD + tσLD = f(ns) (déséquilibré)
en secondes

Fig. 17 – Temps total

Dans le cas équilibré, les écarts par rapport aux courbes théoriques qui sont dûs à la géométrie du
maillage se compensent à peu de choses près : on s’attendait à une augmentation modérée mais plus
sensible du coût global puisque l’on s’est un peu écarté du nombre de bôıtes idéal. Cette compensation
un peu surprenante peut s’expliquer de la façon suivante : le coût effectif d’un champ de contraintes à
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courte distance est inférieur à celui d’un champ à longue distance alors que notre maillage est optimisé en
partant du principe qu’ils sont identiques. Qui plus est figure 11 on note qu’autour du nombre de bôıtes
optimum l’accélération évolue lentement. Utiliser un peu moins de bôıtes que le nombre idéal s’avère
finalement peu pénalisant.

En revanche, dans le cas déséquilibré, l’influence de la répartition non uniforme des segments dans les
bôıtes du maillage s’avère comme nous l’avons vu très pénalisant pour les contraintes à courtes distances
et cela se traduit cette fois bel et bien sur le temps global.

L’accélération obtenue avec la méthode des bôıtes reste cependant toujours très importante.

6 Parallélisation du calcul des σLD (MPI)

6.1 Stratégie de parallélisation

Afin de pouvoir simuler des cas réalistes, c’est à dire en utilisant plusieurs dizaines de milliers de
segments, le code de MobiDiC est parallélisé. On s’intéresse ici uniquement à la stratégie mise en œuvre
pour répartir le calcul des contraintes longues distances sur plusieurs processeurs.

Dans un premier temps, le volume est découpé en différents domaines de même taille, un par proces-
seur. Si les segments ne sont pas répartis de façon uniforme, c’est à dire si un domaine possède plus de
segments qu’un autre, un algorithme de répartition de la charge prend les segments excédentaires d’un
domaine et demande à un processeur en déficit de segments de s’en occuper. Ainsi, chaque processeur
effectue des calculs pour un même nombre de segments. Dès le diagnostic et l’envoi d’éventuels segments
en excès achevé, le calcul des contraintes commence. Il peut se poursuivre par un calcul complémentaire
pour les processeurs en déficit qui receptionnent les segments envoyés une fois leur première phase de
calcul terminée. Le calcul des contraintes s’achève via des comunications pour transmettre les résultats
aux processeurs en ayant besoin et par agrégation des différents contributions des différents processeurs
en chaque point d’intégration de la méthode des bôıtes par les processeurs ayant ces points dans leur
domaine (ALLTOALL).

6.2 Mesures à deux processeurs

Fig. 18 – Évolution de la proportion du temps de calcul sur le temps total, en fonction du nombre de
segments pour chaque processeur, avec une distribution équilibrée à gauche, et déséquilibrée à droite.

Sur la figure 18, on observe bien le fait que plus il y a de segments, plus le temps d’execution est
en grande majorité consommé par le calcul des champs de contraintes. C’est à dire, que le temps passé
par les processeurs à communiquer pour répartir la charge ou propager les résultats devient assez vite
négligeable par rapport au temps de calcul à proprement parler.

Ensuite on provoque un déséquilibre en mettant 90% des segments dans un domaine et 10% dans
l’autre. On observe ici que le temps de calcul ne devient négligeable qu’avec un peu plus de segments que
dans le cas équilibré précédent. En fait, cela est dû non seulement à un temps de répartition de la charge
plus important, mais aussi à une augmentation du temps de communication ALLTOALL final dans le
cas déséquilibré. (fig.19).
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Fig. 19 – Évolution de la proportion du temps de communication sur le temps total, en fonction du
nombre de segments pour chaque processeur, avec une distribution équilibrée à gauche, et déséquilibrée
à droite.

6.3 Mesures à n processeurs

On essaye ici de déterminer l’efficacité de la parallélisation actuelle du code. Pour ce faire, en utilisant
le programme décrit en annexe, on génère une configuration, où les segments sont répartis uniformément
ou non, selon une géométrie (Lx = 8L,Ly = 4L,Lz = 4L). Pour 2560 segments, à nombre de processeurs
variables (2, 4, 8, 16, 32, 64), on étudie l’évolution du rapport entre le temps de calcul en monoprocesseur
et celui en multiprocesseur (c’est-à-dire de l’accélération) en fonction du nombre de processeurs. La
simulation est réitérée pour 2.5 et 5 fois plus de segments.

Fig. 20 – Accélération en fonction de nombre de processeurs ; plus il y a de segments, plus on se rapproche
de la courbe théorique

Pour 2 processeurs, on a un temps total tσLD
= tcpu0

+ tcpu1
= 2 ∗ 28 = 56 sec ; avec la même

configuration en monoprocesseur, on obtient un temps de calcul tσLD
= 50 sec. Le résultat n’est pas trop

mauvais même s’il y a déjà 10% d’écart. Le temps de référence est obtenu en additionnant les temps mis
par les deux processeurs lors d’une exécution à 2 processeurs.

Alors que le nombre de segments augmente, il devient plus rentable d’utiliser un nombre de processeurs
élevé. On voit cependant que le temps d’exécution s’écarte progressivement de la courbe théorique. Cela
peut-être dû :

– à la façon dont est programmé le calcul des champs de contraintes : pour chaque bôıte, chaque
processeur boucle sur les bôıtes lointaines afin d’évaluer la contrainte qu’exercent les segments dont
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il s’occupe alors que son domaine ne contient que quelques bôıtes. Ainsi on parcourt inutilement
des bôıtes ne contenant pas de segments relatifs au processeur. Il parâıt plus raisonable de regarder
pour chaque segment du processeur les bôıtes impactées et d’effectuer le calcul des champs de
contraintes ;

– au temps de préparation de calcul des longues distances qui doit rester constant, même si le nombre
de processeurs augmente. Si, en monoprocesseur, on obtient un temps de calcul de 76.27 sec pour
un temps de préparation de 0.3 sec, alors, si l’on utilise 64 processeurs, on peut émettre l’hypothèse
que le temps de calcul sera réparti sur les processeurs : 76.27/64 = 1.2 sec. Par contre le temps de
préparation aura tendance à rester constant : il représentera donc 20% du temps de calcul à 64
processeurs, et ne sera donc plus négligeable.

7 Conclusion

Plusieurs domaines de l’informatique ont été abordés lors de ce stage, de l’optimisation à la pa-
rallélisation, en passant par l’automatisation des tests, ce qui le rend particulièrement formateur.

De plus, l’ouverture sur la simulation de phénomènes physiques est particulièrement enrichissante,
tant en elle-même que pour les connaissances qu’elle permet d’acquérir, qu’elles soient relatives au do-
maine étudié ou encore aux méthodes physiques générales.

Enfin, la méthode de travail est quelque peu différente de ce que l’on peut observer dans une entre-
prise plus « classique » : le but étant d’avancer en étant le plus précis possible tout en augmentant sa
compréhension du sujet dans une logique de long terme.
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A Quelques opérations vectorielles

Soient u,v,w trois vecteurs de R3.

Nom Notation Résultat

Produit tensoriel u⊗ v u× vt =

u1.v1 u1.v2 u1.v3

u2.v1 u2.v2 u2.v3

u3.v1 u3.v2 u3.v3


Produit mixte (u,v,w) u.(v ×w)

Symétrie tensorielle [uvw]ij 1
2 ((u⊗ v)iwj + (u⊗ v)jwi)

B Génération de la configuration, environnement de test

La génération des segments (INPUT/Ta/ConfInit.micmeg) nécessaire aux tests réalisés plus haut est
effectuée par un petit programme en C écrit lors du stage. Le fonctionnement de ce dernier peut se
résumer à :

– création d’un volume et découpage de celui-ci selon un vecteur de coupe vcut : plusieurs bôıtes sont
ainsi crées ;

– génération de nvects segments placés aléatoirement dans une seule de ces bôıtes ;
– répartition des vecteurs (via translation) dans les autres bôıtes aléatoirement ou de façon équilibrée.
Le déséquilibre dans le cas de 2 domaines a été expliqué plus haut : on répartit un pourcentage donné

du nombre de segments dans un domaine, et le reste dans l’autre.
Une stratégie différente est utilisée dans le cas à n domaines : pour chaque domaine, on génère un

nombre de segments aléatoire, compris entre 0 et le nombre de segments moyen par domaine nm = ns

nd
.

La différence par rapport à nm est reportée sur un proceseur choisi aléatoirement. Le nombre de segments
total est bien conservé. On note cependant que le déséquilibre n’est vraiment ressenti que pour un nombre
de processeurs correspondant au nombre de domaines : en effet, si l’on a moins de processeurs que de
domaines, alors la répartition risque d’apparâıtre uniforme.

Les manipulations de résultats ainsi que le lancement des tests ont été en grande partie automatisés à
l’aide de scripts shell. Un fichier script.pdf présente une liste de quelques tournures classiques permettant
de traiter des données avec bash et les utilitaires GNU.
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