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Introduction générale

Avec 'évolution rapide de la puissance de calcul des ordinateurs, de nouvelles pra-
tiques ont émergé dans le domaine du calcul structurel numérique. La méthode des élé-
ments finis est le premier choix pour ce type de calculs et permet de déterminer la réponse
physique d’une structure a une sollicitation. Cette technique permet non seulement de
déterminer les états de contrainte a l'intérieur d’une structure mécanique, mais aussi de
modéliser des procédés de fabrication complets. De nos jours, la réduction importante des
temps de calcul permet d’aborder des problémes dits inverses. En répétant les calculs par
¢éléments finis tout en modifiant les paramétres du matériau ou la géométrie de la struc-
ture, on arrive a identifier une solution optimale pour le probléme considéré. La procédure,
couplant optimisation et calcul par éléments finis est d’'une importance primordiale pour
I'industrie manufacturiére car ce développement virtuel (réalisé a 1’aide d’outils informa-

tiques) permet de réduire le temps et les cotits de développement de nouveaux produits.

n !

La terminologie de " probléme inverse " est utilisée par opposition a celle de " probléme
direct" par laquelle on comprend, par exemple, a la résolution d’une équation différentielle
a partir de paramétres connus pour calculer la réponse du systéme. Dans le cas d'un pro-
bléme inverse, la réponse du systéme est supposée connue. On cherche alors a déterminer
les paramétres physiques ou géométriques qui, utilisés dans le probléme direct, permet-
tront de retrouver la réponse du systéme prescrite. Le probléme inverse fait ainsi intervenir
une fonction objectif, & construire en fonction de I'application, mesurant un écart entre
la réponse connue et les réponses obtenues a partir de jeux de paramétres différents en
résolvant le probleme direct. On peut distinguer deux grandes classes de techniques pour
résoudre un probléme inverse. Les méthodes stochastiques [N.Bartoli et Moral, 2001] ou
évolutives ont une place majeure en optimisation non différentiable et sont un recours pour
les problémes qui présentent des minima locaux. Les méthodes de gradients interviennent
lorsque la fonction a optimiser est différentiable. Elles utilisent les informations données

par les dérivées partielles. Dans le cas de fonctions différentiables dont on ne peut garantir
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la convexité, des algorithmes hybrides ou mixtes sont parfois utilisés pour combiner les
avantages des algorithmes stochastiques et des algorithmes de gradients. Le choix d'une
méthode dépend de la nature du probléme inverse (différentiable, non différentiable, ...)
et surtout du temps de calcul nécessaire a 1’évaluation de la réponse du systéeme. Une
hiérarchie générale est impossible et I'efficacité d’'une méthode donnée varie selon les pro-
blémes traités. Les techniques de type gradient ont été fréquemment considérées dans des
applications pour lesquelles le temps nécessaire a ’évaluation du probléme direct est im-
portant. Elles consistent a identifier le minimum de la fonction objectif comme un point
ou le gradient de cette fonction s’annule. Cette approche ne garantit pas 'identification
du minimum global, mais elle a I'avantage de converger rapidement vers un minimum.
dans son bassin d’attraction), ce qui est assez souvent réalisé dans le cas de problémes
d’ingénierie.

Dans le premier chapitre, la technique de Différentiation Automatique (DA)
|Griewank et Walther, 2008]en mode direct est exposée. La DA est une technique qui,
a partir d’'un code informatique évaluant une fonction, produit un code qui évalue les
valeurs exactes des dérivées partielles de cette fonction. Le mode direct est le mode le
plus simple & appliquer. Il est adapté au calcul des dérivées directionnelles d’une fonction
quelconque représentée par un programme.On distingue deux types d’outils de DA : les
logiciels qui générent des sources de codes dérivés a partir de la source du code de la fonc-
tion a différentier, et les bibliothéques qui proposent des classes (au sens informatique)
décrivant des variables " dérivées " et leurs opérateurs. Dans le cadre de cette thése, I'outil
de DA par transformation de source TAPENADE [Hascoét et al., 2005a| est utilisé pour
différentier nos codes. Il est présenté en utilisant un exemple simple avant d’étre appliqué a
la résolution d’un probléme d’identification de ’écrouissage des toles métalliques (Chap.
2) et d'un probléme d’identification de la loi de comportement d’une poutre sandwich

(Chap. 3). Ensuite, on introduit 'optimisation par la méthode de gradient.

Le code choisi pour appliquer la technique de DA est un code éléments finis FLag-
SHyP [Bonnet et Wood, 2008| écrit en FORTRAN 77 . Ce code a but académique illustre
les théories de la mécanique des milieux continus non linéaire décrites dans ce livre.
Dans un premier temps, des pré-requis sont présentés sur la modélisation de la loi élasto-
plastique ainsi que les essais de caractérisation. Par la suite, on expose le cadre général
de notre application : loi de comportement élasto-plastique & 6 paramétres implémentée
dans le code ainsi que les essais de traction uni-axiales réalisés par ArcelorMittal. Pour
effectuer 'identification de ces paramétres, une fonction cotit a été aussi implémenté dans

FLagSHyP . La méthode du gradient est utilisée pour I'identification des 6 parameétres



de la loi de comportement. Le code est différentié automatiquement par rapport & ces
paramétres avec 'outil de différentiation automatique TAPENADE afin de calculer le
gradient de la fonction coiit. Enfin un module d’optimisation LBFGS [Byrd et al., 1995|
est interfacé avec le code pour réaliser I'identification inverse. On présente les différents
résultat obtenus pour deux aciers un isotrope et un anisotrope.

Dans le troisiéme chapitre, on propose une solution a une problématique mécanique
d’identification. Dans |[Daya et Potier-Ferry, 2001] on traite un probléme de vibrations
libres d’une tole sandwich acier/polymeére/acier. Le probléme non-linéaire aux valeurs
propres complexes résultant est résolu par la Méthode Asymptotique Numérique (MAN)
[Cochelin et al., 2007] implémentée dans un code éléments finis écrit en FORTRAN . Le
comportement viscoélastique de la tole est modélisé par la loi de Maxwell généralisé. Les
parameétres de cette loi de comportement sont obtenus en utilisant les courbes maitresses
du polymére seul comme décrit par Landier [1993]. Contraint, le matériau viscoélastique
peut ne pas avoir le méme comportement. Ce qui peut expliquer les différences observées
entre les simulations de Daya et Potier-Ferry [2001] et les essais réalisés par Landier [1993].
Ces différences ont motivé I'identification de la loi VE par une méthode inverse en utilisant
la méthode de gradient. Dans un premier temps, on rappelle des propriétés mécaniques des
matériaux viscoélastiques ainsi que leur modélisation numérique. Dans un second temps,
on présente les objectifs d’identification ainsi que la solution numérique du probléme non-
linéaire aux valeurs propres complexes. Ensuite, on décrit la différentiation automatique
du code par rapport aux paramétres de la loi VE. Quelques améliorations apportées au
code différentié sont aussi présentées. Aprés quoi on décrit les étapes d’optimisation.
Finalement on présente les résultats obtenues.

Dans la conclusion générale on présente ’ensemble des résultats importants mis en
avant durant ce travail de thése. On y évoque aussi diverses perspectives afin d’améliorer

les résultats obtenues.
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Chapitre 1. Différentiation Automatique et optimisation

1.1 Introduction

Disposer d’un modéle reproduisant un phénomeéne mécanique permet d’obtenir des
informations qualitatives et quantitatives sur celui-ci. Cependant, certaines informations
sont inaccessibles sans 'usage des dérivées. En supposant ce modéle différentiable, les
dérivées de premier ordre renseignent sur la sensibilité du modeéle a des variations de
ses paramétres d’entrée et offrent des gradients pour la résolution de problémes inverses.
Les dérivées de second ordre s’emploient, par exemple, pour le calcul du Jacobien des
contraintes ou pour le calcul de la matrice Hessienne dans la méthode de Newton. Enfin
les dérivées d’ordre élevé servent par exemple a l'approximation d’'une fonction par les
séries de Taylor tronquées [Cochelin et al., 2007]. Différentes approches de différentiation

sont résumées par la figure 1.1.

Equations | pjscrétisation Equations
dérivées —————— P dérivées
continues discrétes |2,
) ;\30 S . O,
NG S
&)
& O\\&\
Q O A\
B
Equations \6‘@(\
continues
Q&O
B oW
&
%,
%
DT i
Equations
discrétes

Différences
Finies

F1G. 1.1 — Quelques approches de différentiation.

Dans cette figure, les rectangles bleus et les cadres arrondis verts distinguent les
systémes d’équations, des codes. Ils sont liés par des fleches dont la couleur indique le
traitement effectué : trait plein bleu pour la discrétisation, trait double rouge pour la

différentiation, trait pointillé vert pour la programmation et trait violet pour ’exécution.

La méthode des différences finies peut étre appliquée pour approcher une dérivée a

I'ordre 1. Pour un calcul de gradient, I’approximation est effectuée indépendamment pour

6



1.1. Introduction

chacune des variables. Soit :
flz,y) :R* =R
(z,y) — f(x,y),

la dérivée f, de f par rapport a x est approchée par :

f($+h,y)—f($,y)
h

= fa(z,y) + o(h).

Cette méthode approchée est cotiteuse lorsque le nombre de variables est élevé.

La différentiation symbolique est proposée par des outils comme Maple ou Mathé-
matica. Cette méthode suppose que la fonction & dériver admette une représentation

symbolique. La dérivée est aussi une représentation symbolique.

Un programme de simulation numérique s’écrit a ’aide d’opérations élémentaires
(+, -, *, ...), de fonctions intrinséques (cos, sin...), et d’instructions de controle (boucles,
tests, ...). Pour calculer la valeur de la dérivée du programme en un point donné, il suffit
d’étre capable d’évaluer la dérivée de chaque opération élémentaire et de chaque fonction
du langage. La dérivation de ces instructions peut s’effectuer manuellement. Dans le cas
d’instructions complexes, la dérivation manuelle devient fastidieuse car, bien que les régles
de différentiation soient connues de tous, leur usage répété constitue une source d’erreurs.
Erreurs d’indices dans les boucles, vecteurs, tableaux et autres erreurs de signe..., sont

souvent le prix a payer avant de parvenir & un code différentié correct.

La technique de Différentiation Automatique (DA) peut étre utilisée pour différen-
tier des codes entiers. Les principes de base de la DA ont été établis il y a une cinquantaine
d’années [Wengert, 1964]. Depuis, cette approche n’a cessé de se développer. De nombreux
outils sont désormais proposés et I'usage de cette approche est de plus en plus fréquent
dans de nombreux domaines scientifiques. Le livre de Griewank et Walther [2008] fait ré-
férence dans la communauté scientifique qui se consacre a la DA. Cette technique permet
de calculer des dérivées du programme de maniére exacte, c’est a dire aux erreurs d’arron-
dis prés. Il existe trois modes de DA : le mode direct (mode linéaire tangent ou tangent
linéaire vectoriel), le mode inverse (appelé aussi mode adjoint) et la différentiation de haut
degré. Dans ce manuscrit, nous ne nous intéressons qu’au premier. Deux classes d’outils
existent. Des logiciels de différentiation par transformation de source, c’est a dire générant
le code dérivé a partir du code source de l'utilisateur, et des outils de différentiation par
surcharge d’opérateur redéfinissant variables et opérateurs dans des bibliothéques dédiées

a la DA. Des outils de DA ont été développés pour différents langages de programmation
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(C/C++, FORTRAN 77/95, Matlab, Python,...). Le site http://www.autodiff.org/
propose la liste des logiciels disponibles et une vaste bibliographie sur la DA.

La premiére partie de ce chapitre expose la technique de DA en mode direct, puis
I'outil TAPENADE utilisé pour différentier nos codes FORTRAN. Dans la seconde partie,

on introduit la méthode de gradient pour la résolution de problémes d’optimisation.

1.2 Différentiation Automatique en mode linéaire tangent

Définitions et principes de la DA sont illustrés par le calcul de la contrainte o :
o(e) = K(go +¢) + S(1 — A x Exp(—Be)), (1.1)

dont le gradient évalué dans la direction § = (6K, deg, 6N, 6S,06A,6B)T est :

(80 + €)N 0K
NK(gg +e)V 7! deo
Vo‘(g) 5= K(€0+€>NLOQ<€0+€) . oN (1 2)
1 — AExp(—Be) oS
—SFExp(—Be) 0A
Se AExp(—Be) 0B

La routine FORTRAN calcul _sigma, I’Algorithme 1 permet le calcul de la contrainte
o en fonction de la déformation et des propriétés du matériaux (K, g9, N, S, A, B), réunis

dans un vecteur nommeé props.

zubroutine calcul signa(props.epsilon.sigmna)

double precision epsilon, =sigma,sigmnal,sigmna, propsi(6)

= props(11=K. prop=(2)=:£0, props(3)=N. prop=(4)=5. props(5)=4. props(G)i=B
signal=props=(l)*(prop=(2)+epsilon)**prop=(3) | instruction 1
=igmaZ=prop=(4)*{l-prop={5i*exp{-prop=(6i*ep=ilon)) | instruction 2
=igma==zignal+sigmnal | instruction 3

end

Algorithme 1: Calcul de o

La différentiation est effectuée par rapport a la variable d’entrée props. Cette variable
est dite variable active indépendante (ou variable indépendante). La variable de sortie
sigma est une variable active dépendante (ou variable dépendante) car, dépendante de

props, elle en devient active pour la différentiation. La différentiation automatique en


http://www.autodiff.org/

1.2. Différentiation Automatique en mode linéaire tangent

mode direct est trés naturelle : le code est différentié par I’outil, instruction par instruction

et ligne par ligne, en utilisant les régles de différentiation classiques.

1.2.1 Différentiation par transformation de source

Un outil de différentiation par transformation de source (ADIFOR [Bischof et al.,
1994] ou TAPENADE [Hascoét et al., 2005a] par exemple)! prend en entrée un code
source et un ensemble de variables actives indépendantes pour générer le code source
différentié. Ces outils permettent de différentier 'intégralité d’un programme : instruc-
tions d’affectation, instructions de controle, boucles, expressions conditionnelles et appels
de routines. Dans les logiciels, les étapes de différentiation décrites ci-dessous sont cachées

a 'utilisateur.

a) Principe des logiciels

Une instruction d’affectation soumise a un logiciel de différentiation par transforma-
tion de source, est différentiée en trois étapes. Pour illustrer ces idées revenons a ’exemple
décrit dans I’Algorithme 1. Les codes différentiés sont produits par le logiciel TAPE-
NADE décrit dans le paragraphe b).

Isigma1=pr0ps(1)*(praps(2)+epsilon)**praps(3) I instruction 1

Algorithme 2: Instruction 1

Décomposition et analyse : Le logiciel analyse et décompose 'instruction 1 en
instructions élémentaires par introduction de variables intermédiaires (pwz1 et pwrl). On

obtient :

pwEl prop=(2) + ep=ilon
pwrl pwEl**prop=(3)
=igmal = prop=(l)*pyrl

Algorithme 3: Décomposition de I'instruction 1

Lyoir la liste des logiciels sur http://www.autodiff.org/?module=Tools


http://www.autodiff.org/?module=Tools
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Différentiation : Une variable "dérivée" est associée a chaque variable active (dé-

pendante ou indépendante) du code a différentier. Son nom est celui de la variable originale

auquel on ajoute un suffixe d. La différentiation de l'instruction 1 par rapport aux va-

riables actives indépendantes props donne :

pwxld = prop=d(2)
IF {pw=l .GT. 0.0) THEHN
purld = pyxl**props(3)*(L0G{pwzl)*prop=d(3)+prop=(3i*pyzld-pwxl)
ELSE IF (pwxl .EQ. 0.0) THEHW
IF {prop={3) .E{. 1.0) THEHW
pwrld = pw=ld

ELSE
pwrld = 0.0

END IF
ELSE IF (prop={3) .EQ. IHT{prop={3))) THEH

pwrld = props(3)i*pyxl**{props(3)1-1)*=pwxld
ELSE

pwrld = 0.0
END IF

=zigmald = prop=d{l)*pwrl + prop={li*pwrld

Algorithme 4: Différentiation de I'instruction 1

Ces instructions sont complexes car l'outil de différentiation prend en compte le fait

que N peut étre a valeur entiére ou réelle.

[s1sls]

SUBROUTINE CALCUL_SIGHMA D{props. propsd., epsilon. sigma, sigmad)
IMPLICIT HONWE

DOUBLE PRECISION epsilon, props(6). propsd(6). sigma, sigmad

DOUBLE PRECISION pwrl, pwrld. pwxl. pwxld, sigmal. =sigmald. =sigmal
. sigmazd

INTRINSIC EXP

pwzld = prop=di{2)
pwxl = prop={2) + ep=ilon
IF {(pw=l .GT. 0.0) THEHW
pwrld = pwxl**props(3)*{Ll0G{pwxl)*prop=d{3)+prop=s{3)*pwxld- pw=l)
ELSE IF (pw=l .EQ. 0.0) THENW
IF (props(3) .EQ. 1.0) THEW
pwrld = pw=ld
ELSE
pwrld = 0.0
END IF
ELSE IF (prop=s(3) .EQ. INT(props(3))) THENW
pwrld = prop=(3)*pw=zl**{prop=s{3)-1)*pyxld
SE

pwrld = 0.0

pvrl = pwxl**prop=(3) | Trajectoire
=igmald = prop=sd{l)*pwrl + prop=(1)*pyrld
=igmal = prop={li*pwrl | Trajectoire

4% {prop={5i*ep=silon*propsd (6 ) *EXF (- {prop=(6 )*=sp=ilon) j—prop=d{5
1%EXP (- (prop=(6i*ep=ilon)))

Esigma2d = propsd(4i*{l-prop={5)*E{P{-(prop={6)*=p=ilon) ) + propsi
=igma? = prop=(4)%{l-prop={5i*EiF{—(prop={ti*ep=ilon))) | Trajectoire

=igmad = sigmald + =igmaZd
=igma = =sigmal 4 sigma? | Trajectoire |
D
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Affichage : Dans cette étape, certaines variables intermédiaires sont éliminées

pour améliorer la lisibilité aux codes dérivés.

Quand on traite plusieurs instructions, la trajectoire d’évaluation des dérivées est
reproduite dans le code dérivé en intercalant les instructions originales et les instructions
dérivées comme signalé dans I’Algorithme 5. Les instructions conditionnelles et les boucles

itératives sont reproduites dans le code.

b) TAPENADE : un logiciel libre de DA

Présentation Parmi les outils de DA existants, on a choisi TAPENADE [Hascoét et al.,
2005a| pour différentier nos codes FORTRAN. Depuis la fin des années 90, I’équipe Tropics
de 'INRIA Sophia Antipolis développe le logiciel de différentiation automatique TAPE-
NADE. Cet outil propose & la fois la dérivation en mode linéaire tangent, en mode adjoint
et en mode vectoriel tangent.

TAPENADE [Hascoét et al., 2005a], accepte des codes en FORTRAN 77, 95 et C. La figure
1.2 présente 'architecture de TAPENADE. Lorsqu’un code source est soumis & TAPE-
NADE, ce logiciel est capable de produire un code source qui calcule les dérivées du code
original (ou d’une partie du code) en dérivant le code par rapport & un ensemble de va-

riables d’entrée et un ensemble de variables de sortie.

Interface d'utilisateur (JavanHTML)|

Qutil de Différentiation (Java) ‘ i Autres outils

API(#

Analyseur des Langages Impéralils (Java)

Arbres (LI)

Afficheur Fortran 77

(Java)
Java

Afficheur Fortran 9

Analyseur C (C) )
T Analyseur XXX e Ny Afficheur X0

F1G. 1.2 — Architecture de TAPENADE [Hascoét et al., 2005a)

Les analyseurs d’entrée et afficheurs de sortie (un pour chaque langage) sont claire-
ment séparés du noyau qui ne connait qu'un langage abstrait appelé Langage Impératif.

Idéalement, le langage impératif contient toutes les constructions sémantiques qui existent
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dans les langages de programmation FORTRAN et C.

Le noyau de TAPENADE est un Analyseur de Langage Impératif (ALI) [Hascoét et al.,
2005a] qui génére un graphe d’appel du programme. L’outil de DA est construit au dessus
de ce noyau et interfacé a ’aide d'une API (Application Programming Interface) qui met
en ceuvre les analyses spécifiques de la DA. Le noyau est alors capable d’envoyer des pro-
grammes en Langage Impératif différentiés a l'afficheur du langage considéré. Plusieurs
techniques ont été implémentées dans TAPENADE pour améliorer ses performances :

— lanalyse de l'utilité [Hascoét et al., 2005b] permet de ne pas différentier les va-
riables dépendantes des variables actives indépendantes n’ayant aucune influence
sur les variables dépendantes intéressant 1'utilisateur ;

— l'analyse de sauvegarde en mode adjoint qui permet de minimiser les sauvegardes ;

— l'analyse du flot des données, localement & chaque bloc d’instructions, pour re-
grouper les instructions dérivées et améliorer les performances du mode tangent
vectoriel ;

— l'analyse In-Out utilisée pour réduire la taille mémoire nécessaire a ’exécution

répétée de certaines sous-parties de programme.

Distribution TAPENADE est téléchargeable sur ftp://ftp-sop.inria.fr/tropics/tapenade/
pour une installation locale et libre d’utilisation pour les recherches académiques. Il est
aussi accessible en ligne via un serveur web a l’adresse

http://tapenade.inria.fr:8080/tapenade/index. jsp

Utilisation Pour différentier un code par TAPENADE (Fig. 1.3), 'utilisateur renseigne

différents champs :

1. choix du langage de programmation

2. choix des programmes a différentier,

3. indication du nom de la routine principale,

4. indication du nom des variables actives indépendantes(variables d’entrées),

5. indication du nom des variables actives dépendantes(variables de sorti, optionnel),

6. choix du mode de différentiation (linéaire tangent, linéaire tangent vectoriel ou ad-

joint).
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FiG. 1.3 — Interface du serveur Tapenade

Apreés avoir précisé ces informations a l'aide de la fenétre de navigation, on lance la diffé-
rentiation. L’outil de DA analyse alors le code avec I’analyseur syntaxique FORTRAN pour
extraire l'architecture du code et la dépendance des routines par rapport aux variables
actives indépendantes. TAPENADE traite les routines nécessitant une dérivation. TAPE-
NADE ajoute la lettre "d" aux variables différentiées dans le mode tangent et " d" aux
noms des routines. Une fois le code différentié, une nouvelle fenétre apparait. L utilisa-
teur peut télécharger le code source généré a I'aide du bouton "Download differentiated
file"(Fig. 1.4).

Lorsque le code a différentier est grand (plus de 15000 lignes), on ne peut plus
utiliser I'outil en ligne. On doit alors installer TAPENADE localement. Des versions de
TAPENADE existent pour les systémes d’exploitation : Windows, Linux et Mac. La fi-

gure (Fig. 1.5) présente U'interface locale de TAPENADE pour Windows. Les résultats de
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différentiation s’affichent sur une page web (Fig. 1.6) consultable dans un dossier créé au

cours de l'exécution. Les routines différentiées sont générées dans le méme répertoire.

w B3 A

€ C O upmadeiviak

Hoimal [ fersormalserlesbers [ Windows Hedhs ) Windows [ Peugeet 407 1 T, 1 dukres Farvers
Retry vith the same files | Download differentiated file |
Original call graph Differentiated call graph
| » calcul sigma d a

scomportemen

calcul sigma

N pwxld = p
pwxl pr
(pwxl

+ epesilon
0.0)

pwreld 3) * (LOG (pw=l) *propsd(3)

CALCUL SIGMA(props, epsilon, ¢ Ll
-l pwrld

lon, sigma, sigmal,

F1G. 1.4 — Interface du serveur Tapenade : Code différentié calcul sigma_d

BEE|

File

Select the Fortran dialect :

@) given by the suffly (! Fortran?? () Forrands

Top Routine :  Select Files :

[ritouvelleTheseELKHALDIRedactionTheseimenThese\Chapters'D A'troisiemeExempleloidecompartament. for | el |
|calcu\ F‘ | FEmove |
| parse |
Input Variables ; Qutput Variables ;
props [ e | act
| remove | | remove
Select the differentiate method ;
®) Tangert Mode () Tangent Yectorial Mode ) Reverse Mode
(?1 HTML wiewy | Difterentiate ‘ ‘ Advanced Mode

Fia. 1.5 — Interface de TAPENADE en installation locale
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Eche Gty pfxhege plonae  Megepages Qb |
ﬂ -C ded. 2. Aapenadel 2 bl - =49

Coogle ¥ M nsctwcher =4 W T8 B e 10 B Patagers L7 el §) Tradare = S mtomatipn + -l

TAPENADE result

-

Original call graph

| loidecomportement

Differentiated call graph

calcul sigma_d

- puwxld = propsd(2)

(INRIA, Ti= pwxl props(2) + epsilon
f1T7/2006 09:44 (pwxl .GT. 0.0)
pwrld = pwxl**props(3)* (LOG(pwxl) *propsd(3) 4y
(pwxl .EQ. 0.0)
{props(3) .EQ. 1.0)
pwrld pwxld

pwrld = 0.0
CALCUL SIGMA(props, epsilon,
(prop=(3) .EQ. INT(prop=(3}))
pwrld = props(3)*pwxl** (props(3)-1) *pwxld

JOURLE PRECISION epsilon, props(6), sit
N pwrl, pwil, sigmal, s: pwrld 0.0
EXP
pwrl pwxl**props(3)
sigmald = propad(l)*pwrl + propa(l)*pwrld

zigmal = propsz(l)*pwrl

F1G. 1.6 — Interface de sortie de Tapenade en installation locale

1.2.2  Différentiation par surcharge d’opérateur
a) Principe

D’un point de vue informatique, la surcharge d’opérateur (Operator Overloading)
est un cas particulier de polymorphisme, par lequel des opérateurs peuvent avoir plusieurs
implémentations. Le compilateur choisit, en fonction du type des opérandes, quelles opé-
rations effectuer. La technique de surcharge d’opérateur est proposée par des langages de
programmation orienté objet comme FORTRAN 90, C++ et Matlab. Parmi les logiciels
de DA par surcharge d’opérateur, on trouve ADOL-C [Griewank et al., 1996], FADBAD
1996/, FAD [Aubert et al., 2001],
Rapsodia [Charpentier et Utke, 2009]|, Diamant [Charpentier, 2008]. La surcharge d’opé-

rateurs en particulier utilisés pour la différentiation d’ordre élevé.

[Bendtsen et Stauning,

En différentiation automatique, la surcharge d’opérateur permet d’obtenir un code ca-
pable de calculer des dérivées sans avoir changer la structure du code d’origine. Il suffit
de définir un nouveau type et de redéfinir les opérations. En pratique, la construction
d’un type et la redéfinition des opérateurs sont faites une fois pour toutes. Il suffit donc
de coder une bibliothéque, puis de changer le type des variables actives dans le code. La
propagation est gérée par l'utilisateur. La bibliothéque et le code modifié sont compilés

ensemble pour produire un exécutable capable de calculer des dérivées.
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b) Exemple

Le type dreal dédié a la différentiation au premier ordre est présenté ci-dessous.

TYPE dreal
REAL : : d0, d1
END TYPE dreal

Algorithme 6: Le type dreal

Une variable z de type dreal a ses champs 2%d0 et x%d1 respectivement consacrés
a la valeur de la variable (qui sert de trajectoire) et a la valeur de sa dérivée. L’opérateur

surchargé "«" pour deux variables de type dreal est présenté dans I’Algorithme 6 :

Function prod dreal dreal(a,b) : Result (r)
TYPE (dreal), INTENT(IN) : : a, b
TYPE dreal : :r

r%d0 = a%d0 * b%d0

r%dl = a%dl * b%d0+b%d1 * a%d0

End

Algorithme 7: Surcharge de 'opérateur * pour deux variables de type dreal

Si le premier opérande est une variable de type dreal et le second de second de type

2

real alors I'opérateur ” 7 est surchargé comme suit :

Function prod_dreal real(a, b) : Result (r)
TYPE (dreal), INTENT(IN) : : a

TYPE (real), INTENT(IN) : :b

TYPE (dreal) : : r

r%d0 = a%d0 * b%d0

r%dl = a%dl * b%d0

End

Algorithme 8: Surcharge de I'opérateur * pour une variable a de type dreal, et une
variable réelle b
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""" pour le couple (real,dreal) doit également étre implémentée. En

L’operation
pratique, la surcharge concerne tous les opérateurs arithmétiques et fonctions élémentaires

pour chaque paire de types de variable.

1.2.3  Validation du code différentié

Aprés avoir différentié un code, il est usuel de le valider par un test de Taylor
dans lequel les dérivées partielles produites par le code dérivé sont comparées avec celles

approchées a l'ordre 1 par une méthode de différence finies. Le test consiste a :

1. choisir une direction de perturbation propsd du vecteur props. On choisira propsd dans

la base canonique pour effectuer le test par rapport & 'une ou 'autre variable.

2. Calculer le rapport () en faisant tendre « vers 0 :

| calcul _sigma(props + apropsd) — calcul _sigma(props) |

r(a) =

a | V(calcul _sigma_d(props, propsd |

En théorie, le code généré est correct si pour chaque direction de perturbation propsd de

la variable props, le rapport r(«) "tend linéairement vers 1" lorsque « tends vers 0.

Le tableau (Tab. 1.1) montre le comportement du test de Taylor effectué sur I'exemple
Algorithme 1 dans la direction propsd = (1,0,0,0,0,0)T : il y a convergence linéaire vers
1 jusqu’au pas optimal de différence finies de I'ordre de 10~7. Pour un « inférieur a ce pas,
les erreurs d’arrondi dominent l’erreur de troncature, et r(a) s’éloigne de 1. Le code a été
correctement dérivé par rapport a la variable considérée( K dans cet exemple) lorsqu’un

tel comportement est observé.
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| o | r(a) |
1071 || 0.975609756097573
1072 | 0.997506234413947
1073 || 0.999750062485797
107* || 0.999975000629168
107° | 0.999997500154374
1075 | 0.999999751153761
1077 || 0.999999988001339
1078 || 0.999999845892792
1079 || 0.999998898502478
10710 || 1.00001784630876
1071 |1 0.999970476793047
10712 || 0.999496781635874
10713 | 0.994759830064140
1071 | 0.947390314346800

TAB. 1.1 — Test de Taylor sur I'exemple Algorithme 1 dans la direction (1,0,0,0,0,0)"

1.3 Introduction a Poptimisation

Les premiéres tentatives de minimisation de fonctions sont attribuées a Cauchy en
1847. La méthode utilisée, dite de la plus grande pente, a été depuis largement améliorée.
Depuis, les domaines d’application de I'optimisation ne cessent de se diversifier.

Les méthodes d’optimisation sont d'une importance majeure dans les applications méca-
niques. Pour la fabrication d’'une nouvelle piéce, par exemple, on doit tenir compte dans le
choix du matériau utilisé¢, des contraintes mécaniques et géométriques auxquelles elle sera
soumise. Une fois que ce probléme de conception est résolu, on a besoin de déterminer
les procédés qui permettent d’obtenir la piéce & moindre cotit. Résoudre les problémes de
conception et de procédés est une tache complexe.

D’un point de vue mathématique, le probléme inverse est un probléme d’optimisation de
fonctionnelles par rapport & un ensemble de paramétres de controle. Dans ce domaine
vaste, on trouve un tres grand nombre de méthodes.

Deux grandes familles de méthodes d’optimisation existent. Les méthodes de type
gradient exigent le calcul du gradient de la fonction & minimiser. Les méthodes stochas-
tique ou d’exploration directe ne nécessitent pas ce calcul. Parmi les méthodes de gradient
figurent notamment la méthode de la plus grande pente, la méthode de Gauss-Newton
|Gavrus et al., 1996|, la méthode du gradient conjugué, la méthode de Quasi-Newton
[Byrd et al., 1995], [Gilbert et Lemaréchal, 1995]. Une méthode de gradient construit ses
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itérés en diminuant la valeur de la fonction objectif dans la direction du plus grand gra-
dient. Elle va nécessairement atteindre un minimum (s’il en existe un), mais celui-ci n’est
que local lorsque la fonction & minimiser n’est pas convexe. Le minimum atteint est dé-
terminé par I'itéré initial. A chaque minimum local est associée une zone de l'espace des
controles (appelé bassin d’attraction), ’ensemble des itérés initiaux choisis dans cette
zone menent la séquence d’itérés vers ce minimum. Le point initial de la méthode nu-
mérique de recherche est alors d’une trés grande importance. Les méthodes d’exploration
directe cherchent a optimiser les parameétres par I’évaluation successives des valeurs de la
fonction objectif. Parmi ces méthodes figurent des méthodes heuristiques, la méthode de

Monte-Carlo, les méthodes du simplexe, les méthodes génétiques...

Dans le cadre de cette thése on s’intéresse a la méthode du gradient.

1.3.1 Définitions
a) Probléme de minimisation générique.

Soit J une fonction continue et différentiable de X en IR. Le probléme de minimi-

sation s’écrit :
Chercher x* € X tel que x* vérifie :  J(x*) = Ianl}(l J(x). (1.3)
Dans cette formulation :
1. J est le critére a minimiser ;
2. x est la variable de controle ;

3. x* est la solution du probléme de minimisation ;

4. X est I'espace des controles, appelé espace des contraintes en optimisation. Les contraintes

h; (a valeur réelle) imposées a la solution z* peuvent étre :

hi(z) <

i 0, izl,..,m,
hi(x) =0, t=m+1,..,m+p.

Dans un probléme sans contraintes, les parameétres m et p sont nuls.
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b) Probléme de maximisation générique.

Soit J une fonction continue et différentiable de X en IR. Le probléme de maximi-

sation de J s’écrit comme le probléme de minimisation de —7 :

Chercher x* € X tel que x* vérifie : —J(z*) = min —J (z). (1.5)

rzeX

c) Minimum global.

Si z* est un minimum global de J dans I'espace X, alors,

J@*) < J(x) VreX. (1.6)
Lorsque ce minimum global est unique, il vérifie :

J(@*) < J(z), VreX. (1.7)

d) Minimum local.

Un minimum local  de J se définit en fonction de la zone V(¥) dans laquelle T
est le minimum (global) de J. Comme Z n’est que le minimum local de J dans V(Z), il

existe dans 'espace X \ V(Z) au moins un minimum (local ou global) 7 tel que :

J@) < J(@). (1.8)

e) Unicité.

Il est souvent difficile de prouver I'unicité d’un minimum global.

f) Convergence globale.

En optimisation, un algorithme converge globalement lorsque la séquence des itérés
2% qu’il génére, atteint un point 7 satisfaisant les conditions d’optimalité quel que soit

l'itéré initial 2°, c’est a dire
VJ (z") — 0 lorsque k — o0, v, (1.9)

ot VJ est le gradient de la fonction J. Le point Z peut étre le minimum global z*.
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g) Vitesse de convergence.

La qualité d'un algorithme d’optimisation s’apprécie a ’aide du ratio :

k+1 s
kbl _ LT 1.10

équation o T est le point atteint lorsqu’est vérifiée (1.9). La convergence est dite :

1. linéaire lorsque p* < 1 quel que soit k

2. super-linéaire lorsque  lim p* = 0. Pour affiner la description, le terme zFt! — 2
peut étre comparé & des puissances de ¥ — 7. La convergence est quadratique lorsque

2kt — 7 est du méme ordre que (2% — )2

Un algorithme ayant une convergence quadratique est théoriquement meilleur qu'un al-

gorithme ayant une convergence linéaire.

1.3.2  Meéthodes de gradient

Dans le cursus universitaire, ces méthodes sont abordées pour la premiére fois au

travers de la résolution de systémes linéaires :
Ax =0, (1.11)

ou la matrice réelle définie positive A est de dimension n X n, le second membre b et
I'inconnue = sont des vecteurs réels de dimension n. Ce systéme linéaire peut étre résolu
par une méthode dite directe (LU par exemple) qui décompose la matrice A en matrices
triangulaires, puis résout des systémes linéaires impliquant ces matrices. Ces méthodes
sont efficaces lorsque n n’est pas trés grand. L’alternative classique est d’utiliser une
méthode itérative (Jacobi, Gauss-Seidel, gradient conjugué). La méthode du gradient est
tres différente des deux autres dans sa conception, car elle propose de résoudre le systéme

(1.11) en résolvant probléme de minimisation :

1 1
Chercher x tel que min J(y) = mi