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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Monte Carlo Quantique (QMC)

@ Résolution de I'éq. de Schrédinger avec des marche
aléatoires

@ Etat de I'art et méthodes de routine en physique : physique
nucléaire, matiere condensée, systémes de spins, liquides
quantiques, spectroscopie IR, ...

@ Encore une méthode marginale pour la chimie quantique
(contrairement aux méthodes post-HF ou DFT)

@ Raison : Beaucoup de temps CPU pour des systemes de
petite et moyenne taille
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Monte Carlo Quantique (QMC)

Mais :
@ Un scaling trés favorable avec la taille du systeme
(contrairement aux méthodes standard)
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Monte Carlo Quantique (QMC)
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Monte Carlo Quantique (QMC)
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Monte Carlo Quantique (QMC)
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Monte Carlo Quantique (QMC)

Mais :
@ Un scaling trés favorable avec la taille du systeme
(contrairement aux méthodes standard)
@ Naturellement adapté au parallélisme extréme :

Trés peu d’l/O (asynchrones)

Trés peu de communications (asynchrones)

Trés faible empreinte RAM (< 500 MiB par coeur)
Beaucoup de FLOPs
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Monte Carlo Quantique (QMC)

Mais :
@ Un scaling trés favorable avec la taille du systeme
(contrairement aux méthodes standard)
@ Naturellement adapté au parallélisme extréme :
Trés peu d’l/O (asynchrones)
Trés peu de communications (asynchrones)
Trés faible empreinte RAM (< 500 MiB par coeur)

Beaucoup de FLOPs
Tolérance aux pannes facile a mettre en ceuvre
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

QMC pour les molécules

Probléme : Résolution stochastique de I'équation de
Schrédinger pour N électrons dans une molécule.

E — fdl‘l...dI'N(I)(I’l,...,I’N)Hq)(rl,...,I'N)
f dl‘] dl‘}\/(I)(l’l7 .. I’N)(I)(I‘l, . 7I‘N)

- Z H rrl’ )) échantillonné avec (¥ x ®)
1, .o
ri,...,ry . Coord. des électrons
E: Energie ® : Fonction d’'onde

exacte (inconnue)

v : Fonction d’'onde
d’essai

H : Opérateur Hamiltonien
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Algorithme QMC

@ Marcheur : vecteur de R3*M contenant les positions des électrons

Input:
[Roner}. N N ooy

V(i) V
QMC code

Nproe
i i -————>
Stochastic dynamics BT o TR R S
of electrons: { < ¢
) ( w‘

‘ZT(ﬂ- L TN) 5 /
Fully parallelizable
L ¢ ¢

V(7
e Y ,' ! X
X X X XX X XXX

N steps

V2UL(F, ... Fy)

Expectation values:

VERua), p(F), .- <
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Algorithme QMC

@ Marcheur : vecteur de R3*M contenant les positions des électrons

@ Diffusion/dérive des marcheurs avec processus de
mort/naissance pour produire la densité a 3N-dimensions (¥ x @)

(on abesoinde ¥, VU, AY)

Input:
{Runa}: No, Ny 777
(7, ..., TN) H
QMC code
Noro

- >
XXX X XX XXX

Stochastic dynamics
of electrons:

5 ( /
Fully parallelizable
L ¢ ¢

[ Y 4
XX X XX XXXX

N steps

Expectation values:

VERua), p(F), .- <
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Algorithme QMC

@ Marcheur : vecteur de R3*M contenant les positions des électrons

@ Diffusion/dérive des marcheurs avec processus de
mort/naissance pour produire la densité a 3N-dimensions (¥ x @)

(on abesoinde ¥, VU, AY)

Input:
@ Calcul de ?glzrrli pour (R Ny
chaque point de trajectoire QM‘Z@
des marCheUrS Stochastic dynamics ;TXN;XW

of electrons:
‘L/T(fv- LTN) 2 ) S (| /
st o) |
Vi = 7 1 T3

[ [ A
XXX XXXXXX

NLC steps

Expectation values:

Eo(Ru), ABRusc): .
VERua), o), - 4
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Algorithme QMC

@ Marcheur : vecteur de R3*M contenant les positions des électrons

@ Diffusion/dérive des marcheurs avec processus de
mort/naissance pour produire la densité a 3N-dimensions (¥ x @)

(on abesoinde ¥, VU, AY)

Input:
o Calcul de Z57t==tt) pour (R N
chaque point de trajectoire QMY@
deS ma.rCheUrS Stochastic dynamics ﬁm
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de toutes les % { sl
V2Ur(, ..., ) = AR
calculées Lg {8
XXX KX XX XX
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Monte Carlo Quantique pour la Chimie

Algorithme QMC

@ Marcheur : vecteur de R3*M contenant les positions des électrons

@ Diffusion/dérive des marcheurs avec processus de
mort/naissance pour produire la densité a 3N-dimensions (¥ x @)
(on abesoinde ¥, VU, AY)

Input:
o Calcul de Z57t==tt) pour (R N _

m v
chaque point de trajectoire [QMC code.
deS marCheUrS Stochastic dynamics ﬁm

@ Lénergie est la moyenne 056(’55”075) IKsEe
de toutes les % { Tt
or = E IR
calculées RSN
@ Parallelisme extréme : T s . ‘ XX XXX
Populations indépendantes EoRoun), AFu(Bnue). <}

de marcheurs VE(Rua). pli), -
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Implémentation

Implémentation dans QMC=Chem

@ Block : Ny marcheurs réalisant Ny, pas

CPU time
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Implémentation

Implémentation dans QMC=Chem

@ Block : Ny marcheurs réalisant Ny, pas

@ Les moyennes sur les blocks ont une distribution
Gaussienne

CPU time
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Implémentation

Implémentation dans QMC=Chem

@ Block : Ny marcheurs réalisant Ny, pas

@ Les moyennes sur les blocks ont une distribution
Gaussienne

@ Calculer le plus possible de blocks, le plus vite possible

CPU time
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Implémentation

Parallélisme dans QMC=Chem

Toutes les I/O et comm. réseau sont asynchrones

/Iﬁnslcr compute node

Data Server 1\‘ Slave Compute node
Manager Main worker thread Network Thread Forwarder
\ 1/0 Thread Forwarder Worker Worker Worker
Database Worker ‘Worker Worker
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Implémentation

Tolérance aux pannes

Parallélisme extréme — pannes trés probables
@ Blocks Gaussiens — supprimer des blocks ne change pas
la moyenne
@ Les simulations survivent a la perte de nceuds
@ Reprendre une simulation est toujours possible a partir de
la base de données

D G @D > G

IV
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Plan

e Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant
par les mésocentres
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Au laboratoire

@ Jusqu’en 2008 QMC=Chem était le code de recherche de
M. Caffarel
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Au laboratoire

@ Jusqu’en 2008 QMC=Chem était le code de recherche de
M. Caffarel

@ En 2008, ré-écriture compléte du code en utilisant
I'environnement IRPF90 :
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Au laboratoire

@ Jusqu’en 2008 QMC=Chem était le code de recherche de
M. Caffarel

@ En 2008, ré-écriture compléte du code en utilisant
I'environnement IRPF90 :
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o Facilite le travail collaboratif
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Au laboratoire

@ Jusqu’en 2008 QMC=Chem était le code de recherche de
M. Caffarel

@ En 2008, ré-écriture compléte du code en utilisant
I'environnement IRPF90 :

Facilité de développement

Automatisation de taches

Facilite le travail collaboratif

(Venez me voir pour en discuter...)

A. Scemama, M. Caffarel Simulations QMC massivement paralléles pour la chimie



Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Au laboratoire

@ Jusqu’en 2008 QMC=Chem était le code de recherche de
M. Caffarel
@ En 2008, ré-écriture compléte du code en utilisant
I'environnement IRPF90 :
o Facilité de développement
o Automatisation de taches
o Facilite le travail collaboratif
o (Venez me voir pour en discuter...)
@ Objectif : code de simulation généraliste pour les systémes
de grande taille
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Du laboratoire au méso-centre

2009 :
@ calculs paralléles sur 32 coeurs au laboratoire

2010 :
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Du laboratoire au méso-centre

2009 :
@ calculs paralléles sur 32 coeurs au laboratoire

@ QMC=Chem a participé au benchmarks pour
Hyperion(CALMIP) : Tests jusqu’a 512 coeurs

2010 :
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Du laboratoire au méso-centre

2009 :
@ calculs paralléles sur 32 coeurs au laboratoire
@ QMC=Chem a participé au benchmarks pour
Hyperion(CALMIP) : Tests jusqu’a 512 coeurs
2010 :

@ Mise en service d’Hyperion :

e Calculs de routine sur 512 coeurs

e Optimisation des communications réseau pour un grand
nombre de noeuds (32—64) : excellente scalabilité jusqua
512 coeurs
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Du laboratoire au méso-centre

2009 :
@ calculs paralléles sur 32 coeurs au laboratoire
@ QMC=Chem a participé au benchmarks pour
Hyperion(CALMIP) : Tests jusqu’a 512 coeurs
2010 :
@ Mise en service d’Hyperion :

e Calculs de routine sur 512 coeurs

e Optimisation des communications réseau pour un grand
nombre de noeuds (32—64) : excellente scalabilité jusqua
512 coeurs

e Mode interactif indispensable pour de développement

@ Utilisation simultanée de 1000 coesurs sur EGEE
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Du laboratoire au méso-centre

2009 :
@ calculs paralléles sur 32 coeurs au laboratoire
@ QMC=Chem a participé au benchmarks pour
Hyperion(CALMIP) : Tests jusqu’a 512 coeurs
2010 :
@ Mise en service d’Hyperion :

e Calculs de routine sur 512 coeurs

e Optimisation des communications réseau pour un grand
nombre de noeuds (32—64) : excellente scalabilité jusqua
512 coeurs

e Mode interactif indispensable pour de développement

@ Utilisation simultanée de 1000 coeurs sur EGEE
@ Financement ANR pour soutenir le projet en 2011
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Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Les résultats de benchmarks obtenus sur Hyperion nous
ont permis d’obtenir un “PRACE Preparatory access” sur
Curie (TGCC/Genci)
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2011 :

@ Les résultats de benchmarks obtenus sur Hyperion nous
ont permis d’obtenir un “PRACE Preparatory access” sur
Curie (TGCC/Genci)

@ Benchmarks réalisés sur Curie jusqua 10 000 cceurs
@ Notre design n’était pas adapté a la tres grand échelle

A. Scemama, M. Caffarel Simulations QMC massivement paralléles pour la chimie



Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Les résultats de benchmarks obtenus sur Hyperion nous
ont permis d’obtenir un “PRACE Preparatory access” sur
Curie (TGCC/Genci)

@ Benchmarks réalisés sur Curie jusqua 10 000 cceurs
@ Notre design n’était pas adapté a la tres grand échelle

@ Retour sur Hyperion pour remodeler la gestion du
parallélisme
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Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Les résultats de benchmarks obtenus sur Hyperion nous
ont permis d’obtenir un “PRACE Preparatory access” sur
Curie (TGCC/Genci)

@ Benchmarks réalisés sur Curie jusqua 10 000 cceurs
@ Notre design n’était pas adapté a la tres grand échelle

@ Retour sur Hyperion pour remodeler la gestion du
parallélisme

@ Présentation de nos résultats de scalabilité au labo
Exascale computing research (Intel/Genci/CEA/UVSQ)
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Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Proposition de participer a un “Grand Challenge” avant la
mise en service de Grand Curie
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2011 :
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I'optimisation mono-cceur du programme pour le Xeon E5
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Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Proposition de participer a un “Grand Challenge” avant la
mise en service de Grand Curie

@ Collaboration avec W. Jalby et E. Oseret (ECR) sur
I'optimisation mono-cceur du programme pour le Xeon E5

@ Présentation des résultats a SC11

@ Mise en place d’'une simulation “Alzheimer” avec I'aide de
Intel, CEA, Bull, Genci
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Du méso-centre au centre européen

2011 :

@ Proposition de participer a un “Grand Challenge” avant la
mise en service de Grand Curie

@ Collaboration avec W. Jalby et E. Oseret (ECR) sur
I'optimisation mono-cceur du programme pour le Xeon E5

@ Présentation des résultats a SC11

@ Mise en place d’'une simulation “Alzheimer” avec I'aide de
Intel, CEA, Bull, Genci

@ Réalisation du calcul sur 76 800 coeurs lors de I'installation
de Curie (2x 12 heures)
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Peptide Amyloide-5 sur Curie (GENCI/TGCC/CEA)

Premieére étape de notre projet scientifique pour
Alzheimer : Différence d’énergie entre feuillet-g3 et hélice-a.
A((28-35) : une EDP de dimension 1302 a résoudre, le plus
gros calcul QMC tous-électrons jamais réalisé

< ne

= 960 TFlops/s soutenus sur 76 800 coeurs de Curie
>30% de la performance créte (mixed SP/DP) J
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Du méso-centre au centre européen

2012 :
@ Présentation des résultats a ISC sur le stand Intel :
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m

Du méso-centre au centre européen

2012 :
@ Présentation des résultats a ISC sur le stand Intel :

@ Obtention d’'un projet PRACE (Alzheimer), travail en
cours...
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Du laboratoire aux calculateurs pétaflopiques en passant par les m
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