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Présentation du sujet 
De nombreux problèmes issus de la chimie moléculaire, de la physique des particules, 

de l'astrophysique,... nécessitent de calculer rapidement des interactions entre deux corps par 
exemple les interactions coulombiennes ou gravitationnelles. Pour calculer rapidement ces 
interactions, le champ est décomposé en un champ proche et un champ lointain. Cette 
décomposition est basée sur un octree. Le champ direct est calculé classiquement tandis que 
le champ lointain est approché par une méthode hiérarchique. Cette méthode conduit donc à 
deux algorithmes très différents en terme de calcul et de schéma de communication. Le calcul 
du champ lointain peut conduire à beaucoup de communications avec les 189 cellules 
voisines dans le cas des distributions uniformes de particules. Nous avons déjà développé un 
code parallèle en C++ pour calculer les interactions coulombiennes ou gravitationnelles. 
L’algorithme développé est basé sur un parallélisme à grain fin et a été implémenté au dessus 
de MPI  et OpenMPI. Cette approche donne de très bons résultats sur les architectures 
classiques, mais pour des architectures manycores comme les GPU, la granularité des tâches 
n’est pas adaptée.  

  Une première tentative de cette approche montre que si l’on garde la même granularité 
de calcul que celle dans l’approche classique, les temps de calculs peuvent être très 
supérieurs. L’objectif de ce travail est de revoir la granularité des tâches en les grossissant 
pour pouvoir alimenter le CPU puis le GPU. Pour cela, après avoir fait un état de l’art sur le 
portage de la méthode multipôle rapide sur les GPU, nous choisirons les meilleurs solutions  
pour le calcul champ proche puis pour le calcul du champ lointain. Cette première étape, 
devrait conduire rapidement à des améliorations sur l’approche en tâches de notre code 
ScalFMM, soit avec OpenMP (3.0), soit avec StarPU. Dans un deuxième temps, on 
développera les noyaux de calcul sur CUDA pour tirer complètemement avantage de 
l’utilisation du runtime StarPU sur les machines hybrides CPU+GPU. Les travaux seront 
validés sur le cluster mirage (96 cores et 24 GPUs) de la plateforme PlaFRIM. 

 
Ce stage aura lieu à Inria Bordeaux - Sud-Ouest et donnera lieu à une gratification. 
Ce travail se fera en collaboration étroite avec Pierre Fortin (Lip6), Béranger Bramas 
(Hieapacs). 
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