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CGNS/PYTHON & CGNS/HDF5

SPÉCIALISATION POUR LES DONNÉES EN CFD
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 Interopérabilité des simulations CFD (Computational Fluid Dynamics)

> Calculs longs et coûteux

> Peu de données de grands volumes

> Représentation des données adaptée aux besoins de performance

 Objectifs

> Capitaliser les outils et les données

> Reprendre ses calculs et ceux des autres

> Partager avec des entités quelconques

> Factoriser les pratiques

> Déléguer des traitements

Motivation
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Des grandeurs physiques et numériques CFD

> Coordonnées de maillages

> Connectivités de points et de blocs

> Champs de valeurs

> Ingrédients numériques

 Des tableaux de scalaires

> Réels simple et doubles, entiers simples et doubles

> Peu ou pas de chaînes de caractères

> Peu ou pas de structures typées

 Codes de manipulation et d'échange travaillant sur des tableaux bruts

> Fortran

> MPI

Etat des lieux - 1

pyCGNS (013) /  29/11/2016 / Safran Tech3



Ce document et les informations qu’il contient sont la propriété de Safran. Ils ne doivent pas être copiés ni communiqués à un tiers sans l’autorisation préalable et écrite de Safran.

 Pas d'interopérabilité

> Chaque code a son format

> Mélange langage de description de données vs modèle de données

> Traducteurs de formats internes en formats internes

 Pas d'outils standards

> Capture des formats propriétaires

> Très bas niveau de manipulation (binaire)

 Pas de capitalisation

> Le savoir faire reste dans les outils

> Les données sont dupliquées/ traduites avec perte de contexte voire de précision

Etat des lieux - 2
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 Groupe NASA/ Boeing/ Mc Donnell Douglas

> Travaux sur des outils CFD et format CFF (1994-1995)

> Développement du standard (1995-1998)

> Création du groupe public (1999)

 Steering Committee

> Membres votants pour le standard

> Le consensus avant tout

> Demandes d'extensions hors SC possibles

Initiative CGNS - Organisation
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 Le document de référence

> CGNS/SIDS (Standard Interface Data Structure)

 Représentation en arbre indépendante de l'implémentation

> CGNS/ADF

> CGNS/HDF5

> CGNS/Python

 Des exemples

> Une librairie de manipulation CGNS/MLL

> Des outils de manipulation, visualisation…

Initiative CGNS - Eléments du standard
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CGNS/SIDS - Le sens des données

pyCGNS (013) /  29/11/2016 / Safran Tech7

Des types de données

Des conventions

Une sémantique
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CGNS/SIDS - Correspondance implémentation - 1
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Des enfants

Des dépendances

Une cardinalité

Un type de valeur

Le nœud père Les nœuds enfants

Un type

Une valeur

Un nom

Un noeud
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 Prérequis du support d'implémentation

> Représentation en arbre

> Nœud avec : nom, valeur, type

> Référence à un noeud

 Implémentation historique

> CGNS/ADF

 Implémentations de référence

> CGNS/HDF5

> CGNS/python

 Implémentations test

> CGNS/XML

> CGNS/SQL

CGNS/SIDS - Correspondance implémentation - 2
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 Interfaces publiques

> Consensus

> Standard de facto vs Standard de juri

> Outils/Librairies adaptées aux applications

 Implémentation de référence

> Avec: la code fixe la pratique (danger)

> Sans: standard virtuel

> Plusieurs: idéal

 Principes de base

> Pas de module/ librairie/ classe spécialisée requise

> Support de librairies/ services très utilisés faisant déjà l'objet d'un consensus

> Spécifications publiques établies après discussion

Système ouvert - 1
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Vue conceptuelle

Vue physique

API 1 API 2Tool 1Tool 2
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 CGNS/HDF5

> Archivage

> Echange par fichier

> Spécialisation des groupes/ dataset/ attributes

 CGNS/Python

> Très grande souplesse de manipulation

> Structure de liste + numpy

> Intéropérabilité en cours de calcul

> Echange par buffer mémoire

 Buffer protocol: mpi4py, numpy…

Implémentations de référence
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CGNS - Nœud & CGNS/SIDS
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Noeud

Enfants

Nom Type Valeur
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CGNS - Coordonnées
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Racine

Version embarquée
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CGNS - Liens
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Arbre visible

Lien
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CGNS - Unstructured elements
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Autonomie du sous-arbre ZoneUne zone pour un processeur (en structuré)
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CGNS - Unstructured BC
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Ajouts propriétaire

Prototypage d'extension

Toujours conforme
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CGNS - Solutions
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Grand volume de données

Cohérence du contexte de la simulation
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CGNS - Solution convergence
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Méta données, logs et historiques inclus
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CGNS - Family reference
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Donnée indépendante du découpage

Référence Famille Zone

Référence Famille BC
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 Implémentation spécifique

> Un groupe est un nœud

> Utilisation des attributs pour les champs privés

> Un nœud a une seule valeur (Dataset)

 Support HDF Group

> Support exceptionnel pour les liens puis le parallèle

> Implication dans le steering committee puis adhésion

> Pratiques de développement reprises par HDF Group

 Avantages de l'implémentation

> Parfaitement adapté à la simulatin numérique CFD

> Portage et maintenance sur les plateformes HPC/Compilateurs/Systèmes

> Mapping dataspace idéal pour dissocier modèle de données du modèle physique

CGNS/HDF5 - Implémentation de référence pour archivage
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 Référence à un nœud

> Similaire aux liens symbolique file system Unix

> Référence à un autre nœud, dans le même fichier ou un autre fichier

> Recherche du fichier avec une liste (ordonnée) de répertoires

> Le nom du nœud distant est remplacé par le nom local

> HDF5 se charge de la gestion de façon transparente

 Utilisation

> Partage de fichiers volumineux (coordonnées, solutions…)

> Assemblage de sous-arbres (fichiers) en un seul arbre (parallèle, séries…)

> Création a priori de canevas d'arbre

> Paramètrage local d'arbre

CGNS/HDF5 - Liens - 1
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CGNS/HDF5 - Liens - 2
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 Responsabilité de l'application

1. Fichier destination absent

2. Nœud destination absent

3. Boucle interne

4. Boucle externe

CGNS/HDF5 - Liens - Fautes
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CGNS - Liens
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visualisation cg_look (pyCGNS)
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CGNS - Localisation des liens
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 Lecture de un ou plusieurs Datasets

 Même pointeur mémoire

 Extraction d'une partie des données

CGNS/HDF5 - Hyperslab - Zones partielles
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N processus en parallèle se partagent de façon exclusive un tableau de coordonnées X Y Z

Chaque processeur lit la partie dont il a besoin avec un calcul d'index basé sur son rank
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CGNS/HDF5 - Hyperslab - Zones contigües
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 Un hyperslab par Dataset

 Pointeur conservé par l'application

 Passage à chaque appel Dataset

 numpy séparés avec zone mémoire contigüe

L'application requiert un tableau numpy de coordonnées X Y Z contigüe en mémoire
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CGNS/HDF5 - Hyperslab - Zones entrelacées
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 Un ou plusieurs Datasets

 Même pointeur mémoire

 Entrelacé

L'application requiert un tableau numpy de coordonnées X Y Z entrelacées en mémoire
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CGNS/HDF5 - vers CGNS/Python avec CHLone
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module C/Cython de traduction aller/retour CGNS/HDF5 CGNS/Python
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 Arbre 100% python

> Tableaux numpy

> Très grande simplicité de l'implémentation

> Liens gérés par l'application

 Adapté aux échanges en mémoire

> Les algorithmes de haut niveau sont en python

> Les spécialisations HPC restent en C/C++/Fortran avec accès direct mémoire

> La sérialisation permet le passage direct d'arbre en MPI

CGNS/Python - Implémentation de référence pour les échanges en mémoire
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Node name

> String

Node value

> Numpy array

 Fortran order

 I4/I8/R4/R8/C1

 None

Node children

> List of nodes

Node SIDS-type

> String

CGNS/Python - Simple
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 APP

Application: outils et exemples d'utilisation des autres modules

 WRA

Wrapper en python de la librairie CGNS/MLL

 MAP

Mapper: Mapping simple (avec CHLone) de CGNS/HDF5 en CGNS/Python

 NAV

Navigator: outil de navigation et d'édition d'arbres CGNS/HDF5 et CGNS/Python

 DAT

Database: outils SQL de collecte et de recherche pour arbres CGNS

 VAL

Validation: outil de validation d'arbre basé sur des grammaires

 PAT

Pattern: librairies de patterns d'arbres et fonctions de manipulation de base

pyCGNS - Modules
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 Deux fonctions

> Load/ save

 Pilotage par paramètres

> Lecture/ écriture partielle de sous-arbre (inclusif/ exclusif)

> Lecture sans données (avec seuil)

> Profondeur réglable

> Gestion fine des liens

CGNS/Python - MAP

pyCGNS (013) /  29/11/2016 / Safran Tech33

import CGNS.MAP

import CGNS.PAT.cgnsutils as CGU 

(tree,links,paths)=CGNS.MAP.load("T0.hdf")

for p in CGU.getAllPaths(tree): print p 
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 Utilitaires de manipulation d'arbres

> Accès par node

> Accès par path

> Parcours d'arbres

> Contantes et listes du CGNS/SIDS

CGNS/Python - PAT - Fonctions
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CGNS/Python - PAT - Les données en python
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import M

base[2].append(M.data) 

M

def newFamily(parent,name): 

if (parent): CU.checkNode(parent) 

CU.checkType(parent,CK.CGNSBase_ts,name) 

CU.checkDuplicatedName(parent,name) 

node=CU.newNode(name,None,[],CK.Family_ts,parent) 

return node  

import CGNS.PAT.cgnslib as CGL 

data=CGL.newFamily(None,'{Family}') 

CGL.newGeometryReference(data,'{GeometryReference}') 

CGL.newRotatingCoordinates(data) 

CGL.newUserDefinedData(data,'{UserDefinedData}') 

CGL.newDescriptor(data,'{Descriptor}') 

CGL.newOrdinal(data) 

def newNode(name,value,children,type,parent=None,dienow=False): 

node=[name, value, [], type] 

if isinstance(children,list) and children is not []: 

if checkNodeCompliant(children): setAsChild(node,children) 

else: node[2]=children 

if (dienow): checkNodeCompliant(node,parent,dienow) 

if (parent): setAsChild(parent,node) 

return node 
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CGNS/Python - NAV - Les GUI faciles de Python
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 Outils Qt

> pySide puis pyQt

> Designer/cython

 3D avec VTK

 Windows/ Unix
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CGNS/Python - NAV - On-demand (lazy) loading
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Nœuds non-chargés

Nœuds chargés

Out-of core pas 
encore spécifié
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 Vérification des arbres

> Parcours des arbres

> 3 niveaux de grammaire

 CGNS/Python implémentation

 CGNS/SIDS

 CGNS/user

> Spécialisation possible par l'utilisateur

 Expression des contraintes

> Impossible hors langage de programmation

> Fonctions travaillant directement sur l'arbre

> Requètes 'à-la-XPATH'

CGNS/Python - VAL
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if (node[0]==CGK.ElementRange_s): 

eshp=(2,) 

checkData=False 

if (CGU.getShape(node)!=eshp): 

rs=log.push(pth,'s0000.0192',CGU.getShape(node),eshp,node[0]) 

elif (CGU.getShape(node)!=shp): 

rs=log.push(pth,'s0000.0192',CGU.getShape(node),shp,node[0]) 

checkData=False 

if (ntype not in CGU.getAuthDataTypes(node)): 

rs=log.push(pth,'s0000.0199',ntype,CGU.getAuthDataTypes(node)) 

if checkData: 

pr=node[1] 

if (any(pr.flatten()<1)): rs=log.push(pth,'s0000.0206') 

# checking out of range (<1) 

for d in range(self.context[CGK.IndexDimension_s][zpth]): 

if (pr[d][0]>pr[d][1]): rs=log.push(pth,'s0000.0207') 
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 Le modèle de données

 Une approche consensuelle

 Eviter les librairies propriétaires

Conclusion -
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 Etendre le modèle de données

 Considérer le processus comme donnée

 Gérer une API en mémoire numpy

Prospectives
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