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Chemin vers l’exascale
Des architectures diverses

CPUs classiques :
● Manque d’efficacité energétique
● Besoin de beaucoup de noeuds de calcul

GPUs :
● Summit, Sierra (Argonne, Oak Ridge) - Nvidia Tesla
● Aurora (Argonne 2022) - Intel Xe
● Frontier (Oak Ridge 2021 ?) - Radeon Instinct
● Future machines en france : TGCC, CINES, ...

Nouveaux CPUs, architectures vectorielles :
● Intel MIC, AMD EPYC, 
● Fugaku (Japon) - A64FX ARM
● Futur processeur EuroHPC (EPI) ARM RISC-V ?

Et les futures évolutions...

Les ressources de calcul en France (GENCI)



Des langages spécifiques
À chaque architecture son “langage”

Code “classique” :
● C++, Fortran, Python, …
● Parallélisme MPI, etc...

Code parallèle de bas niveau :
● CPU (vecto) : intrinsics SMID, …
● GPU : OpenCL, CUDA, HIP, ...

A base de directives :
● CPU (multithread, vecto) : OpenMP
● GPU : OpenACC, OpenMP Target

Modèles plus haut niveau (C++ moderne) 
● Kokkos, RAJA, HPX, …
● SYCL (Khronos Group : OpenCL, ...)
● Intel OneAPI

Ecrire du code “natif” C++ qui prend en 
compte le parallélisme (calcul et données)



Kokkos

● Modèle de programmation parallèle en C++ “Hardware agnostic”, 
open-source : https://github.com/kokkos/kokkos 

● Développé par le Sandia National Laboratory, et faisant partie du 
Exascale Project du Department of Energy.

○ Back-ends assurés pour les trois machines exascale Américaines en préparation : 
OpenMP, CUDA, SYCL, (ARM, Ponte-Vecchio)

○ En production dans des codes : TRILINOS, LAMMPS, NALU CFD, SPARTA
○ En France : Idefix (G.Lesur - IPAG), ARK ( T.Padioleau - MdlS), Dyablo, ...

● Principe : 
○ parallel_for : Les calculs pour chaque élément sont décrits par des Foncteurs 

C++ (lambdas) 
○ Kokkos::View : Tableaux multidimensionnels abstraits
○ Architecture sélectionnée au moment de la compilation : Kokkos::OpenMP, 

Kokkos::CUDA
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Kokkos : exemple
Mise à jour de position
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OpenMP Kokkos

Comment : 
- Executer sur CPU ou GPU ?
- Transférer données CPU <-> GPU ?
- Layout : i*3+1 ou 1*10+i ?



Kokkos : Aller plus loin

Une Suite d’outils autour de Kokkos
● Kokkos-tools : profiling, mesures, …

- integration avec nvprof : affichage du nom des noyaux
● Kokkos-kernels : algèbre linéaire batch optimisée
● Structures de données parallèles : 

- Kokkos::UnorderedMap : table de hachage parallèle
● Build-system : utilise cmake, simplifie la config du compilateur

- Détermine les flags d’optimisation (ex : -march=AVX2, -xAVX-512, ... )
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Fonctionnalités avancées :
● Parallélisme hierarchique
● Types de parcours :

parallel_for, parallel_reduce, parallel_scan

● Operations atomiques :
atomic_add, atomic_fetch_and, ...

Et plus encore à découvrir : 
● Github : https://github.com/kokkos/kokkos 
● Slack : https://kokkosteam.slack.com/
● Kokkos lecture series : https://github.com/kokkos/kokkos-tutorials/ ou sur Youtube
● Pierre Kestener - Présente régulièrement des introductions à Kokkos (dernière fois au “café calcul” oct. 2021)

Kokkos Team Thread Vector

CPU Coeur Hyperthread SIMD

CUDA SM Warp Thread

Parallélisme hierarchique dans Kokkos

https://github.com/kokkos/kokkos
https://kokkosteam.slack.com/
https://github.com/kokkos/kokkos-tutorials/


dyablo
Un code à Raffinement adaptatif de maillage (AMR) moderne, modulaire 
et à performances portables pour la communauté astro.

● Moderne et modulaire :
○ Code C++ (>C++14)
○ Couche “applicative” pour ajouter des modules physiques

● Performances portables :
○ Librairie Kokkos : CPU, GPU et futures architectures

● Raffinement adaptatif de maillage :
○ Utilisation de la librairie PABLO (CPU-only)
○ Développement d’un AMR portable (CPU/GPU)

● Pour la communauté astro:
○ “Successeur” de RAMSES (Fortran, MPI pur)
○ Multi-physique : Hydro, auto-gravité, particules, etc…
○ Projet Exascale : Dyablo-Ginea / Dyablo-Wholesun



Fonctionnalités implémentées dans dyablo

Géométrie

● AMR cartésienne
○ 2D / 3D
○ Block-based / Cell-based

Physique
● Demo Hydro

○ Volumes-finis
○ Schéma MUSCL-Hancock

● Gravité
○ Statique
○ ( en dev : Auto-gravité)

● Particules (à l’étude)
● Autres / spécifiques Whole sun

○ ...

IO

● Sorties compatibles nativement 
avec Paraview/Visit

● HDF5/XDMF parallèles
● ( à l’étude : io HERCULE )

Parallélisme

● MPI ( par PABLO, custom en dev )
○ Decomposition de domaines
○ Equilibrage de charge

●  Noyaux écrits avec Kokkos
○ OpenMP / CUDA
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AMR sur GPU

Problématiques de l’AMR sur GPU:
● Structures de données (Arbre AMR) 
● Accès au voisinage (stencil)
● Transferts CPU/GPU : 

            Arbre AMR, Grandeurs physiques, MPI
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Cell-based
600k Octants AMR

600k Cellules

Block-based
18k Octants AMR

1100k CellulesLe raffinement adaptatif:
● Résolution plus importante dans les 

régions intéressantes
● Densité importante , gradients forts, …
● Maillage dynamique qui évolue



Repenser l’AMR pour GPU
Stencil sur un maillage AMR
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Volume finis MUSCL Hancock:
1. Calcul des pentes (Gradients)
2. Reconstruction
3. Calcul des flux (Riemann)
4. Mise à jour de la cellule

Besoin des cellules voisines à plusieurs étapes

Maillage AMR

Arbre associé au maillage AMR :
   Quelle structure de données?

● Comment le parcourir?
● Comment accéder au voisinage?

1 2

3 4
5

6 7
1 32 4

5 6 7

Arbre Associé



Repenser l’AMR pour GPU
Parcours du maillage AMR avec Kokkos
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Parcours en profondeur ?
● Peu adapté au GPU
● Parcours de noeuds vides

Arbre associé au maillage AMR :
   Quelle structure de données?
● Comment le parcourir?
● Comment accéder au voisinage?

1 32 4

5 6 7

Arbre Associé

Parcours en largeur
● Ordre choisi : Z-curve (Morton)
● Stocké dans une Kokkos::View

Parcours repensé pour utiliser Kokkos::parallel_for

Maillage AMR

1

3

2

4
5

6 7



Repenser l’AMR pour GPU
Voisinage d’une cellule
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Avec un arbre “classique” :
1. Remonter l’arbre
2. Déterminer quel fils est le voisin
3. Potentiellement remonter encore un niveau
4. Descendre l’arbre

Une cascade de conditions peu adaptée au GPU 
(“divergence de warps”)

Maillage AMR

Arbre associé au maillage AMR :
   Quelle structure de données?

● Comment le parcourir?
● Comment accéder au voisinage?

1 2

3 4
5

6 7
1 32 4

5 6 7

Arbre Associé



Repenser l’AMR pour GPU
Voisinage d’une cellule
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Avec un arbre “classique” :
1. Remonter l’arbre
2. Déterminer quel fils est le voisin
3. Potentiellement remonter encore un niveau
4. Descendre l’arbre

Une cascade de conditions peu adaptée au GPU 
(“divergence de warps”)

Maillage AMR

Arbre associé au maillage AMR :
   Quelle structure de données?

● Comment le parcourir?
● Comment accéder au voisinage?

1 2

3 4
5

6 7
1 32 4

5 6 7

Arbre Associé

Éventuellement connecter les cellules voisines?



Repenser l’AMR pour GPU
Une table de hachage pour déterminer le voisinage.
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Arbre linéaire non structuré
● indice : de la cellule dans l’ordre de Morton
● position : niveau de raffinement et position dans 

la grille à cette résolution
● indice -> position : tableau de positions 
● position -> indice : table de hachage

Maillage AMR

Requete de voisin :
1. indice -> position
2. Arithmétique sur la position

( le voisin peut-être à un niveau différent )
3. position du voisin -> indice

2
Niv. 2
(2,0)

3
Niv. 2
(3,0)

4
Niv. 2
(2,1)

5
Niv. 2
(3,1)

1
Niv. 1
(0,0)

6
Niv. 2
(0,1)

7
Niv. 2
(1,1)

À gauche de 4 :
1. 4 -> Niv. 2 : (2,1)
2. À droite : Niv. 2 : (2-1,1)
3. Niv. 2 : (1,1) n’existe pas : 

On cherche au niveau 1 : Niv. 1 : (0,0)
4. Niv. 1 : (0,0) -> 1

Table de Hachage
Structure clé-valeur permettant de récupérer 
la valeur associée à une clé “rapidement”

● Kokkos::UnorderedMap 
● Clé : position; Valeur : indice



Ramses 
1 Jean Zay node - 40 cores / 40 MPI

Block 
size

Godunov 
(s)

Total 
(s)

(1) 256.3 561.5

Block 
size

Godunov 
(s)

Total 
(s)

4 221 357

8 183 260

16 233 317

Dyablo (Custom AMR) 
MPI+OpenMP

1 Jean Zay node - 4MPI x 10cores

Hydro benchmark : CPU
Single-node performance

Dyablo MPI+OpenMP



Ramses 
1 Jean Zay node - 40 cores / 40 MPI

Block 
size

Godunov 
(s)

Total 
(s)

(1) 256.3 561.5

Block 
size

Godunov 
(s)

Total 
(s)

4 16.5 144

8 12.0 47.1

16 13.9 39.0

Dyablo (Custom AMR) 
MPI+CUDA

Jean Zay - 1xV100

Hydro benchmark : GPU
Single-node performance

Dyablo MPI+CUDA



Nodes 
x cores

Hydro
(s)

Total
(s)

Mcell 
updates/s

1x10 424 579 6.2

1x20 579 579 8.7

1x40 570 781 17.4

2x40 568 779 34.6

4x40 579 796 69.0

8x40 571 790 137

16x40 569 787 274

32x40 579 809 543

64x40 570 813 1068

128x40 567 827 2085

256x40 579 868 4052

CPU scalability - MPI + OpenMP

Hydro benchmark : CPU
MPI scalability



Nodes 
x GPUs

Hydro
(s)

Total
(s)

Mcell 
updates/s

1x1 8.98 40.5 83.1

1x2 8.98 44.9 153

1x4 8.79 53.5 253

2x4 8.72 66.0 408

4x4 8.90 73.1 751

8x4 8.79 79.6 1 364

16x4 8.72 79.6 2 168

32x4 8.90 114 3 860

64x4 8.87 128 6 773

128x4 8.81 147 10 411

GPU scalability - MPI + CUDA

Hydro benchmark : GPU
MPI scalability



Adapter l’arbre au GPU
● “Arbre linéaire”
● À base de table de hachage
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Autres challenges du portage sur GPU

Conclusion

Adapter le parcours à Kokkos :
● Cellules stockées dans une Kokkos::View 
● Pour parcourir avec Kokkos::parallel_for

Adapter l’AMR au GPU avec Kokkos

Les GPUs et la loi d’Amdahl :
- Cout des communications MPI
- Cout du raffinement AMR

Les nouvelles architectures pour l’exascale

La portabilité des performances :
Un seul code pour toutes les architectures
      -> Difficile en pratique

Technicité du code sur GPU :
- Toujours difficile d’accès aux physiciens : 

             -> Génie Logiciel et “separation of concerns”

=> Des bons résultats dans Dyablo 

● Avènement des GPUs 
● Portabilité des performances

De nouvelles manières de coder
Kokkos, SYCL, OpenACC


