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Présentation du projet doctoral, contexte et objectif 
Avec l’arrivée de la machine exascale au niveau européen en Allemagne et celle qui sera hébergée en 
France à l’horizon 2026, nous sommes contraints plus que jamais à préparer les outils de simulation 
numérique des différents domaines applicatifs pour exploiter pleinement les capacités de ce type de 
ressource de calcul qui sont composées, entre autres, des accélérateurs de calcul comme des GPUs. 

En effet, la simulation numérique est un outil stratégique puisqu’indispensable à la recherche et à de 
nombreuses applications comme par exemple la modélisation d'écoulements complexes (e.g., écoulements 
multiphasiques, écoulements turbulents compressibles) en mécanique des fluides numérique (CFD). La 
performance de ces simulateurs est donc un enjeu majeur. Elle a notamment un impact direct, à la fois sur 
la qualité des résultats, et sur la capacité à réaliser des calculs à grande échelle. Dans un grand nombre de 
simulateurs numériques, la résolution de systèmes linéaires, très souvent mal conditionnés, constitue l’étape 
la plus consommatrice en temps de calcul. Dans ce travail, nous nous concentrons sur cette étape de calcul, 
et plus précisément sur le problème suivant :  

M–1Ax = M–1b. 

Cette thèse étant en collaboration avec l’IFPEN, elle apportera des éclaircissements sur l’amélioration de la 
robustesse et de la performance des stratégies actuelles, que ce soit pour des applications de l’IFPEN telles 
que celles en Géoscience, Interaction Fluide-Particule et Eoliennes, ou pour des applications CFD de 
l’ONERA sur des systèmes résultant de discrétisations des équations de la mécanique des fluides 
compressibles en régime transsonique à grand nombre de Reynolds.  

Nous proposons de concevoir des algorithmes pour la construction du préconditionneur « M–1 ». Les 
applications visées sont face à des problèmes de plus en plus hétérogènes en espace, et sont confrontées 
à des systèmes plus complexes à résoudre, dont le niveau de difficulté évolue au cours de la simulation elle-
même. Les choix à réaliser pour le préconditionneur [MB], s'agissant de ces systèmes complexes, sont très 
difficiles à fixer a priori en fonction du problème, mais sont pourtant toujours faits de manière « globale », 
pour « toute la durée » de la simulation, et restent à la charge de l’utilisateur. 

Le développement de préconditionneurs et plus généralement d’algorithmes itératifs de résolution de 
systèmes linéaires non symétriques s’appuie sur de nombreuses heuristiques. Dès lors, un grand nombre 
de travaux récents utilise des méthodes d’apprentissage automatique dans le but de proposer de nouvelles 
approches. Parmi ces travaux, ceux s’appuyant sur des GNN présentent un grand intérêt [LP, PO, YP]. L’idée 
générale est de considérer la matrice A comme la matrice d’adjacence d’un graphe 𝒢𝒢 dont les arêtes 
représentent les coefficients aij pour i ≠ j, et les nœuds, les coefficients aii. Deux approches seront alors 
envisagées : prédire en sortie du GNN un graphe interprété comme le graphe de la matrice d’adjacence du 
préconditionneur M–1 ou prédire en sortie du GNN un graphe dont la valeur aux nœuds, x, est interprétée 
comme la solution du problème Ax=b. Dans le but d’enrichir le réseau avec des valeurs complémentaires, 
nous proposons d’évaluer le comportement numérique de la résolution de différentes catégories de système 
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en utilisant quelques itérations de Jacobi, Gauss-Seidel ou les techniques de déflation, le recyclage etc. dans 
un solveur type GMRES [AY, JK, PP, LM, LS]. 

Plus généralement, l’objectif de cette thèse sera d’étendre ces approches de résolution de systèmes linéaires 
basées sur des méthodes d’apprentissage aux systèmes linéaires issus de la discrétisation des modèles 
d’EDPs étudiés à IFPEN et à l’ONERA : équations de Poisson et d’élasticité linéaire avec coefficients 
spatialement variables, équations d’Euler compressibles, modèles de turbulence moyennés (RANS) 
compressibles. 

Dans le cas du développement de préconditionneurs par apprentissage, leurs comportements seront évalués 
suite à leurs intégrations à des algorithmes itératifs préconditionnés tels que GMRES(m) et BiCGStab. Pour 
le développement de solveurs linéaires préconditionnés par apprentissage, il est possible d’évaluer leurs 
comportements directement dans un code de calcul en termes de précision, mais également de s’en servir 
comme moyen d’obtenir une solution initiale pour un algorithme itératif classique tel que GMRES(m) ou 
BiCGStab, auquel cas la métrique d’évaluation sera le nombre d’itérations pour atteindre la convergence. 

Les travaux effectués pendant cette thèse (les modules d’inférence) seront intégrés dans la bibliothèque de 
résolution de systèmes linéaires préconditionnés massivement parallèle écrite en C++ (MCGSolver) de 
l’IFPEN, ainsi qu’au sein de la partie algèbre linéaire du solveur DG Aghora de l’ONERA en Fortran 2003 
([CPO1, CPO2]) afin que les évaluations des performances puissent être comparées avec les autres couples 
solveur-préconditionneur. L’illustration des apports de ces stratégies par apprentissage pourra se faire dans 
un premier temps à l’aide de prototypes et de jeux de données issus des codes ciblés. 
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Collaborations envisagées 
Cette thèse s’inscrit dans le cadre d’une collaboration entre l’IFPEN et l’ONERA pour laquelle un stage a 
déjà eu lieu en 2023 [KK, LU]. La personne partagera équitablement son temps de travail entre les deux 
organismes afin de faciliter les échanges et les travaux communs.  
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