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5. Objectifs du projet (résumé) :

La simulation numérique est aujourd'hui de plus en plus employée pour I'étude et I'analyse de
phénomenes physiques et de systéemes complexes, tant dans le cadre académique qu'industriel.
La généralisation de lI'approche numérique repose d'une part sur les développements constants
des capacités de calcul grace a I'émergence des plateformes de paralléles (clusters), et dautre
part sur les progrés de la modélisation (couplages multi-physique, approches multi-échelle,...)
et des algorithmes de calcul.

La prise en compte des incertitudes de nature epistémique (modeéles) ou stochastique
(phénomenes naturels) est devenue un besoin tres important compte tenu de I’exploitation des
résultats de simulation (analyse de risque, slreté, conception, ...). L’état de I’art montre
I’intérét croissant des méthodes récemment proposées pour la modélisation des incertitudes,
connues sous le nom générique de Polyndmes de Chaos. Deux méthodes d’utilisation sont
possibles. La premiére dite non-intrusive, basée sur une exploitation du modele numérique
comme boite noire est similaire aux méthodes de simulation par tirages Monte Carlo;
suffisamment mature, elle a été proposée dans des projets ANR de réalisation d’outils
logiciels (OPUS). La seconde approche est intrusive car elle nécessite la réécriture de la
résolution numérique du modele. C’est cette approche que nous nous proposons d’étudier,
plus complexe a mettre en ceuvre mais beaucoup plus précise. Elle peut aujourd’hui étre
envisagée grace notamment aux progres constants sur les moyens de calculs haute
performance aux architectures massivement paralléle comme ceux disponibles au CEA.

Ce travail permettra de montrer l'adéquation entre ces architectures et les stratégies de
parallélisation proposées pour la résolution de problémes stochastiques. Un autre résultat
attendu est la constitution d'une bibliotheque genérique d'outils et d’opérateurs numeriques
sur les polynébmes de chaos. Cette bibliotheque pourra servir de base dans les futurs
développements et applications des polyndémes de chaos.
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MARTINEZ Jean-Marc (CEA-DM2S)

Jean-Marc Martinez a soutenu sa these d'Etat en 1983 (Paris 11) dans le domaine du
contréle/commande appliqué au pilotage des Réacteurs a Eau Pressurisée. Son travail s'est
concrétisé par le dépot d'un brevet et un recrutement au CEA Saclay en 1983.

Au CEA, ses principales fonctions portent sur le développement de méthodes et outils dédiés
a la simulation. Dans un premier temps, il les a développés en robotique (intelligence
artificielle) puis en supervision, planification et actuellement dans le développement de
méthodes d’aide a la simulation numérique, notamment les outils d’aide a la décision basés
sur des représentations simplifiées des modeles numériques et ceux dédiés aux traitements des
incertitudes.

Ses travaux de recherche portent sur I'apprentissage statistique, la planification d'expériences
numériques et la modélisation des incertitudes. 1l a été responsable/directeur de plusieurs
théses menees au CEA et a codirigé une these avec G. Dreyfus de I'ESPCI en planification
d'expériences numériques pour méta-modeles neuronaux. Dans le domaine du traitement des
incertitudes, ses travaux actuels, en collaboration O. Le Maitre (LIMSI), portent sur les
méthodes spectrales a base de polynémes de chaos.
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Ce projet s’inscrit dans la thématique du CEA DEN sur la quantification et la propagation des
incertitudes en simulation numérique et dans celle d’Incerteo de Digiteo, theme 7 de I’appel a
projets. Ce travail permettra de débuter une collaboration entre le LIMSI et le CEA-DEN pour
développer les méthodes de modélisation d’incertitudes basées sur les polynémes de chaos.
Ce projet en s’appuyant sur les moyens de calcul paralléele disponibles au CEA, permettra de
valider des stratégies de résolution paralléle de problemes stochastiques et de constituer une
bibliothéque de composants génériques pour les futurs développements et applications des
polynémes de chaos dans le traitement des incertitudes en simulation numérique.
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7. Description du projet :

7.1 Contexte

La simulation numérique est aujourd'hui de plus en plus employée pour I'étude et I'analyse de
phénomenes physiques et de systemes complexes, tant dans le cadre académique qu'industriel.
La généralisation de I'approche numérique pour l'investigation de problémes de tres grande
dimension repose d'une part sur les développements constants des capacités de calcul,
notamment ces derniéres années grace a I'émergence des plateformes paralleles (clusters), et
d'autre part sur les progrés de la modélisation (couplages multi-physique, approches multi-
échelle, ...) et des algorithmes de calcul.

Avec la possibilité de réaliser des simulations pour une résolution (spatiale et temporelle)
élevée et pour une modélisation physique de plus en plus compléte, est apparu de nouvelles
problématiques et besoins importants et critiques relatifs a I'analyse et a l'interprétation des
résultats de calculs. En particulier, l'utilisation de modeles complexes dans le cadre de
simulations de haute précision nécessite une définition précise des données d'entrée du calcul,
telles que les propriétés physiques du systeme étudié, les conditions aux limites et les forcages
extérieurs qui lui sont appliqués, les constantes de modélisation (paramétres libres ou de
calibration), ... La validité de ces informations est cruciale pour une simulation de haute
précision car les erreurs sur les données peuvent devenir dominantes et compromettre la
validité des résultats obtenus. Or, pour de nombreux systémes physiques, cette information ne
peut étre connue exactement a priori, soit du fait de lacunes de connaissance (par exemple
dans le cas de constantes de modélisation non mesurables) soit du fait d'une variabilité
inhérente (par exemple quand le systeme simulé est une machine industrielle). Pour ces
situations, une quantification de I'impact des incertitudes des données d'entrée sur le résultat
de la simulation est nécessaire en vue notamment d'estimer leur validite.

7.2 Propagation et quantification d'incertitudes

Plusieurs techniques, de complexité et de qualité variable, ont été proposées pour estimer
I'impact d'incertitudes sur les paramétres d'une simulation numérique. Nous nous intéressons
dans ce projet aux techniques probabilistes de projection orthogonale stochastique qui
consistent a considérer les parameétres incertains de la simulation comme des variables
aléatoires, puis a approcher la dépendance de la solution numérique vis a vis des parametres
sur une base de dimension finie de fonctionnelles orthogonales (décorrélées) en les variables
aléatoires. Connues sous le nom générique de méthodes d'approximation par Polyndmes de
Chaos, ces techniques de projection stochastique permettent une analyse tres précise de
I'impact des incertitudes. En fait, la connaissance des coefficients de projection caractérise
entierement la solution incertaine et permet Il'estimation de sa densité de probabilité et
I'influence respective des différentes sources d'incertitudes. Cependant, le colt numérique de
ces techniques augmente tres rapidement avec le nombre de parameétres incertains considerés;
elles sont ainsi limitées a des problemes faisant intervenir au plus quelques dizaines de
parametres incertains.

Deux approches alternatives sont possibles pour la détermination des coefficients de
projection stochastique. Les techniques de projection non-intrusive utilisent un échantillon
de simulations, correspondant a différentes reéalisations des parametres incertains, pour
estimer les coefficients de projection quadrature numérique ou régression. L'intérét des



approches non-intrusives repose sur I'emploi d'un code de calcul déterministe (approche de
type boite noire) et sur l'indépendance des simulations pour différentes réalisations des
parametres ce qui autorise une résolution parallele immédiate.

Les techniques de projection intrusive reposent au contraire sur la formulation d'un
probléme dit spectral et la dérivation d'équations pour les coefficients de projection de la
solution, aussi appelés modes spectraux, par des techniques de type Galerkin. Le probléeme
spectral couple en général tous les modes stochastiques de la solution incertaine ce qui
conduit a la résolution d'un probleme de tres grande dimension (P fois celle du probléme
déterministe, ou P est la dimension de la base stochastique). Sa résolution nécessite en outre
I'adaptation des outils de simulation et requiére donc un travail préliminaire plus important
que pour les techniques non-intrusives, notamment pour les modéles incluant des non-
linearités importantes. Les projections non-intrusives présentent cependant un attrait
important, en raison particulierement de la puissance des théories fonctionnelles et spectrales
sous-jacentes et en vue de la dérivation de techniques auto-adaptatives pour la construction de
bases stochastiques optimales.

7.3 Objectifs
Dans ce projet, nous nous proposons de mettre en ceuvre une technique de projection intrusive

pour la propagation d'incertitudes dans un modéle d'écoulement in stationnaire de complexité
modérée (équations de Navier-Stokes incompressible) mais nécessitant une résolution
(nombre de degrés de liberté) élevée. Les incertitudes considérées porteront sur les propriétés
du fluide et les conditions aux limites.

Comme nous l'avons mentionné ci-dessus, cette approche conduit a la résolution d'un
probléme spectral de trés grande dimension, jusqu'a quelques centaines de fois celle du
probléme déterministe, dont la résolution devra étre parallélisée. Différents niveaux de
parallélisation devront étre considereés.

Tant un premier temps, l'utilisation de schéma d'intégration temporelle explicitant les termes
non-linéaires permet le découplage, a chaque pas de temps, de la résolution des différents
modes stochastiques de la solution. Cette propriété autorise un parallélisme a gros grain ou
chaque processeur résout indépendamment un ou plusieurs modes (selon le nombre de
processeurs disponibles). L'évaluation des termes sources non-linéaires explicites, constitue
alors le goulot d'étranglement de la simulation puisqu'elle couple I'ensemble des modes
spectraux. Ici, une stratégie de parallélisation devra étre définie pour optimiser le calcul des
termes sources non-linéaires en minimisant les échanges de données entre processeurs et pour
équilibrer la charge de calcul. Cette stratégie devra reposer sur une analyse fine du type de
non-linéarité considérée, avec en premier lieu une compréhension approfondie de la structure
de l'opérateur de multiplication spectrale.

Dans un second temps, un niveau de parallélisme plus fin pourra étre considéré en incluant les
techniques de résolution paralléle déterministes telles que les approches de décomposition de
domaine (en espace). Les stratégies de communication entre sous-domaines devront étre
adaptées pour tenir compte du caractére stochastique de la solution. Enfin, dans le cas de
I'emploi de techniques d'adaptation automatique du maillage a la solution (Automatic Mesh
Refinement), I'adaptation du maillage physique a la structure de chaque mode spectral devra
étre considéree. Ce dernier point nécessitera la dérivation de nouveaux opérateurs
d'interpolation et de prolongation pour le calcul des termes sources non-linéaires, les modes
spectraux ayant alors sur discrétisation spatiale variable.

7.4 Résultats attendus

Les développements proposés ci-dessus auront pour objectif principal la démonstration de la
faisabilité et de I'efficacité des techniques de projection intrusive pour la propagation
d'incertitudes paramétriques dans les simulations de grande dimension. L'utilisation des
plateformes de calcul massivement paralleles, disponibles au CEA, permettra de montrer
I'adéquation entre ces architectures et les stratégies de parallélisation proposées pour la
résolution du probleme incertain. La possibilité d'effectuer des tests numériques et des
comparaisons entre différentes alternatives d'implémentation, tout en utilisant un nombre




eleve de processeurs, permettra d'analyser finement les facteurs d'efficacités et le rendement
des algorithmes paralleles.

Un autre résultat attendu de ce projet est la constitution d'une bibliotheque générique d'outils
numériques paralleles, dédiés aux calculs de propagation d'incertitudes par projection non-
intrusive. Cette bibliothéque paralléle devra inclure d'une part les principaux opérateurs
spectraux couramment utilisés dans les applications (multiplication, exponentiation,
extraction de racine carrée,...) et d'autre part standardiser les protocoles d'échange de données
spectrales entre processeurs. Elle pourra servir de base dans le futur a l'application des
techniques intrusives a d'autres applications.

L'ensemble de ces résultats donnera lieu a la reédaction de rapports de recherche et
d'avancement des travaux et par la publication d'articles dans des revues scientifiques du
domaine (calcul scientifique et intensif) et communication lors de congres.

7.5 Calendrier
Outils de base et parallélisation a gros grain (TO a TO+6mois).

« Parallélisation de la résolution des modes spectraux. (3 mois)

« Parallélisation du calcul des termes sources non-linéaires et constitution d'une
bibliothéque paralléle pour les principales opérations spectrales. (2mois)

« Tests et analyse de performance et rendement de parallélisme. (1 mois)

Parallélisation a grain fin (TO+6mois a TO+18mois).

o Application des résultats de la premiére année a un calcul utilisant une technique de
décomposition de domaine spatial, étude des stratégies d'échanges de données entre
domaines. (4 mois)

« Extension de la méthodologie paralléle a un outil de résolution utilisant une technique
d'adaptation de maillage automatique (AMR). (3 mois)

« Adaptation de maillage a chacun des modes spectraux: définition et implémentation
des opérateurs d'interpolation et de prolongation spectraux. (3mois)

« Démonstration de performance sur un probléme d'écoulement complexe de grande
dimension. (2 mois)
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