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Rozdziatl 1

Wprowadzenie

1.1 Podstawy i zakres pracy

Niemal jednoczesnie z powstaniem komputeréw pojawily sie pierwsze modele i algorytmy
pozwalajace na ich wykorzystanie do symulowania zjawisk zachodzacych w $wiecie rzeczy-
wistym. Mozna uznaé, ze pierwsze symulacje wykonano juz w latach czterdziestych XX
wieku w ramach projektu Manhattan, kiedy Jonh von Neumann i Stanistaw Ulam wy-
korzystali komputer do modelowania rozpraszania i absorbcji neutronéw, tworzac w ten
spos6b metode Monte Carlo [95, 43]. Na przestrzeni kilkudziesieciu lat stworzono metody
symulacji modelujace zjawiska z ogromnego zakresu dziedzin, od skal astronomicznych [38]
do skali kwantowej [67], od temperatur bliskich zeru bezwzglednemu [50] do osiagajacych
dziesiatki i setki tysiecy kelwinéw [12]. Dodatkowo, istnieja metody modelujace zachowanie
zwierzat w grupie [40], dzialanie biologicznych ukladéw nerwowych [6], mechanizmy giel-
dowe [7] i wiele innych zlozonych systeméw [120, 88|, koniczac na mozliwosci modelowania
tak tajemniczych zjawisk, jak powstanie we wszech§wiecie obserwowanej czterowymiarowe;j
czasoprzestrzeni [3].

Wiele z wymienionych wyzej zjawisk, istotnych zaréwno z naukowego punktu widzenia
jak i dla zastosowan przemystowych, dotyczy mechaniki ptynéw. Zjawiska te zachodza w
réznych skalach przestrzenno-czasowych, poczynajac od skali mikro, poprzez skale mezo, az
do skali makro [83]. Dodatkowo, wiele z tych interesujacych zjawisk, takich jak np. powsta-
wanie przeplywu turbulentnego, oddzialywania pomiedzy plynem a Sciankami naczynia,
zachowanie sie powierzchni swobodnej ptynu czy przepltywy wielofazowe, zachodzi na styku
poszczegblnych skal. Niestety nie sa jeszcze dostepne poprawne i efektywne metody pozwa-
lajace na symulacje wielu z tych zjawisk, zwlaszcza gdy nacisk jest kladziony na spdjnosé
termodynamiczna stosowanego modelu [125, 48].

Jedna z technik symulacji przeplywoéw i zachowania si¢ plynéw w réznych warunkach
sg tzw. metody czastek. Jest to opis ptynu zgodnie z podejsciem lagranzowskim, w ktérym
zmienne opisujace plyn obliczane sa w punktach poruszajacych sie razem z przeptywaja-
cym plynem [134]. Opis lagranzowski stoi w opozycji do opisu eulerowskiego, w ktérym
zmienne opisujace ptyn obliczane sa w stalych, nie zmieniajacych potozenia punktach. W
metodach czastek pod pojeciem ,czastki” rozumie sie pewng objetosé, ilosé ptynu, z ktorej
srodkiem masy sa skojarzone pewne parametry fizyczne. Zbiér czastek reprezentujacych
interesujacy fragment materii tworzy uktad zamkniety w umownym, izolowanym od $wiata
zewnetrznego pudle obliczeniowym. Symulacja polega na obserwacji parametréw ewoluuja-
cego ukltadu czastek od pewnego stanu poczatkowego przez zadang z gory liczbe krokéw
czasowych. Modelowanie ptynu odbywa si¢ za pomoca obliczania trajektorii duzej liczby
czastek oddzialujacych ze soba.

W wielu metodach czastek wystepuje siatka, ktora okresla geometryczne wlasnoéci sa-



siedztwa pomiedzy czastkami, badz tez narzuca wiezy na ruch czastek. Bezsiatkowe metody
czastek sa tego pozbawione. W kazdym kroku symulacji obliczane sa sity oddziatywan i na
ich podstawie rozwiazywane sa rownania ruchu, dzieki czemu wyznaczane sg polozenia i
predkosci czastek w kolejnym kroku symulacji. Nie istnieje zadna siatka, ktéra definio-
walaby relacje sasiedztwa pomiedzy czastkami, lub zmuszata czastki do poruszania si¢ w
wybranych, zadanych kierunkach.

Jednym z najbardziej ztozonych obliczeniowo fragmentéw symulacji jest obliczanie sit
oddziatujacych na kazda czastke, a pochodzacych od pozostatych czastek uktadu. W zalez-
noéci od zastosowanego potencjatlu oddzialtywania czastek stosuje sie kilka metod wyzna-
czania sasiadow. W przypadku potencjatu krétkozasiggowego stosuje sie tak zwany promien
obciecia polegajacy na tym, iz uwzglednia sie oddzialywania pochodzace jedynie od cza-
stek zawartych w kuli o promieniu réwnym promieniowi obciecia i rodku w danej czastce.
Dla tak wprowadzonego uproszczenia istnieje kilka efektywnych algorytméw wyszukiwania
sgsiadéw [118].

Symulowanie zlozonych ukladow z wykorzystaniem metod czastek wymaga stosowania
systemow komputerowych o duzych mocach obliczeniowych. Dodatkowo, duza ztozonosé
pamieciowa wymusza, aby systemy te posiadaly odpowiednio duze zasoby pamieci operacyj-
nej. Fakt, ze obliczenia sktadaja si¢ z przeprowadzania tych samych operacji dla duzej ilosci
identycznych obiektéw, powoduje, ze w celu efektywnej realizacji symulacji wlasciwa jest
implementacja rownolegta. Stad powszechne wykorzystanie architektur wieloprocesorowych
z pamiecia rozproszong lub wspéldzielona [81, 36]. Pierwsze charakteryzuja sie relatywnie
niska cena, lecz dominujacy na nich paradygmat programowania oparty na przesyltaniu ko-
munikatéw wymaga duzego doswiadczenia programistycznego i naktadu czasowego. Drugie
z wymienionych architektur sa obecnie stosunkowo drogie, lecz dostepne srodowiska progra-
mistyczne pozwalaja osiaga¢ poréwnywalne wartodci parametréw obliczenia réwnolegltego
(przyspieszenie, efektywnosé¢) przy znacznie mniejszym nakladzie pracy. W obydwu podej-
Sciach kluczowy jest efektywny algorytm symulacji, gdzie przez efektywnosé rozumie sie
wykorzystanie do modelowanego zjawiska jak najmniejszych zasobéw obliczeniowych, co
dotyczy zaréwno wykorzystanej pamieci operacyjnej jak i czasu obliczen.

Modelowanie plynéw rzeczywistych za pomoca symulacji komputerowych jest bardzo
uzyteczne w wielu dziedzinach wspotczesnej nauki. Poczynajac od symulacji przemysto-
wych [33], poprzez medycyne [20], na wybuchach termojadrowych skonczywszy [89, 82].
Poznanie zachowania sie ptynu, zwlaszcza ztozonego, jest pozadane z punktu widzenia wielu
zastosowan technicznych, biologicznych, farmaceutycznych. Jako przyklady mozna podaé
modelowanie spalania gazu w silniku w warunkach wysokotemparaturowych [111], czy mo-
delowanie rozprowadzania lekéw w organizmie ludzkim [127]. Sa to dziedziny, w ktérych
trudno jest bada¢ doktadnie ciecz na drodze empirycznej. Dlatego duzy nacisk kladzie sie
na rozwo6j technik symulacji. W niniejszej pracy przedstawiono kilka mozliwych zastosowan
metod symulacji ptynéw przy pomocy czastek. Wynika z nich, ze jest to obiecujaca metoda,
dajaca wymierne i warto$ciowe rezultaty.

1.2 Cele pracy

Nowoczesne modele pltynéw uwzgledniaja ztozony charakter symulowanych ukladow. W
szczegbdlnosci dotyczy to probleméw z wlasciwym symulowaniem wielkosci termodynamicz-
nych modelowanego uktadu, odpowiednig realizacja przeplywéw w naczyniach o zlozonych
ksztaltach, modelowania zjawisk zachodzacych w réznych skalach przestrzenno-czasowych.
Nowoczesne modele pltynéw, umozliwiajace symulacje tych zagadnien, charakteryzuja sie
duzym stopniem skomplikowania, co przektada sie na trudniejsza realizacj¢ ich implemen-
tacji. Uzyskanie akceptowalnych czasow obliczen wymaga uzycia nowoczesnych architektur



komputerowych i stosowania na nich efektywnych, dopasowanych do nich, algorytmoéw. Do-
tyczy to w szczegdlnosci implementacji rownoleglej. Jednym z celéw niniejszej pracy jest
wlasnie zaproponowanie efektywnych implementacji takich algorytmoéw.

Jednym z mozliwych kryteriow, wedtug ktérych mozna podzielié¢ architekture kompute-
rowa, jest sposdb dostepu pamieci operacyjnej. Wspoélczesne wieloprocesorowe architektury
komputerowe bazujg na modelu z pamiecig wspdéldzielong lub na modelu z pamiecia roz-
proszong. W pierwszym z tych modeli dominujacym $rodowiskiem programowania jest $ro-
dowisko OpenMP. Powszechnie uwaza sie, iz naktad pracy programistycznej koniecznej do
uzyskania wzglednie efektywnego algorytmu jest w tym przypadku niewielki. Niestety, uzy-
skiwane wartosci wskaznikéw obliczenia réwnolegltego w wielu przypadkach nie pokrywaja
sie z oczekiwaniami. W modelu z pamiecia rozproszona dominuje paradygmat programo-
wania oparty o przesylanie komunikatow. Jest on realizowany w jednym z wielu dostepnych
srodowisk programowania (MPI, PVM). Znajduje sie on w pewnej opozycji w stosunku do
wspomnianego wyzej modelu z pamiecia wspoéltdzielong. Wymaga duzego nakladu pracy
programistycznej. Pozwala jednak na osigganie wysrubowanych wartosci wspoétczynnikéw
obliczenia réwnoleglego [84, 77]. W wielu przypadkach stwierdzenie, ktéry z modeli bedzie
wlasciwy dla rozwiazywanego problemu nie jest mozliwe wprost. Stad celem tej pracy jest
rowniez okreélenie, ktéry z wspomnianych modeli jest bardziej efektywny w zastosowaniu
do modelowania ptynéw zlozonych przy pomocy metody czastek.

Powszechnie implementowane dotychczas modele znajduja zastosowanie w wielu dzie-
dzinach nauki i techniki. W wielu przypadkach sa to modele uproszczone. Ich implemen-
tacja jest prosta, czas wykonania akceptowalny. Wzrost mocy obliczeniowej wspdlczesnych
architektur komputerowych umozliwil implementacje znacznie bardziej zlozonych modeli
uwzgledniajacych istotnie wiecej wlasciwosci modelowanych uktadéw. Umozliwia to mode-
lowanie réznych modeli lepkosci, uwzglednianie nieizotermicznego charakteru symulowanego
uktadu, uwzglednianie badz pomijanie efektow wynikajacych z mikroskopowych wlasnosci
uktadéw. Oczekuje sie, ze tak zmodyfikowane modele pozwolg rozwiaza¢ istniejace trud-
nosci w problemach dotyczacych symulacji przepltywéw plynéw nie-newtownowskich badz
modelowania zachowania ptynéw uwzgledniajace rozne skale przestrzenno-czasowe. W pracy
szczegblng uwage zwrdcono na zagadnienia implementacji nowoczesnych modeli i ich zasto-
sowanie do wymienionych wyzej problemoéw.

Gléwnym celem niniejszej rozprawy jest zaproponowanie efektywnej implementacji réw-
nolegtej nowoczesnych modeli symulacji ptynéw, takich jak SPH, DPD oraz SDPD. Przed-
stawione w niniejszej pracy rezultaty mozna podzieli¢ na dwie grupy. W czesci algorytmicz-
nej, naleza do nich:

e zaproponowanie, w oparciu o istniejace metody, nowych algorytméw implementacji
réwnolegtej metody czastek,

e zaproponowanie, na podstawie poréwnania wskaznikéw obliczenia réwnoleglego dla
implementacji z wykorzystaniem srodowisk OpenMP oraz MPI, ogdélnych przesta-
nek dotyczacych metod i sposobow zréwnoleglania dla algorytméw symulacji metoda
czastek wykorzystujacych paradygmaty programowania dla komputeréw z pamiecia
wspoldzielona i rozproszona,

e zaproponowanie metod dynamicznego podziatu pudla obliczeniowego w celu réwno-
wazenia obciagzenia na poddomeny dla algorytméw réwnoleglych wykorzystujacych
srodowiska programowania pracujace z wykorzystaniem przesytania komunikatow.

W czesci dotyczacej zastosowan w dziedzinie symulacji komputerowych naleza do nich:

e efektywna realizacja teoretycznych modeli nieizotermicznych, a w szczegdlnosci mo-
delu SDPD, dla symulacji metoda czastek,



e zaproponowanie oraz weryfikacja nowego modelu lepkosci w metodzie SPH do mode-
lowania ptynéw o charakterze nie-newtonowskim,

e zaproponowanie modyfikacji metody SPH umozliwiajacej symulowanie napiecia po-
wierzchniowego cieczy,

e wykorzystanie modeli nieizotermicznych do modelowania zjawisk nieréwnowagowych,
takich jak na przyktad przepltyw ciepta.

Przedstawione powyzej zagadnienia oraz metody ich rozwigzania zostaly tak sformulowane,
aby wykazaé ogdlna teze niniejszej rozprawy doktorskiej, ktora brzmi nastepujaco:

Nowoczesne teoretyczne modele plynow mogq zostaé efektywnie zaimplementowane z wy-
korzystaniem paradygmatow programowania dla komputerow z pamiecig wspdldzielong oraz
rozproszong. Tak opracowane algorytmy mogq stuzyé symulacji zjawisk ztozZonych zachodzg-
cych w roznych skalach przestrzenno-czasowych.

1.3 Streszczenie

Niniejsza praca sktada sie z pieciu podstawowych rozdziatéw. W rozdziale drugim przedsta-
wione zostaly podstawy algorytmiczne symulacji metodami czastek. Oméwiono w nim pod-
stawowe pojecia i definicje, strukture algorytmu symulacji oraz kwestie dotyczace ksztattu
pudla obliczeniowego oraz warunkéw brzegowych.

W rozdziale trzecim zaprezentowane zostaly metody czastek powszechnie uzywane w
symulacjach. Opis rozpoczyna sie od zaprezentowania podstawowej metody wykorzystu-
jacej czastki, to jest od dynamiki molekularnej, bedacej podstaws dla innych metod. W
dalszej kolejnosci oméwiono metody operujace w skali mezoskopowej, jednak nie spelnia-
jace warunku spdjnosci termodynamicznej. Nastepnie zaprezentowano model GENERIC,
dzieki ktéremu mozliwe jest spojne termodynamicznie ujecie modelowanego ptynu w meto-
dach czastek. Oméwiono metode SDPD. W koncowej czesci rozdziatu dokonano przegladu
schematow catkownia réwnan ruchu oraz przedyskutowano zakresy ich zastosowan.

W rozdziale czwartym przedstawiono podstawowe aspekty implementacji sekwencyjnej
dla wybranych metod czastek. Zaprezentowano szczegdtowy opis petli gtéwnej algorytmu.
Dodatkowo, przedstawiono sposoby doboru funkcji wazacej obecnej w metodach mezo i
makroskopowych, sposdb wyznaczania wielkoéci kroku czasowego w symulacji, jak rowniez
kwestie zwigzane z tworzeniem konfiguracji poczatkowej. W dalszej czeéci rozdziatlu po-
rownano dwie definicje sasiedztwa pomiedzy czastkami na przykladzie metody SPH oraz
przeanalizowano ich przydatno$é pod katem modelowania zjawisk i przeplywéw plyndéw
niescisliwych.

Rozdzial piaty przedstawia aspekty zwigzane z implementacja réwnolegta metod cza-
stek. W czesci pierwszej omoéwione zostaly wskazniki obliczen réwnoleglych wykorzystywane
do oceny efektywnosci implementacji réwnoleglych. W dalszej czesci szczegdtowo opisane
oraz poréwnane zostaly implementacje przeznaczone na architektury z pamiecia wspotdzie-
lona (Srodowisko OpenMP) oraz na architektury z pamiecia rozproszona ($rodowisko MPT).
Kolejno, przedstawiony zostal sposéb optymalizacji algorytmu wykorzystujacego paradyg-
mat przesylania komunikatéw oraz jego dostosowanie do metod czastek, w ktérych wartosci
sit oddzialywania zaleza od zmiennych losowych. W koncowej czesci rozdzialu zaprezento-
wano poréwnanie efektywnosci obydwu algorytmow.

Rozdzial szésty zawiera przyklady zastosowan przedstawionych implementacji do mo-
delowania pltynéw rzeczywistych. Zaprezentowano w nim takze propozycje modyfikacji kla-
sycznych modeli pozwalajace na modelowanie zjawiska napiecia powierzchniowego oraz sy-
mulacji przeptywow plynéw nie-newtonowskich. W dalszej czedci zaprezentowano wyniki
symulacji z wykorzystaniem metody SDPD.



Rozdziat 2

Podstawy algorytmiczne

Algorytmy symulacji ptynéw prezentowane w niniejszej pracy opieraja sie na bezsiatkowych
metodach czastek. Oddzialywanie czastek ptynu w rozpatrywanych modelach ma charakter
krotkozasiggowy, co determinuje algorytmy wyszukiwania sasiadéw. W rozdziale przedsta-
wiono podstawowe zagadnienia symulacji metoda oddzialujacych czastek. Omoéwiono ko-
lejne kroki algorytmu symulacji dla metody czastek poczawszy od budowy konfiguracji
poczatkowej, przez obliczanie oddzialtywan i rozwiazywanie rownan ruchu, na wyznaczaniu
wartosci parametréw makroskopowych skoniczywszy.

2.1 Metody czastek

W metodach czastek modelowany przez nie plyn reprezentowany jest przez zbiér punk-
tow. Kazdemu z nich przypisany jest zestaw parametrow, ktére okreslajg jego wladciwosci
w rozpatrywanym modelu. Jako przyklad parametréw mozna wymieni¢: potozenie, mase,
objetosé, czy predkoéé. Punkt, wraz z opisujacymi go parametrami, nazywany jest czastka.
Zestaw parametrow czastek zalezy od modelu wykorzystywanego w symulacji i moze sie
zmieniaé¢ od kilku do kilkunastu elementéw. Parametry czastek wykorzystywane w symula-
cji okreslaja przede wszystkim oddzialywania pomiedzy nimi.

Metody czastek sa typowym przykladem problemu oddzialujacych N cial. Modelowanie
plynu polega na obliczaniu oddziatywan pomiedzy czastkami i na tej podstawie na $ledzeniu
ich trajektorii oraz predkosci. Istnieje wiele metod czastek, z ktérych kazda wyrdznia pewien
zestaw cech predestynujacy ja do konkretnego typu zastosowan. Z oczywistych powodéw
trudno jest wymieni¢ wszystkie istniejace metody.

Przegladu metod czastek mozna dokona¢ ze wzgledu na skale przestrzenno-czasowa, w
ktérej znajduja one zastosowanie. W skali mikroskopowej dostepne sg takie metody, jak
dynamika molekularna (MD) [68], nieréwnowagowa dynamika molekularna (NEMD) [74],
metoda Monte Carlo (MC) [51], badZ tez bezposrednie symulacje Monte Carlo (DSMC)
[110]. W skali mezoskopowej dostepne sa m.in. gaz siatkowy (LG) oraz gaz siatkowy Bolt-
zmanna (LBG) [136], dynamika brownowska (BD) [119], dyssypatywna dynamika czastek
(DPD) [47], model czastek ptynu (FPM) [46], wygladzona dyssypatywna dynamika czastek
(SDPD) [48] czy spéjna termodynamicznie dyssypatywna dynamika czastek (TC-DPD)
[125]. Z metod dostepnych w skali makroskopowej mozna wymieni¢ metode czastki w ko-
morce (PIC) [63], metody wierzcholtkowe (Vortex Methods) [35] czy tez wygtadzona hydro-
dynamike czastek (SPH) [99].

Podziatu powyzszych metod mozna dokonaé¢ réwniez pod innym katem. CzesS¢é z nich
wykorzystuje siatke, ktora wypelnia modelowany obszar. Siatka ta stuzy badz do wyzna-
czania kierunkow, w ktorych moga poruszac¢ sie czastki, albo jej wezly stanowia punkty,
w ktorych oblicza sie wielkoSci zwiazane z przeptywem, badz tez dzieli ona zbiér czastek



Rysunek 2.1: Modelowany pltyn reprezentowany przez zbiér czastek.

na podzbiory czastek ze sobg oddziatujacych. W kazdym z tych trzech przypadkow siatka
narzuca pewne wiezy na ruch, predkosci badz oddziatywania czastek. W opozycji do metod
wykorzystujacych siatki stoja bezsiatkowe metody czastek. W metodach tych nie wystepuja
zadne narzucone ograniczenia ani zadne wiezy ograniczajace w uktadzie stopnie swobody.
Czastki w tych metodach moga poruszaé¢ sie w dowolnych kierunkach, a oddzialywania
pomiedzy nimi zalezg jedynie od ich parametréow i odlegtosci pomiedzy nimi. Z wyzej wy-
mienionych metod do zbioru bezsiatkowych metod czastek zalicza sie MD, NEMD, BD,
DPD, FPM, SDPD, TC-DPD oraz SPH.

W niniejszej pracy rozpatrywane sa jedynie bezsiatkowe metody czastek. W metodach
tych modelowany plyn reprezentowany jest tylko i wylacznie przez czastki. Przykladowy
obraz modelowanego plynu przedstawiono na rysunku (2.1). Pomiedzy kazda para czastek
dziataja sity okreslone przez przyjety model oddzialtywan. Symulacja jest ciagiem iteracji,
gdzie w kazdej z nich dla kazdej pary czastek obliczane sa silty, z jakimi one oddziatuja.
Nastepnie dla kazdej czastki, na podstawie dzialajacej na niej sity wypadkowej, obliczane
jest przyspieszenie, jakiemu czastka podlega w danej iteracji. Na tej podstawie obliczana
jest poprawka do predkosci czastki. Ostatnia czynnosciag w biezacym kroku symulacji jest
obliczenie nowego potozenia czgstki na podstawie dotychczasowego potozenia i obliczone;j
predkosci.

Historycznie pierwsza, bezsiatkowa metoda czastek byta dynamika molekularna. Po-
mimo, iz kolejno powstate metody réznia sie od niej zaréwno charakterem oddzialywan po-
miedzy czastkami jak i skalg przestrzenno-czasowa, w ktorej operuja, koncepcyjnie sa one
do niej bardzo podobne. Dlatego tez cata zgromadzona wiedza dotyczaca szczegdléw im-
plementacyjnych dynamiki molekularnej mogla zosta¢ wykorzystana przy opracowywaniu
kolejnych metod. Schematycznie, zalezno$¢ pomiedzy metodami przedstawiono na rysunku
(2.2). Poszczegélne bezsiatkowe metody czastek zostaly blizej oméwione w rozdziale 3.

7 punktu widzenia implementacji bezsiatkowe metody czastek rozpatrywane w niniejszej
pracy skladaja sie z dwdch sktadnikéw. Sa to: model oddzialywania pomiedzy czastkami,
ktory okresla charakter modelowanego ptynu, oraz schemat catkowania, od ktérego zalezy
sposob obliczania nowych potozen i predkosci czasteczek. Schemat calkowania powinien
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Rysunek 2.2: Zaleznodci i podstawowe réznice pomiedzy gtéwnymi metodami czastek.
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zapewnia¢ stabilno$¢ symulacji oraz uwzglednia¢ deterministyczny badz stochastyczny cha-
rakter oddzialywan miedzyczastkowych.

2.2 Potencjaly krotkozasiegowe

W metodach czastek oddzialywania pomiedzy czastkami najczesciej zadaje sie¢ w postaci
potencjatu. Potencjaly wielocialowe, wlasciwe do modelowania zjawisk subatomowych i
wlasciwosci molekularnych [39, 117], nie znajduja zastosowania w symulacjach plynéw w
skalach mikroskopowej i od niej wigkszych. W obszarze tym stosuje si¢ najczesciej potencjaty
dwucialowe.

W zaleznosci od tego, jak potencjal zachowuje si¢ wraz ze wzrostem odleglodci pomiedzy
czastkami r, rozrézniamy jego dwa rodzaje. Jesli warto$¢ potencjatu maleje szybciej niz
r~P | gdzie D jest wymiarem problemu, to potencjal klasyfikuje sie jako krétkozasiegowy.
W przeciwnym przypadku potencjal okresla sie jako dlugozasiegowy [68].

Podzial ten staje sie¢ jasny, jesli rozpatrzy sie catke:

oo
00, jesli n < D,
I= / rdr? = ) - (2.1)
Lo C < o0, w przeciwnym przypadku.
o

Wynika z niej, ze w przypadku gdy n < D do energii potencjalnej dowolnej czastki daja
wktad wszystkie czastki z uktadu. W przeciwnym przypadku, poniewaz energia potencjalna
danej czastki jest skonczona, mozna ograniczy¢ czastki dajace wktad do energii potencjalnej
do tych znajdujacych sie w najblizszym sasiedztwie rozpatrywanej czastki. W ten sposéb
wprowadza sie do symulacji promien obciecia r.;. Jesli odlegtosé pomiedzy dwoma czast-
kami jest wigksza od rqy, woéwczas ich wzajemne oddzialywanie uznaje sie za nieistotne.
Jako przyktad moze postuzyé¢ krotkozasiegowy potencjal Lennarda-Jonesa. Dla odleglosci
wiekszych niz zaznaczony promien obciecia 7+ przyjmuje sie, ze potencjal jest zerowy, co
zaznaczono na rysunku (2.3). Aby usunaé¢ powstala w ten sposéb nieciaglo$é, potencjal
poddaje sie modyfikacji. Najczesciej polega ona na dodaniu do potencjatu statej wartosci
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Rysunek 2.3: Potencjal Lennarda-Jonesa wraz z zaznaczonym promieniem obcigcia.

takiej, aby dla odlegtodci réwnej promieniowi obciecia wartosé potencjatu wynosita zero.
Mozna réwniez zastosowaé tzw. poprawke dlugozasiegowa [85].

2.3 Organizacja pudla obliczeniowego

W bezsiatkowych metodach czastek, w ktérych oddziatywania maja charakter dwuciatowy,
ztozonoéé obliczeniowa algorytmu symulacji jest rzedu O(N?), gdzie N to iloéé czastek w
uktadzie. Wynika to z liczby par czastek w ukladzie, dla ktoérych trzeba przeprowadzi¢
odpowiednie obliczenia. Przyktadowo, dla kazdej pary czastek w uktadzie nalezy obliczyé
odlegto$¢ pomiedzy nimi, aby sprawdzi¢ czy i ewentualnie z jaka sila czastki ze soba od-
dziatuja.

Wprowadzenie promienia obciecia pozwala na zmniejszenie ztozonoéci obliczeniowej al-
gorytmu symulacji. Dokonuje sie tego poprzez podzial pudla obliczeniowego szescienna (w
przypadku trojwymiarowym) siatka. Dlugosé boku komérki elementarnej siatki jest nie
mniejsza niz najwiekszy promien obciecia wystepujacy w symulacji. Dzigki temu warun-
kowi znaczaco ogranicza sie liczbe potencjalnych sasiadéw (czastek sasiednich) dla kazdej
czastki. Aby znalezé sasiadéw dla czastki znajdujacej sie w celi o numerze u, wystarczy
obliczy¢ jej odlegtosé od innych czastek znajdujacych sie w celi p oraz od czastek z cel sa-
siednich do celi . Przedstawiono to na rysunku (2.4). Oddzialywania oblicza sie jedynie dla
sasiadow znajdujacych sie w sferze o sSrodku w danej czastce i promieniu rownym promie-
niowi obcigcia. Wprowadzenie podziatu pudta obliczeniowego sze$cienng siatka nie zmienia
charakteru metody z bezsiatkowego na siatkowy. W przeciwienstwie do metod siatkowych
wprowadzona siatka ma charakter wylacznie implementacyjny i stuzy jedynie poprawieniu
ztozonosci obliczeniowej algorytmu. W zadnym przypadku nie wptywa ona na ruch czastek,
ich oddzialywania czy tez jakiekolwiek inne fizyczne aspekty symulacji.

Aby wykorzystaé strukture szeéciennych cel nalezy w kazdym kroku symulacji przypo-
rzadkowaé kazda czastke do celi, w ktorej sie ona fizycznie znajduje. Powszechnie wykorzy-
stywanym w tym przypadku rozwiazaniem jest implementacja cel potaczonych Hockneya
opisana w [72]. Dzigki przyporzadkowaniu, podczas znajdowania czastek oddzialujacych z
konkretng czastka ¢, wystarczy obliczy¢ odlegtosci do czastek znajdujacych sie jedynie w 27
sasiadujacych celach (przypadek tréjwymiarowy), a nie w calym pudle obliczeniowym [21].
Dzieki temu zlozonosé algorytmu redukuje sie do O(N). W niniejszej pracy wykorzystano
rozwigzane réwnowazne liScie polaczonych cel Hockneya, ktorego szczegdly implementa-
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Rysunek 2.4: Czastki oddziatujace z czastka o numerze i na tle wprowadzonej siatki kwa-
dratowej.

cyjne przedstawiono w podrozdziale 4.4.

7 powoddéw implementacyjnych, jak réwniez regularnego charakteru siatki, pudlo obli-
czeniowe powinno mieé¢ ksztatt prostopadlo$cianu. Z tego powodu pudlo obliczeniowe nie
moze stuzy¢ do implementacji skomplikowanych ksztattéw naczyn, w ktoérych znajduje sie
modelowany ptyn. Naczynia takie modeluje sie, podobnie jak plyn, rowniez z wykorzysta-
niem czastek. Scianki naczynia skladaja sie z czastek rozmieszczonych tak, aby oddawaly
ich ksztalt. Aby ksztalt naczynia nie zmienial sie podczas trwania symulacji, czastkom
Scianek nadaje sie duza (kilka rzedéw wielkosci wieksza niz dla czastek pltynu) mase, badz
pomija sie rozwigzywanie dla nich réwnan ruchu. Sciany elastyczne symuluje sie wykorzy-
stujac sasiedztwo Moore’a, w ktérym czastki oddzialuja potencjalem harmonicznym [18].
Oddzialywania pomiedzy czastkami $cian a czastkami plynu réwniez opisuje sie najczesciej
przy pomocy potencjatu. Istnieje wiele potencjatow modelujacych te oddziatywania, kazdy
dla odpowiedniego charakteru oddzialywania pomiedzy Sciankami naczynia a ptynem. Przy-
ktady tych potencjaléw mozna znalezé w [18, 99].

2.4 Schemat algorytmu

Struktura algorytmu symulacji jest wzglednie prosta. Na poczatku, przed rozpoczeciem
symulacji nalezy wygenerowa¢ konfiguracje poczatkowa uktadu, ktory bedziemy symulo-
wacé. Oznacza to rozmieszczenie czastek w odpowiednich miejscach w pudle obliczeniowym,
nadanie im poczatkowych predkosci oraz innych wielkoéci je charakteryzujacych. Nastepnie
rozpoczyna sie wykonywanie zadanej liczby iteracji gtéwnej petli algorytmu.

Schemat algorytmu symulacji zostal przedstawiony na rysunku (2.5). Kazda iteracja
sktada sie z kilku krokéw. W pierwszym z nich gromadzone sa informacje o potozeniach
czastek, na podstawie ktérych sg one przypisywane do odpowiednich cel. Nastepnie obli-
czane s3 oddzialywania pomiedzy czastkami. Na podstawie obliczonych sit budowany jest
uktad réwnan ruchu Newtona, ktéry rozwigzywany jest w kolejnym kroku algorytmu. Dzieki
temu wyznaczone zostaja potozenia i predkosci czastek w kolejnym kroku czasowym sy-
mulacji. Nastepnie wyznaczane sa wartosci srednich biegnacych. Sa one wykorzystane w
odpowiednich statystykach i postuza do obliczenia wartosci parametréw makroskopowych
symulowanego uktadu.

Kluczows kwestia jest wybér odpowiedniej metody rozwiazywania rownan ruchu. Wy-
boér ten determinuje stabilnosé, doktadnoéé i efektywnoéé catego algorytmu. Cechy charak-
terystyczne poszczegdlnych metod czastek powoduja, ze dla kazdej z nich wlasciwy moze
by¢ inny schemat catkowania. Ich przeglad pod katem wykorzystywanych w niniejszej pracy
metod czastek przeprowadzono w podrozdziale 3.6.

13



konfiguracja
poczatkowa

(_P

gromadzenie infor-
magiji o0 czgstkach

v

obliczanie sit
miedzy czgstkami

rozwiazywanie
réwnan ruchu

obliczanie srednich
biegnacych z ukiadu

___J

Rysunek 2.5: Schemat algorytmu symulacji.

2.5 Podsumowanie

W rozdziale przedstawiono podstawy algorytmiczne symulacji plynéw metodami czastek.
Wprowadzono podstawowe pojecia, podzial systematyczny metod czastek oraz przedsta-
wiono podstawowe informacje dotyczace implementacji. Zaprezentowano kryterium pozwa-
lajace odréznié potencjaly dlugozasiegowe od potencjatow krétkozasiegowych. Potencjaty
krotkozasiegowe stanowiag podstawe metod uzywanych w opisywanych symulacjach a ich
cechy determinujg metodyke implementacji algorytméw opisywanych w niniejszej pracy.
Opis konkretnych metod oraz szczegdly ich implementacji zostang rozwiniete w kolejnych
rozdziatach.
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Rozdziat 3

Wybrane aspekty metod czastek w
symulacjach plynéw

W rozdziale tym zaprezentowane zostaly podstawowe bezsiatkowe metody czastek ze szcze-
gblnym uwzglednieniem ich fizycznych podstaw. We wzorach opisujacych poszczegdlne me-
tody wystepuja powtarzajace sie symbole i wielkosci. Aby uniknaé ich wielokrotnego opi-
sywania zostaly one przedstawione ponizej:

m masa czastki

r; wektor wodzacy czastki 4

rij =r; — I'j

rij = |tij]

e;j =r;;/r;j  wersor na osi pomiedzy czastkami i oraz j

v;j = v; —Vv; roéznica predkosdci pomigdzy czastkami ¢ oraz j
dt krok czasowy

Opisujac wybrane modele oddzialywan zwrdcono uwage na zakres ich zastosowan. Do-
konano réwniez przegladu najczesciej stosowanych metod rozwiazywania réwnan ruchu oraz
przeprowadzono dyskusje ich stosowalnoéci w réznych skalach przestrzenno-czasowych.

3.1 Metoda MD

Metoda MD (Molecular Dynamics) jest najstarsza bezsiatkowa metoda czastek. Jej pod-
stawowa wersja pojawila sie juz pod koniec lat pieédziesiatych [2]. Od tego czasu metoda
byta intensywnie rozwijana i znalazta szerokie zastosowanie w wielu dziedzinach nauki. Po-
jawilo si¢ wiele jej wariantéow dla konkretnych zastosowan. Wiedza zgromadzona podczas
rozwijania tej metody postuzyla jako podstawa podczas rozwijania innych bezsiatkowych
metod czastek.

W metodzie MD czastki odpowiadaja rzeczywistym atomom lub molekutom modelo-
wanego plynu. Ewolucja czasowa ukladu czastek postepuje poprzez numeryczne rozwiazy-
wanie rownan ruchu czastek. W dynamice molekularnej réwnaniem tym jest druga zasada
dynamiki Newtona. Oddzialtywania pomiedzy czastkami wynikaja tylko z ich wlasnosci i
wzajemnych polozen, a nie zalezg od zadnych zewnetrznych warunkéw badz czlonéw loso-
wych. Dzigki temu metoda MD jest w pelni deterministyczna.

Posta¢ oddzialywan miedzyczastkowych zalezy od modelowanego zjawiska. Potrzebne
formuty opisujace sily dobierane sa doswiadczalnie badz heurystycznie. Do$¢ typowym od-
dzialywaniem wykorzystywanym w dynamice molekularnej jest potencjal Lennarda-Jonesa
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gdzie indeksy a, b oznaczaja typy czastek ¢ oraz j odpowiednio, o, oznacza odlegto$é pomie-
dzy czastkami, dla ktérej potencjal jest rowny 0, a €45 gtebokosé studni potencjatu. Wykres
potencjalu Lennarda-Jonesa zostal przedstawiony na rysunku (2.3). Potencjal Lennarda-
Jonesa 6-12 sktada sie z dwéch cztonéw. Czlon, w ktérym wystepuje zaleznoéé r—6, jest
cztonem przyciggajacym wyprowadzonym dla dwoch wyindukowanych dipoli elektrycznych.
Jego postaé¢ wynika z oddzialywania van der Waalsa. Natomiast czton, w ktérym wystepuje
r~12, zostal dobrany do cztonu 7~ tak, aby konieczne obliczenia analityczne miaty wygodna
postaé. Czlon ten opisuje krétkozasiegowe odpychanie pomiedzy rdzeniami (jadrami atomo-
wymi) atoméw lub molekul [1]. Zgodnie z definicja (2.1) potencjal Lennarda-Jonesa 6-12 jest
potencjatem krétkozasiegowym, dlatego tez wygodnie jest w praktycznych zastosowaniach
wprowadzi¢ dla niego promien obciecia 7ey. Przyjmuje sie zwykle, ze reyr = (2.5 + 3.3)0
[1].

Metoda dynamiki molekularnej jest wcigz intensywnie wykorzystywang metodg w symu-
lacjach komputerowych. Znajduje zastosowanie w modelowaniu zjawisk zwiazanych z lep-
koscia i przeplywem ciepta w plynach [32], powstawaniem defektéw w krysztalach [31, 32],
modelowanie wlasciwosci makromolekul w systemach biologicznych (DNA, RNA, blony
komérkowe) [15] lub zawiesin koloidéw [78].

3.2 Metoda DPD

Metoda DPD (Dissipative Particle Dynamics) zostala zaproponowana przez Hoogerbrugge
i Koelmana w pracy [73]. Impulsem do jej powstania byla potrzeba poprawnego sformuto-
wania modelu symulacji zjawisk zachodzacych w plynach zlozonych. Dotyczylo to miedzy
innymi: przepltywéw wielofazowych, przeptywoéw przez media porowate, zawiesin koloidéw
i innych [104]. Wszystkie wymienione zjawiska zachodza w skali mezoskopowej, czyli w
wymiarach rzedu 1078 = 10~ metra i skali czasowej rzedu 10™° = 1072 sekundy. Skala ta
nie jest dostepna dla dynamiki molekularnej, gdyz czas potrzebny na sumulacje tak duzych
uktaddéw przy pomocy metody MD na przestrzeni duzej liczby krokéw czasowych powoduje,
ze czas obliczen na dostepnych aktualnie superkomputerach jest nieakceptowalny. W skali
tej natomiast operuja metody bazujace na gazie siatkowym i sa one wykorzystywane do
symulacji wielu zjawisk [19, 128]. Metody te jednak posiadaja pewne wady. Przykladowo,
nie jest w nich zachowana niezmienniczo$¢ Galileusza [17] oraz zlozone ksztalty naczynia
komplikujg implementacje warunkow brzegowych i moga prowadzi¢ do artefaktéw nume-
rycznych. Metoda DPD ma w zatozeniu taczy¢ zalety obydwu wspomnianych wyzej metod
przy jednoczesnym pominieciu ich wad.

Pojecia ,czastki” w metodzie DPD nie nalezy identyfikowaé z atomem badZz molekutg
modelowanego pltynu. Czastka reprezentuje raczej pewien rozciagly obszar plynu lub jego
krople (ang. ,droplet”). Proces, w ktérym przechodzi si¢ od obrazu mikroskopowego do
obrazu wlasciwego skali mezo i w ktérym powstaje pojecie czastki DPD jest nazywany
ycoarse-graining”. W procesie tym opis szczegdlowy jest zastepowany przez opis staty-
styczny, a zmienne opisujace wlasciwosci molekut zastepowane sa przez $rednie dla coraz
wiekszych objetosci [49].

Wersja DPD zaproponowana w [73] jest metoda izotermiczna, w ktérej modelowany
plyn znajduje si¢ w stalej temperaturze. W wersji tej nie uwzgledniono wszystkich wy-
maganych teoretycznych zalozen, przez co musiata ona zosta¢ poprawiona. Modyfikacja
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zostala zaproponowana w pracy [47]. W wersji tej temperatura ukladu jest powiazana z
fluktuacjami termicznymi i wystepuje jawnie w réwnaniach modelu.
W metodzie DPD sita pomiedzy czastkami ¢ oraz j sklada sie z trzech czlondw:
Fij = FS +F +F], (3.2)
gdzie Fg oznacza czton konserwatywny, Fg czlon dyssypatywny oraz sz‘? czton brownowski.
Czlony te maja nastepujace postaci:

FOdt = mw'/?(rij)edt, (3.3)
Fidt = —ymuw(rij) (eij - vij) eyt (3.4)
Fg-dt = awl/Q(Tij)einij\/(ﬂ. (35)

Funkcja wazaca w(r) dla argumentéw r > 74, przyjmuje wartosé 0, natomiast dla argu-
mentéw r < Tyt jest postaci w(r) = Ap(1 — r/reu). Z warunku normalizacyjnego

/ drew(r) = % (3.6)

mozna wyprowadzic wyrazenie na stalg Ap dla dowolnego wymiaru D problemu: A; =
1/nreu, Az = 3/nmr?,, oraz A3 = 3/nmrd,, gdzie n = N/V oznacza gestosé czasteczkowa.
Pozostate symbole wystepujace w powyzszych réwnaniach oznaczaja parametry modelu
DPD: 7, «, o oraz zmienng losowg o rozkladzie normalnym 6;;, dla ktérej Srednia jest
rowna 0, a wariancja 1.

Czlon dyssypatywny odprowadza energie z ukladu. Aby nie doprowadzito to do ,za-
mrozenia” czgstek pltynu, wprowadzono czton brownowski F'? odpowiadajacy za szum ter-
miczny. Na podstawie twierdzenia fluktuacyjno-dyssypacyjnego, wyprowadzono warunek

jaki musi by¢ spelniony, aby obydwie sity réwnowazyly sie dla zadanej temperatury [47]:

o = (2kgTym)"?, (3.7)

gdzie kp oznacza stala Boltzmanna, a T zadang temperature. Warunek ten wiaze ze soba
czlony brownowski i dyssypatywny tak, aby ustalal sie pomiedzy nimi stan rownowagi dla
zadanej temperatury. Warto réwniez zwroci¢ uwage, ze jesli zwiekszany jest krok czasowy,
to wéwczas czton brownowski traci na znaczeniu. Jest to spowodowane tym, ze wartosci
zmian pedu wynikajace z sit konserwatywnych i dyssypatywnych zachowuja si¢ jak ~ dt,
podczas gdy zmiany pedu od sil brownowskich zachowuja sie jak ~ v/dt wraz ze wzrostem
wartosci dt. Z wzoru (3.7) wynika takze, ze stalg fizyczna, ktéra wiaze ze soba odpowiednie
oddzialywania na poziomie wlasciwej skali jest stala Boltzmanna kp. To dzieki tej stalej
czton brownowski jest zaniedbywalny w symulacjach zjawisk przebiegajacych w skali makro.

Metoda DPD znalazta szerokie zastosowania w modelowaniu zjawisk zachodzacych w
ptynach ztozonych. Z powodzeniem zostata wykorzystana do symulacji mieszanin koloidéw
[41, 16], roztworéw polimeréw [121] czy dwdch niemieszajacych sie ptynéw [37].

3.3 Metoda SPH

Metoda SPH (Smoothed Particle Hydrodynamics) powstata pod koniec lat siedemdziesia-
tych w celu symulowania zjawisk astrofizycznych [90, 58]. Na przestrzeni kilku dekad zostala
z powodzeniem zastosowana do modelowania zjawisk takich, jak np. formowanie si¢ ksie-
zyca [14], powstawanie gwiazd [11, 10] powstawanie i ewolucja galaktyk [93, 28] i wiele
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innych. Od poczatku lat diewigédziesigtych metoda znalazta réwniez zastosowanie w mode-
lowaniu zjawisk przebiegajacych w o wiele mniejszej skali, a dotyczacych np. symulowania
przepltywu plynéw w skali makroskopowej [99].

Gléwna idea metody SPH jest aproksymacja pola dowolnej wielkosci fizycznej na pod-
stawie jej warto$ci w wybranych punktach przestrzeni. Aproksymacji dokonuje si¢ wykorzy-
stujac funkcje jadra, nazywana inaczej funkcja wagowa, funkcjg rozmycia badz kernelem.
Warto$¢ funkcji dazy do zera w nieskonczonosci, a catka z funkcji jest réwna jednodci.
Punkty, w ktérych oblicza sie wartodci wielkosci fizycznych to czastki modelu SPH. Postaé
funkcji jadra powoduje rozmycie czastek SPH w przestrzeni. Masa czastek, wraz z innymi
ich parametrami, nie jest zlokalizowana w jednym punkcie przestrzeni, lecz jest rozmyta w
sasiedztwie tego punktu. Podstawowym wzorem aproksymujacym jest wzor:

A
A(r) = ZT@—?W(]I‘—I‘H,M, (3.8)

i P
gdzie m oznacza mase czastki, p gestosé, W funkcje jadra, a indeks j numer czastki. Wiel-
koS¢ h to tzw. odleglo$¢ rozmycia (ang. smoothing length); jej dtugosé jest réwna polowie
promienia obciecia stosowanego w symulacji. Réwnanie to opisuje, jak dowolna wielko$¢
skalarna A w punkcie r jest obliczana na podstawie wartoéci A; z punktéw r;. Suma w po-
wyzszym wzorze przebiega po wszystkich czastkach SPH modelowanego uktadu. Poniewaz
funkcja wazaca W ma ograniczona dziedzine oraz dla punktéw spoza dziedziny przyjmuje
sie, ze funkcja ma warto$¢ 0, to pod suma w powyzszym wzorze wystarczy uwzgledni¢
czastki SPH, do ktérych odlegtos¢ jest mniejsza od promienia obciecia, czyli czastki, dla
ktorych wartosé funkcji jadra jest niezerowa. Szczegdly dotyczace teoretycznego wyprowa-
dzenia tej zaleznos$ci mozna znalez¢é w pracy [99]. Po podstawieniu w réwnaniu (3.8) gestosci
p jako wielkoéci skalarnej A otrzymuje sie podstawowy wzér na gestosé w metodzie SPH

[97] dla czastki o numerze i:

pi = _mWi, (3.9)
j

gdzie W;; = W(r;, h) oznacza funkcje jadra obliczona dla czastek o numerach ¢ oraz j.

Mozliwych jest wiele postaci funkcji jadra, z ktorych kazda cechuje sie odpowiednimi
wlasciwoéciami. NajczeSciej uzywane funkcje jadra zostaly omoéwione w sekcji 4.2. Naj-
prostsza i spelniajaca wszystkie warunki teoretyczne funkcja jadra jest funkcja Gaussa. W
praktyce jednak korzysta sie z funkcji sklejanej, ze wzgledu na jej zwarty nosnik, dzieki
ktéremu mozna wprowadzi¢ do symulacji promien obciecia.

Metoda SPH jest dyskretna wersja réwnan Naviera-Stokesa [45]. Czastki SPH oddzialuja
pomiedzy soba sitami hydrodynamicznymi. Poprzez dyskretyzacje réwnan Naviera-Stokesa
otrzymuje sie réwnania na wartosci gradientu ci$nienia dla czastek SPH, z ktérych ob-
licza si¢ dzialajace na czastki sily. W ten sposéb otrzymuje sie wielkosSci, dzieki ktérym
mozna rozwigzaé dla czastek SPH réwnania ruchu w sposoéb analogiczny, jak w dynamice
molekularnej.

Réwnanie ruchu opisujace ruch czastki SPH [97] ma postaé:

dv; P, P
dtl - _ ij (pé + p—; + Hij> VZ'WZ']', (3.10)
J J v

gdzie P oznacza ci$nienie hydrostatyczne, 1I;; dodatkowy czton wprowadzajacy sity lepkosci
dzialajace pomiedzy czastkami ¢ oraz j, natomiast V; oznacza gradient obliczony w punkcie
r;. Dokladne, teoretyczne wyprowadzenie réwnania (3.10) mozna znalezé w [87].
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Sposéb obliczania gestosci czastek wedlug wzoru (3.9) jest w pewnych przypadkach nie-
wladciwy. Dotyczy to modelowania makroskopowych ptynow niedcisliwych z powierzchnig
swobodna. Jest to spowodowane tym, ze przy brzegu cieczy, badz przy jej powierzchni swo-
bodnej obliczana wg niego gesto$é jest mniejsza niz w wewnatrz obszaru zajmowanego przez
ciecz. Wynika to z faktu, ze liczba czastek przy powierzchni cieczy, ktére obejmuje suma
we wzorze (3.9), jest mniejsza. Ze wzoru tego wynika réwniez, ze przy przechodzeniu przez
granice cieczy gestos¢ zachowuje sie w sposéb ciagly. W skali makroskopowej dla cieczy
rzeczywistych gestos¢ zmienia sie¢ w sposéb nieciagly. Z tych powodéw, we wspomnianych
symulacjach, korzysta sie z wzoru [80, 91, 87]:

% = ij(vi — Vj) . viWij- (3.11)
J

Dzieki zastosowaniu powyzszego wzoru, w kazdym kroku czasowym nie oblicza sie na nowo
gestosci czastki, a obliczana jest jedynie poprawka jej gestosci. Wartoéé poprawki zalezy
od wzglednego ruchu oddzialujacych czastek. Poniewaz sg to jedynie zmiany gestosci, ko-
nieczne jest wiec okreslenie gestoéci poczatkowej czastek, jaka jest im przypisana podczas
uruchamiania symulacji. Jest to cze$¢ budowania konfiguracji poczatkowej symulacji, ktéra
zostata opisana w sekcji 4.3.

Réwnanie ruchu metody SPH powoduje, ze w kazdym kroku czasowym konieczne jest
obliczenie wartoéci ciSnienia dla kazdej czastki. Wykorzystuje sie w tym celu réwnanie
stanu. W zaleznosci od docelowego zastosowania wykorzystuje sie rézne wersje tego réw-
nania. Jednym z najprostszych w implementacji jest réwnanie stanu dla gazu doskonatego.
Jednak dla przypadkéw symulacji ptynéw niescisliwych, takich jak np. woda, konieczne
jest zastosowanie innego réwnania stanu. Odpowiednie rownanie zostalo zaproponowane w
pracy [9]. Znalazlo ono szereg zastosowan w modelowaniu ptynéw niescisliwych. Réwnanie

to jest postaci:
pi\”
P=B((2) -1), (3.12)
Po

gdzie pg jest ustalong wartoscia gestosci. Powszechnie przyjmuje sie, ze v = 7, a wspol-
czynnik B jest dobierany tak, aby wzgledne zmiany gestosci byly male, tzn. |dp|/p ~ 0.01.
Warunek ten jest spetniony, gdy B = 100p9v2,,. /7, gdzie vmax jest maksymalna predkoscia
pomiedzy czastkami i jest ona przewaznie do$¢ latwa do oszacowania [99]. Przyjmuje sie
zwykle, ze predko$é¢ dzwigku jest rowna ¢ = 10vpyax, co pozwala od razu wyznaczy¢ predkosé
maksymalna.

Lepkos¢ w metodzie SPH wprowadza si¢ poprzez dodatkowy czton II;; w réwnaniu ruchu
(3.10). Juz pierwsze symulacje wykonane przy pomocy metody SPH zawieraly czton lepkosci
[90]. Poczatkowo lepkosé w metodzie SPH zostata wprowadzona jako tzw. sztuczna lepkosé,
ktérej zadaniem bylo umozliwienie symulacji zjawisk uderzeniowych. Bylo to konieczne,
aby algorytm numeryczny zachowywal si¢ stabilnie [99]. Na przestrzeni lat powstalo wiele
odmian sztucznej lepkosci. Do najpopularniejszych nalezy model zaproponowany przez Mo-
naghana oraz Gingolda [100], ktéry wyrazony jest wzorem:

IL;; = Pij » gdy vij - 1rij <0, (3.13)
0 , gdy vij - 1i; >0,
gdzie
hv;j - ri;
iy 3.14
TR (3.14)
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a oraz (3 to parametry modelu lekosci, ¢;; = 1/2- (¢;+¢;) oznacza $rednig predkosé¢ dzwieku
dla pary czastek o numerach ¢ oraz j, p;; Srednig gestosé, h odlegto$¢ rozmycia. Czynnik n? =
(0, 1h)? zostat wprowadzony, aby uniknaé osobliwosci w réwnaniu, gdy ri; — 0. Innym, dos¢
czesto wykorzystywanym, modelem sztucznej lepkoéci w SPH jest model zaproponowany
przez Hernquista i Katza [70], ktéry zostal opisany zaleznosciami:

m= e (3.15)
gdzie
G = {ahipici’v Vi +BRpi|V - vI7 gdy Vv <0, (3.16)
0 ,gdy V-v >0,
1Y 1
V-v= —pi;mjvzj 5 [ViW (rij, ki) + VW (rij, hy)] . (3.17)

Gléwnym celem sztucznej lepkosci byto umozliwienie modelowania zjawisk, w ktérych wy-
stepuja zderzenia lub fale uderzeniowe. Stad tez sity lepkosci wprowadzono jako dziatajace
jedynie wtedy, gdy czastki si¢ do siebie zblizaly. Formalnie warunek ten oznacza, ze sztuczna
lepkos¢ dziata jedynie wowczas, kiedy dywergencja pola predkosci jest ujemna, V - v < 0.
W formalizmie SPH warunek ten wyraza si¢ poprzez nier6wnosé¢ v;; - r;; < 0.

Sztuczna lepko$é w metodzie SPH zostala skonstruowana na podobienstwo lepkosci wy-
stepujacej w gazach. 7 tego powodu okazalo sie, ze sztuczna lepko$é dosé dobrze modeluje
lepko$¢ rzeczywistg obecna w plynach. Stad tez powyzsze wzory opisujace sztuczng lepkosé
stosuje sie rowniez do modelowania lepkosci rzeczywistej z ta zmiana, ze dziataja one za-
réwno dla dywergencji dodatniej, jak i ujemnej. Innymi stowy, sita lepkosci dziata pomiedzy
czastkami réwniez wtedy, gdy czastki sie od siebie oddalaja [99].

Metoda SPH zostala z powodzeniem zastosowana do modelowania zachowania sie po-
wierzchni swobodnych [34], uderzeh w powierzchnie i dalszego zachowania sie cial sztywnych
[101] badZ tez przeplywéw wielofazowych i wielosktadnikowych [76].

3.4 Formalizm GENERIC

Formalizmem GENERIC nazywana jest struktura matematyczna réwnan termodynamicz-
nych dla nieréwnowagowych uktadéw ewoluujacych do stanu réwnowagi. Nazwa GENERIC
pochodzi od nazwy réwnania bedacego podstawa teoretyczna calego formalizmu (Gene-
ric Equation for Non-Equilibrium Reversible-Irreversible Coupling). Jest to ogélna postaé
rownania dynamiki dla ukltadéw nieréwnowagowych z dynamiks zaréwno odwracalna, jak
i nieodwracalng. Rownanie GENERIC opisuje uniwersalne wtasciwosci makroskopowej dy-
namiki uktadéw ewoluujacych do stanu réwnowagi. Prace nad opisem tych wlasciwosci byty
prowadzone przez wielu badaczy, m.in. przez Onsagera [106, 107], Casimira [29], Ginzburga
i Landaua [129] czy tez innych [60, 59]. Wyprowadzone przez nich réwnania i teorie okazaly
sie by¢ przypadkiem szczegdlnym réwnania GENERIC, ktére zostato zaproponowane w pra-
cach [64, 112]. Réwnanie to jest réwnaniem fenomenologicznym. Zostalo zaproponowane na
podstawie obserwacji dynamiki pltynéw zlozonych podczas ich ewolucji do stanu réwnowagi.
Oprécz warunku zgodnosci z danymi do$wiadczalnymi réwnanie to spelnia klika zalozen
teoretycznych, z ktérych najbardziej istotnym jest forma réwnania. Miala ona by¢ postaci
podobnej do réwnania Ginzburga-Landaua, nazywanego inaczej réwnaniem relaksacji [64].

Niech x oznacza wektor zmiennych stanu opisujacych modelowany uktad. Réwnanie
GENERIC okreslajace ewolucje czasowa wektora x jest postaci:
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dx ok oS

gdzie E' = E(x) oznacza energie, a S = S(x) entropie dla wektora x. Pierwszy czlon prawej
strony powyzszego réwnania odpowiada odwracalnej czeéci dynamiki ukiadu, natomiast
drugi czlon czesci nieodwracalnej. Macierze L oraz M reprezentuja operatory odpowiada-
jace za odpowiednio odwracalna i nieodwraclng cze$¢ dynamiki uktadu. Powyzsza postaé
rownania GENERIC jest jego uproszczong wersja, w ktorej pominieto fluktuacje termiczne.

Aby réwnanie (3.18) poprawnie opisywalo termodynamike uktadu rzeczywistego, model
przez nie generowany musi spetlniaé¢ pierwsza i drugg zasady termodynamiki. Narzuca to
warunki na operatory L i M. Pierwsze dwa warunki zapewniaja, ze operatory te dziataja
roztacznie, to znaczy, ze operator L nie wplywa na cze$¢ nieodwracalna, a operator M na
czed¢ odwracalng;

oS oF
Li = M* =
ox ox
Dodatkowo operatory te musza spetnia¢ odpowiednie warunki symetrii. Warunki te mozna
wyrazié¢ za pomocg nawiasow:

0, 0. (3.19)

(A, B} = <‘;’§ Lif>, (3.20)
A, B = <‘;§ M‘?j>, (3.21)

gdzie A i1 B sa rzeczywistymi funkcjami okreslonymi na przestrzeni stanéw {x}, a notacja
(|) oznacza iloczyn skalarny. Operator L musi by¢ antysymetryczny
[A,B} = —{B.4) (3.2

oraz spelnia¢ tozsamosé Jacobiego w ponizszy sposéb:

{A,{B,C}} + {B,{C,A}} + {C,{A,B}} = 0. (3.23)

Operator M natomiast musi by¢ symetryczny

[A,B] = [B, 4] (3.24)

oraz nieujemnie okreslony

[A, B] > 0. (3.25)

Warunki (3.19) oraz (3.22)-(3.25) implikuja zachowanie w ukladzie pierwszej i drugiej zasad
termodynamiki, tzn. E=0oraz S > 0.

Deterministyczne réwnanie modelu GENERIC (3.18) jest w rzeczywistosci przyblize-
niem, w ktorym fluktuacje termiczne zostaly pominiete. W przypadku uwzglednienia fluk-
tuacji termicznych dynamika uktadu jest opisywana przez odpowiednie réwnanie Fokkera-
Plancka [64]. Réwnowazne do niego réwnanie modelu GENERIC przybiera postaé stocha-
stycznego réwnania rézniczkowego:

OE S 0 _
di = |Lg 4+ M5~ + kpo M| di + dF, (3.26)

gdzie dx oznacza czton stochastyczny. Czlon ten jest kombinacja liniowa niezaleznych przy-
rostow procesu Wienera i spetnia zasade It6:
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dzdz’ = 2kpMadt, (3.27)

co oznacza, ze dT jest wielkodcia infinitezymalnie mata rzedu 1/2 wzgledem dt.
Przedstawione powyzej réwnania GENERIC, wraz z natozonymi na nie warunkami,
powoduja, ze kazdy model dynamiczny, ktorego rownania przyjmuja posta¢ GENERIC jest
spéjny termodynamicznie. Cala trudnosé polega na odpowiednim sformutowaniu modelu
i sprowadzeniu jego réwnan do postaci zgodnej z réwnaniem GENERIC. Kazdy model
wyrazony w ramach formalizmu GENERIC jest modelem spéjnym termodynamicznie [125].

3.5 Metoda SDPD

Metoda SDPD [48] (Smoothed Dissipative Particle Dynamics) powstala jako modyfikacja i
rozszerzenie metody DPD. Gléwna motywacja, dla ktorej metoda ta zostata zaproponowana
byla potrzeba rozszerzenia dotychczas istniejacych metod o model spdjny termodynamicz-
nie, w ktérym wszystkie istotne parametry i skale przestrzenno-czasowe sa okreslane jako
parametry wejsciowe do symulacji. Okazalo sie to mozliwe poprzez zastosowanie formalizmu
GENERIC. Ku pewnemu zaskoczeniu okazalo sie, ze otrzymana forma sit zachowawczych
jest taka sama jak w modelu SPH zaproponowanym przez Monaghana [48]. Z tego tez po-
wodu niektérzy nazywaja metode SDPD jako spéjna termodynamicznie wersje SPH. W
rzeczywistodci jednak, SDPD jest uogélnieniem metody DPD.

Dzieki ujeciu réwnan metody SDPD w formalizmie GENERIC metoda ta jest metoda
spdjna termodynamicznie, co oznacza, ze w prowadzonych przy jej pomocy symulacjach
zachowane sa pierwsza i druga zasady termodynamiki. Metoda ta przeznaczona jest do
modelowania zjawisk zachodzacych w mezoskali. Modelowany plyn wykazuje wlasciwosci
hydrodynamiczne i dodatkowo obecne sa w nim fluktuacje termiczne. Rownania metody
zapewniaja, ze fluktuacje termiczne wraz z przechodzeniem od skali mezo do skali ma-
kroskopowej staja sie zaniedbywalne. W mezoskali rownania metody SDPD przechodza w
rownania SPH, co oznacza, ze sa one dyskretng wersja réwnan hydrodynamiki.

Podstawowe réwnania zarzadzajace ewolucjg uktadu przyjmuja postac:

dI‘Z‘ :Vidt,
P P
dei = Z ﬁ + dfé Fijrijdt - Z(l - §ij)aijvijdt
J v J J
— Z(l — 5”) (QBU + bij> e,-je,-j . Vl'jdt + md\NIl’,
J

1 T, kB Qs (3.28)
T;dS; :i ZJ: (1 —&ij — T —I—]T] Cz) [aijv?j + <3] + bij) (eij -Vz‘j)z} dt
2kp T;T; 10
- T+ T, (Saij + bij) dt — Z.CijTijdt
J#i J
_ 12173 Z CijTjdt + Tldgl,
boji

gdzie T oznacza temperature, S entropie a d odwrotnosé objetosci V' obliczana na podstawie
wzoru

1
V= di = %: Wi (3.29)

22



Ciénienie czastki o numerze ¢, oznaczane przez P;, oraz jej temperature, T; oblicza sig¢
korzystajac z rownan:

oL o
(2 a‘/; 9 1 8SZ 9 ( )
gdzie E; = E°(m, S;,V;) jest réwnowagowym réwnaniem stanu dla modelowanego plynu.
Funkcja Fj; jest okreslona jako F;; = —VW;;/ri;, a Tjj oznacza réznice temperatur czastek
o numerach i oraz j: T;; = T; — Tj. W réwnaniach (3.28) wielko$¢ &;; jest zdefiniowana jako:
T;T; kp kp
P | =4 2= 3.31
g’LJ (E""TJ)Q (Cz +Cj ) ( )

gdzie C; jest cieptem wlasciwym w statej objetosci dla czastki .
Metoda SDPD jest metoda, w ktérej makroskopowe parametry transportu wystepuja
jawnie w parametrach réwnan modelu. Sg one obecne we wzorach na wspoétczynniki a;;, b;;

oraz c;j:
aij = (5?;'7 - g) ;jgj (3.32)

bij = 5 (;7 + c) jj] - a—?j (3.33)

Cij = QHC;;;;, (3.34)

gdzie n oznacza lepko$¢ $cinania (ang. shear viscosity), ¢ lepkosé objetosciowa (ang. bulk
viscosity), a £ przewodno$é cieplna.

Metoda SDPD jest metoda wyrazona w formalizmie GENERIC. Poniewaz jest to me-
toda opisujaca oddzialywania w skali mezoskopowej, konieczne jest ujecie w jej ramach
fluktuacji termicznych. Fluktuacje termiczne sa obecne we wzorach (3.28) jako mdv; oraz
T;dS;. Jednak formalizm GENERIC wymusza na nich seri¢ warunkdéw, ktére wyrazone sa
ponizszymi wzorami:

—_ 1
J

~ 1 -5 1
T,dS; = —5 zj: (A,-deij + Bz‘j 3tr[dWij]> 1€ Vij + z]: Cijd‘/;j, (336)

gdzie amplitudy A;;, B;; oraz C;; sa okreslone jako:

T;T;
Aij = \[BkBai +Jij (3.37)

T;T;
Bij = \/1214:317‘-+J‘ (3.38)

Cij = \/QkiBCZ'jﬂTj. (3.39)

Wystepujaca w rownaniu 3.36 wielkos¢ dVj; jest niezaleznym przyrostem procesu Wienera,

natomiast dW;; jest macierzg takich przyrostow. WZSJ jest jej symetryczna, bezsladows
czescia;

—9 1 1

AWy = 5 (AW + dW) — StrldWij). (3.40)
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Niezalezne przyrosty procesu Wienera spelniajg ponizsza mnemotechniczng regute Ito:

AW AW = (66,5 + 815067,)6°P5°7 dt, (3.41)
AW AV = 0, (3.43)

co oznacza, ze sa one wielkosciami infinitezymalnymi rzedu 1/2 wzgleden dt. Opisuja one
biaty szum gaussowski taki, ze (dW;;(t)) = 0.

Metoda SDPD jest metoda skomplikowana matematycznie. W poréwnaniu do metod
SPH i DPD wystepuje w niej o wiele wiecej parametrow oraz réwnania ja opisujace sa w
znacznym stopniu skomplikowane. Z tego powodu metoda ta jest do$¢ trudna do zaimple-
mentowania. Biorac pod uwage réwniez to, ze jest to stosunkowo nowa metoda, powstata w
2003 roku, tatwo zrozumie¢, ze nie znalazta ona jeszcze szerokiego zastosowania. Dotychczas
ukazalo si¢ okoto 50 prac cytujacych oryginalng prace dotyczaca SDPD. Jednak jedynie w
kilku z nich zaprezentowano wyniki uzyskane przy jej pomocy. Dotyczy to modelowania za-
wiesin polimeréw [86], lepkich przeplywéw [124], dyfuzji w uktadzie dwéch niemieszajacych
sie plynéw [130] czy tez przeplywéw wielofazowych [76].

3.6 Schematy catkowania réwnan ruchu

Same réwnania ruchu metody nie stanowia kompletnych narzedzi do uruchomienia symula-
¢ji. Stanowia one jedynie opis zmian, jakie zachodza w modelowanym ukladzie. Konieczny
jest jeszcze wybér i zastosowanie odpowiedniego algorytmu numerycznego rozwiagzujacego
rOwnania rozniczkowe, jakimi sg réwnania ruchu. Dostepnych jest wiele schematow, z kté-
rych kazdy posiada cechy charakterystyczne. Przy wyborze odpowiedniego schematu na-
lezy bra¢ pod uwage m.in. jego ztozono$é obliczeniows, rzad doktadnosci, jego stabilnoéé
czy wszechstronnos$é jak rowniez wielkos¢ kroku czasowego, jaka moze by¢ zastosowana w
ramach schematu.

Najstarszym sposobem catkowania rownan rézniczkowych jest metoda Eulera stworzona
juz w 1768 roku [24]. Jej réwnania w zastosowaniu do symulacji numerycznych sa przed-
stawione ponizej:

o7 = ¢ Vit + O(de?), (3.44)

Vit = v 4 aldt + O(dt?). (3.45)

Metoda ta jest metoda pierwszego rzedu. Z tego powodu jest ona stosowana do$é spora-
dycznie i jedynie w celach edukacyjnych.

Z metod drugiego rzedu nalezy wymieni¢ schemat zabiego skoku (ang. leap-frog) [118]
opisany réwnaniami:

1
pP =y 4y T2 dE 4 O(de?), (3.46)
1 n—1
Ty 4 andt + O(df?). (3.47)

W metodzie tej predkosé w kroku n oblicza sie jako $rednia

1 +1 _1



Podobnym schematem jest algorytm Verleta [133]:

vt = 2r? — el aldt? + O(dt?), (3.48)
rn+1 _ n—l )
S B dt 4

badZ jego wariant, tzw. predkosciowy schemat Verleta (ang. velocity Verlet):

1
r?+1 = I'ZT-L + V:Ldt + Ea?dtQ, (350)
n oy gt
V;H—l =7 %dt. (3.51)

Zarowno algorytm zabiego skoku, jak i algorytmy Verleta maja swoje ograniczenia. Naj-
bardziej klopotliwym jest to, ze aby obliczyé¢ predko$¢ w kroku n nalezy najpierw znaé
warto$¢ silty w tym kroku. Oznacza to, ze nie mozna stosowaé tych schematéow w sytu-
acjach, gdy wartos¢é sity zalezy w jakikolwiek sposéb od predkosci czastek. Ma to miejsce
chociazby w metodzie DPD przy obliczaniu cztonu dyssypatynego, czy w metodzie SPH,
kiedy obecny jest czton odpowiadajacy za lepkosé. Okazalo sie jednak, ze schemat Verleta
mozna bardzo tatwo zmodyfikowaé, aby usunaé ta niedogodnosé. Odpowiednie modyfikacje
przefdstawiono gtéwnie w pracach [65, 56].

Powszechnie stosowanymi schematami sa schematy wielokrokowe (ang. multistep me-
thods). Ich gléwna idea jest to, ze obliczane wartoéci w kroku n + 1 nie zaleza jedynie od
warto$ci w kroku n, ale réwniez od wartosci z wcze$niejszych krokéw. Jako przyktad moze
postuzyé rodzina schematéw Adamsa-Bashfortha. W swojej najogdlniejszej postaci schemat
Adamsa-Bashfortha rzedu N przyjmuje postaé [24]:

N-1
2T gt = dt Z a;i" . (3.52)
j=0

Wspotezynniki a; powinny by¢ tak okreslone, aby po wstawieniu rozwinie¢ w szereg Taylora
dla z oraz & w (3.52) skrécily sie wszystkie wyrazy rzedu mniejszego niz N. Przy zasto-
sowaniu schematu Adamsa-Bashfortha nalezy oczywiscie zmienng = zastapi¢ polozeniem r
oraz predkoscia v.

Obecnosé w metodach cztonu losowego powoduje, ze rownania ruchu uktadu maja cha-
rakter réwnan stochastycznych. Niestety, stosowane w metodach deterministycznych sche-
maty catkowania w przypadku stochastycznych réwnan ruchu powoduja ,,dryf” energii ki-
netycznej uktadu w przypadku, gdy powinna ona zachowywaé¢ warto$¢ staly oraz inne ar-
tefakty. Konieczna wowczas staje sie modyfikacja schematéw tak, aby byly one poprawne
dla réwnan stochastycznych. Odpowiednie modyfikacje przedstawiono w pracy [132]. Po-
legaja one na uwzglednieniu w warunku rownowagi termodynamicznej wptywu fluktuacji
termicznych.

Poniewaz réwnania ruchu sa dwuczesciowe, tzn. w kazdym kroku symulacji nalezy obli-
cza¢ dwie wielkosci: poltozenia i predkosci, mozliwe jest zastosowanie podejécia mieszanego.
Taki sposéb zostal zrealizowany w pracy [42], w ktérej do obliczania polozen zastosowano
algorytm zabiego skoku, natomiast to obliczania gestosci zastosowano schemat Adamsa-
Bashfortha. Podejscie to jest kompromisem pomiedzy szybkim, ale mniej doktadnym sche-
matem drugiego rzedu, a dokladniejszymi i wewnetrznie spéjnym schematem rzedu wyz-
szego. Przy zastosowaniu dodatkowych zmiennych mozliwe jest przeksztalcenie tego podej-
Scia w schemat rzedu trzeciego [42].
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Rysunek 3.1: Metody czastek i odpowiadajace im skale przestrzenno-czasowe.

3.7 Podsumowanie

W rozdziale przedstawiono podstawowe bezsiatkowe metody czastek wykorzystywane do
modelowania ptynéw. Dla kazdej z nich okre$lono skale przestrzenno-czasowe, w ktérej me-
toda operuje jak réwniez zaprezentowano podstawowe réwnania metody. Umiejscowienie
przedstawionych metod na tle skal przestrzenno-czasowych zobrazowano na rysunku (3.1).
Dla kazdej metody podano réwniez przykladowe zastosowania, w ktérych metoda okazalta
sie skuteczna. Przedstawiono réwniez schamaty catkowania uzywane wraz z oméwionymi
metodami. Metody przedstawione w rozdziale nalezg zaréwno do tych dobrze udokumento-
wanych i szeroko stosowanych (MD, DPD, SPH), jak i takich, ktére zostaly wyprowadzone
stosunkowo niedawno i nie znalazly jeszcze szedokiego zastosowania (SDPD).
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Rozdziat 4

Aspekty implementacji

sekwencyjnej

W poprzednim rozdziale przedstawiono teoretyczne modele oddzialtywan pomiedzy czast-
kami. Modele te, zaproponowane na podstawie teoretycznych rozwazan, musza zostaé efek-
tywnie zaimplementowane. Zagadnienia implementacji dotycza zaréwno doboru struktur
danych, wyboru wtadciwych algorytméw (np.znajdywania sasiadéw czastki czy rozwiazy-
wania réwnan ruchu) jak réwniez zapisu instrukcji programu realizujacych wyznaczanie
wartosci zmiennych charakterystycznych modelu. Dla zapewnienia poprawnoéci symulacji
istotne sa rowniez wartosci parametrow fizycznych, takich jak np. temperatura czy krok
czasowy. Zagadnienia te stanowig tre$¢ niniejszego rozdziatu.

4.1 Dobor wartosci kroku czasowego

Krok czasowy At jest podstawowg wielko$cia charakteryzujaca symulacje i majaca wplyw
na jej wyniki. Podczas przeprowadzania symulacji pozadane jest, aby wykorzystywana war-
to$¢ kroku czasowego byla mozliwie najwieksza. Im wieksza wartos¢ kroku czasowego,
tym szybszy przebieg symulowanego zjawiska. Symulacja zjawiska fizycznego zachodzacego
w czasie t; zostanie wykonana szybciej w przypadku mniejszej liczby krokéw czasowych
n = t1/At. Jednak podobnie, jak w przypadku metod numerycznych stosowanych do roz-
wiazywania rownan rézniczkowych i stosowanego elementu skonczonego, od wielkosci kroku
czasowego zalezy poprawnosé¢ rozwigzania. Zbyt duzy krok czasowy generuje btad w wy-
nikach czyniac je niepoprawnymi. Dlatego tez w sytuacji, gdy zbyt maly krok czasowy
niepotrzebnie zuzywa dostepne zasoby obliczeniowe, a zbyt duzy krok czasowy wypacza
wyniki, konieczne jest zastosowanie wartos$ci optymalnej.

Istnieje kilka kryteriow wspomagajacych wyboér wielkosci kroku czasowego. Jednym z
nich, dotyczacym symulacji uktadu izolowanego, jest wymaganie, aby jego energia kine-
tyczna pozostawala stata [118]. W przypadku, gdy krok czasowy jest zbyt duzy, energia
kinetyczna ukladu nie jest stala i zawsze roénie. Zbyt duzy krok czasowy powoduje, ze
czastki zblizaja si¢ do siebie na zbyt matle odleglosci, przez co w uktadzie wzrasta energia
potencjalna. Energia ta w kolejnych krokach obliczeniowych przeksztalca sie w energie kine-
tyczng czastek, przez co energia kinetyczna catego uktadu wzrasta. Dlatego tez zazwyczaj
konieczne jest uruchomienie kilku symulacji testowych w celu sprawdzenia zachowania sie
energii kinetycznej uktadu. Dopiero po analizie wynikéow symulacji wstepnych mozliwe jest
uruchomienie wlasciwych obliczen.

Istnieja tez przestanki wskazujace na wlasciwg warto$é¢ kroku czasowego bez koniecz-
noéci uruchamiania symulacji testowych. Rzad wielkosci kroku czasowego mozna odczytaé
z rysunku (3.1). Przyktadowo, dla symulacji metoda dynamiki molekularnej krok czasowy
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jest rzedu femtosekundy (1fs = 10~ 15s) i jego zastosowanie ogranicza czas trwania symulo-
wanego zjawiska do nanosekund [8]. Podobnie, na podstawie skali, w ktérej metoda operuje,
mozna okresli¢ wielko$¢ kroku czasowego dla metod DPD, SDPD oraz SPH. W przypadku
metod DPD oraz SDPD jest to odpowiednio 107125 + 10719 oraz 10~ s =+ 10~%s. W przy-
padku metody SPH krok czasowy jest niemozliwy do ograniczenia od gory, gdyz metoda ta
moze modelowaé¢ uktady dowolnie duze. Mozna natomiast ograniczy¢ od dotu i ogranicze-
nie to wynosi 10™%s. Powyzsze wartoéci sg jedynie wskazéwkami dla wartosci doktadnych,
bedacymi punktem wyjscia dla ich doktadniejszego okreélenia. Aby doktadniej okresli¢ wiel-
kos¢ kroku czasowego, konieczna jest znajomo$é parametrow symulacji takich, jak srednia
odleglo$¢ miedzy czastkami Axg. oraz ich $rednia predkosé vg.. Powszechnie stosowanym
kryterium okreslajacym warto$¢ kroku czasowego jest wymaganie, aby czastka poruszajaca
sie ze Srednig predkoscia przebyla $rednia odleglo$é pomiedzy czastkami w okoto dziesieciu
krokach czasowych [18]. Stad wzér na warto$¢ kroku czasowego: At = 0.1Az¢ /vg.

Innym warunkiem okreslajacym krok czasowy jest warunek Couranta [115]. Jest on
powszechnie stosowany w symulacjach metoda SPH. Zgodnie z nim maksymalna wartosc¢
kroku czasowego nie moze by¢ wigksza niz:

Atc = C'min <hl> , (4.1)
c

gdzie ¢ oznacza predkosé dzwieku w uktadzie, h; dhugosé rozmycia dla czastki i a C' jest stalg
zwykle ustalang na 0.4. Warunek ten, razem z innymi moze by¢ wykorzystany dla bardziej
dokladnego wyznaczenia wartosci kroku czasowego [97]. W tym celu najpierw oblicza sie
wartosci:

0t = min <|hfz> (4.2)

1

oraz

h
Otey = mi .
ov = R ¢ + 0.6(ce; + S max; ;)

(4.3)

Pierwsze z tych réwnan jest oparte na wartosci sity na jednostke masy |f;|. Drugie natomiast
jest ztozeniem warunku Couranta oraz warunku opartego na cztonie lepkosci. Po obliczeniu
obydwu powyzszych wartosci przyjmuje sie At = 0.25 min(dty, 0tcy ).

4.2 Postaé funkcji wazacej W

Opisywane w niniejszej pracy metody czastek dzialaja w skali mezoskopowej oraz w skalach
wyzszych. Stad w modelach tych odlegtosci pomiedzy punktami reprezentujacymi czastki
sg znacznie wieksze niz odleglosci miedzyczasteczkowe, a same czastki reprezentuja ob-
szar plynu o skonczonej objetosci. Zostato to uwzglednione w funkcjach rozmycia, ktore
pojawiaja sie w odpowiednich wzorach opisujacych oddzialywania pomiedzy czastkami mo-
delowanego plynu.

W metodzie SPH funkcja rozmycia nazywana jest inaczej funkcja jadra (ang. kernel
function). Moze ona by¢ stosowana do interpolacji dowolnej wielkosci skalarnej zgodnie z
wzorem:

Alr) = / A )W (x — ', h)dr, (4.4)

gdzie h jest dlugoscig rozmycia w metodzie SPH. Rownanie to daje doktadng wartos¢ na
A(r) w dowolnym punkcie r, jesli funkcja jadra jest dystrybucja 6 Diraca. W praktyce
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implementacyjnej wzoér ten nie jest przydatny, gdyz wymagalby on znajomosci wielkosci
A w dowolnym punkcie. W rzeczywistosci wystepuje sytuacja, w ktérej wielkoéé ta znana
jest jedynie w skonczonej liczbie punktow - czastkach plynu. Stosuje sie woéwczas funkcje
rozmycia, ktére daza do § Diraca, gdy dlugosé rozmycia h — 0. W sytuacji takiej, stosujac

przeksztalcenie A(r')dr’ = ’2((;,/)) p(r)dr’ = ;‘((::))m(dr’ ), caltke we wzorze 4.4 zastepuje si¢
suma:

A(r') W (s — ¢ )
p(r,)_zi: W (r; — 1’ h)—=. (4.5)

Aw) = [ m(@)W( - v h)
Pi

Suma w powyzszym wzorze teoretycznie przebiega po wszystkich czastkach w uktadzie. W
praktyce jednak uwzglednia sie jedynie te czastki, dla ktorych funkcja rozmycia przyjmuje
wartosci niezerowe. Przeglad wykorzystywanych funkcji rozmycia w metodzie SPH mozna
znalez¢ w pracy [99].

W historycznie pierwszej pracy dotyczacej SPH [58] Gingold i Monaghan jako funkcje
rozmycia wykorzystali funkcje Gaussa:

1 2 /72
WT,h — e 7 /h , 4.6
)= 5o (46)
natomiast Lucy [90] w opisywanych przez siebie symulacjach tréjwymiarowych korzystal z
funkcji

W (r,h) = % (1 + 32) (1 - ;)3 (4.7)

Jednak najczesdciej spotykanymi w literaturze funkcjami rozmycia sg funkcje sklejane Sho-
enberga M,. Sa to funkcje o zwartym noéniku, posiadajace ciagle pochodne do rzedu n — 2.
Definiuje sie je przy pomocy transformacji Fouriera:

1 sin kh/2

My(a,h) = 5 7 <W>ncos(k‘x)dk‘, (4.8)

a odpowiednie wzory algebraiczne podane zostaly w pracach [122] oraz [96]. Przykladowo
dlan =2, My =1—r/hdla0 < r < h. Jednak funkcja ta ma nieciagla pierwsza pochodna.
Funkcja sklejana, ktéra ma pierwsza i druga pochodne ciagle jest funkcja My o postaci:

W(@=r/hP =41 =r/h)®) , edy 0<r<h,
My(x,h) =< 2(2 —r/h)3 ,edy h <r < 2h, (4.9)
0 , gdy r > 2h.

Jest to powszechnie wystepujaca w literaturze funkcja, bedaca punktem odniesienia dla
innych funkcji. Funkcje jadra oparte na funkcjach M, muszg zostaé jeszcze pomnozone
przez odpowiednie czynniki. Aby zapewni¢ odpowiedni wymiar funkcji mnozy sie ja przez
czynnik 1/hP, gdzie D jest wymiarem przestrzeni. Dodatkowo, w kazdym wymiarze nalezy
jeszcze dokonaé normalizacji funkcji rozmycia. W ogdlnoéci, funkcje sklejane oparte na M,
dla n > 4 nie przynosza zadnych korzysci w poréwnaniu do n = 4 i dlatego nie znalazty
szerszego zastosowania [99]. Dodatkowo, metoda dobierania odpowiedniej postaci funkeji
jadra do konkretnego rodzaju symulacji zostata przedstawiona w pracy [27]. Dobér funcji
jadra zostal w szerszym ujeciu przedstawiony w publikacjach [138, 116, 123].

W pracy przedstawiajacej metode SDPD Espaifiol zaproponowal skorzystanie z funk-
cji okreslonej wzorem (4.7), przez co obecna w réwnaniach metody SDPD funkcja F'(r)
przyjmuje postac:
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Flr) = 4?:}?5 (1 _ ;)2 (4.10)

Poniewaz metoda SDPD wciaz nie znalazta szerokiego zastosowania, nie pojawily sie jeszcze
zadne prace prezentujace rozne funkcje rozmyecia i ich wplyw na przeprowadzane symulacje.

4.3 Konfiguracja poczatkowa

Podczas uruchamiania symulacji istotne jest poczatkowe utozenie czastek symulowanego
uktadu. Najprostszym podejsciem do tego problemu jest przypisanie im potozen w pudle
obliczeniowym w sposéb losowy. Wéowcezas odlegloéci pomiedzy sasiednimi czastkami maja
rozne wartosci. W przypadku implementacji metody SPH, w ktérej korzysta sie z wzoru
(3.11) nadaje im si¢ na poczatku symulacji jednakowa gestosé. W rezultacie tego dziata-
nia czastki nie zmieniaja swoich poczatkowych potozen, chociaz intuicja podpowiada, ze
wszelkie nieregularnosci w ich roztozeniu wynikajace z przypadkowosci ich poczatkowych
polozen powinny znikna¢. Mozliwe sa dwa rozwiazania tego problemu:

1. gestosci poczatkowe czastek nie sa jednakowe, ale wyznaczone ze wzoru (3.9),

2. polozenia poczatkowe czastek nie sg losowe, ale stanowia wezty sieci regularnej.

Pierwsze podejscie jest nieprawidlowe, gdyz dopuszcza duze wzgledne réznice gestosci po-
czatkowych, co przy modelowaniu cieczy niescisliwej jest nieakceptowalne. W przypadku
takim sily wynikajace z réznic gestosci sa na tyle duze, ze moga w skrajnym przypadku po-
wodowaé przerwanie symulacji z powodu btedéw numerycznych. Natomiast drugie podejscie
jest dopuszczalne i czesto stosowane. Czastki sg umieszczone w weztach siatki regularnej
typu P i wszystkie maja przypisana taka sama gestos¢ poczatkowa. Dopuszcza sie rowniez
male zmiany losowe w gestoSciach poczatkowych nie przekraczajace 1%, aby od poczatku
symulacji wymusi¢ w ten sposob ruch wzajemny czastek. Warunki te nie sg az tak rygory-
styczne w innych metodach czastek, jak np. w metodzie DPD.

4.4 Przebieg jednego kroku symulacji

W niniejszym podrozdziale zawarto opis poszczegdlnych blokow obliczeniowych, jakie znaj-
duja sie w petli gléwnej algorytmu, przedstawionej schematycznie na rysunku (2.5). Poszcze-
gblne bloki zostaly wymienione w kolejnosci takiej, w jakiej znajduja sie w petli gtéwnej.
Jej strukture przedstawiono w sposéb uproszczony we fragmencie kodu Zrédlowego (4.1).

Fragment kodu zrédtowego 4.1: Przebieg petli gtéwnej.

for ( ; stepCounter < totalSteps ; ) {

// GATHERING
for ( i1=0 ; i1 < cells.size() ; i1++ ) {
cells[i1l]->prtcls26C.clear ();

for ( i2=0 ; i2 < 27 ; i2++ ) {
tC = cells[il]->neighsC[i2];
if ( ( tC == NULL ) || ( tC == cells[i1l]l ) ) continue;
bTmp = false;

for ( i3=0; i3 < 3 ; i3++ ) {

if ( tC->indC[i3] - cells[i1]->indC[i3] == 1 ) {
bTmp = true;
break;
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}
if ( tC->indC[i3] - cells[i1]->indC[i3] == -1 ) {
break;
}
}
if ( bTmp )
cells[i1l]->prtcls26C.add( tC->prtclsC.ptr(), tC->prtclsC.size() );

// FORCES
for ( i1l = 0 ; i1 < cells.size() ; i1++ ) {
for ( i2=0 ; i2 < cells[il]l->prtclsC.size() ; i2++ ) {
for ( i3=0 ; i3 < cells[il]->fluidsC.size() ; i3++ )
if ( cells[il]->prtclsC[i2] < cells[il]->prtclsC[i3] )
force( cells[il]l->prtclsC[i2], cells[i1]l->prtclsC[i3] );
for ( i3=0 ; i3 < cells[il]l->prtcls26C.size() ; i3++ )
force( cells[il]->prtclsC[i2], cells[i1]l->prtcls26C[i3] );
}
cells[i1]->prtclsC.clear ()

// MOTION
for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
for (i2=0 ; i2 < 3 ; i2++) A{
prtcls[i1]1->v0[i2] = prtcls[ill->v[i2];
prtcls[i1]l->v[i2] = prtcls[i1l]l->v0[i2] + prtcls[il]l->al[i2] * dt;
prtcls[i1]->vAB[i2] = 0.5*(3*prtcls[il]->v[i2] - prtcls[il1]->v0[i2]);

prtcls[i1]->x00[i2] prtcls[i1]->x0[i2];
prtcls[i1]1->x0[i2] = prtcls[ill->x[i2];
prtcls[i1]->x[i2] = prtcls[i1]1->x0[i2] + prtcls[il]l->v[i2] * dt;

prtcls[i1l]l->a[i2] = 0.0;
}

index = O0;
for ( i2=0 ; i2 < 3 ; i2++ ) {
dTmp = prtcls[il]->x[i2] - xmin[i2];
ncx[i2] = dTmp / cellSize;
index += ncx[i2];
if ( i2 < 2 ) index *= ncl[i2+1];

}
prtcls[il]->iamfrom = cells[index];
cells[index]->prtclsC.push_back( prtcls[il] );

¥
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// STATISTICS

for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
ek = 0.0;
for (us1=0 ; usl < DIMENSION ; usl++ )
ek += 0.25 * (prtcls([il]l->v[usl]l+prtcls[il]->vO[usl])
* (prtcls[il]->v[us1]+prtcls[il1]->vO[us1]);
ek *= 0.5 * particleTypes[ prtcls[il]l->type ].mass;
EKin += ek;
Entropy += prtcls[il]->ent;
Temperature += prtcls[il]->T();
}

Temperature /= prtcls.size();

cout << "Ekin=" << EKin << "\nEntropy=" << Entropy
<< "\nTemperature=" << Temperature << endl;

EKin = 0.0; Entropy = 0.0; Temperature = 0.0;

cout << "\nSTEP:_," << stepCounter << "\n";
stepCounter ++;
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} // main loop

Pierwszym blokiem petli gtéwnej algorytmu jest gromadzenie informacji o czastkach z
cel sasiednich. W tym celu kazda cela posiada specjalna tablice o nazwie prtcls26C przezna-
czong do przechowywania wskaznikéw do czastek znajdujacych sie w 26 sasiednich celach.
Cele te sg dostepne poprzez wskazniki z tablicy neighsC, ktora dla kazdej celi jest tworzona
na etapie inicjalizowania symulacji. W petli z linii 5-25 tablica prtcls26C jest wypelniana
odpowiednimi wartosciami. Jest ona wykorzystywana w kolejnym bloku programu, w kto-
rym obliczane sg wartosci sit oddzialywania pomiedzy czastkami. Wowczas korzysta sie z
niej podczas obliczania sit dla kazdej czastki aby ograniczy¢ liczbe potencjalnych czastek,
z ktérymi rozpatrywana czastka oddziatuje. Korzystanie z tej tablicy nie jest jednak ko-
nieczne. Mozliwe jest wyznaczanie potencjalnych czastek sasiednich dla kazdej czastki na
biezaco, w momencie gdy przystepuje sie do obliczania wartosci sil oddzialtywania z jej
czastkami sasiednimi. Jednak o wiele efektywniej jest wykonaé¢ takie obliczenia tylko raz,
co ma miejsce w opisywanym bloku petli gtéwne;j.

Aby nie powtarza¢ dwukrotnie tych samych obliczen mozna wykorzystaé¢ fakt, ze w
opisywanych symulacjach spelniona jest trzecia zasada dynamiki Newtona. Przyktadowo,
podczas obliczania sitly dzialajacej na czastke o numerze ¢ oblicza si¢ jej oddzialywanie z
czastka o numerze j. Jednak wartosé sity wynikajacej z tego oddzialywania dziatajacej na
czastke j jest taka sama jak dla sity dzialajacej na czastke i. Nie jest wiec konieczne ponowne
obliczanie wartosci tego oddzialywania podczas wyliczania catkowitej sity dziatajacej na
czastke j. Oddziatywanie pomiedzy czastkami ¢ oraz j wystarczy obliczy¢ tylko raz.

Istnieje wiele mozliwych uporzadkowan, wedtug ktorych mozna decydowaé, kiedy dla
rozpatrywanej pary czastek nalezy obliczyé oddzialywanie, a kiedy skorzystaé¢ z wartosci
juz wczeéniej obliczonej. Przyktadowo, mozna czastki uporzadkowaé¢ wzgledem ich nume-
row. Wowczas, w petli przebiegajacej po wszystkich czastkach o liczniku k oddzialywanie
dla pary czastek (k,j) oblicza sie tylko w przypadku, gdy k& < j. Jednak w przypadku
symulacji korzystajacej ze struktury szesciennych cel dla przypadku czastek z réznych cel,
wygodnie jest oprze¢ uporzadkowanie na numerach cel. Oddzialywanie pomiedzy czastkami
i oraz k oblicza sie, gdy cell(i) < cell(k), gdzie cell(i) oznacza numer celi, w ktérej znaj-
duje sie czastka 7. Dla aktualnie rozpatrywanej celi zostalo to przedstawione na rysunku
(2.4): kolorem szarym zostaly oznaczone cele zawierajace czastki, dla ktérych oblicza sie
oddziatywania. Wyznaczenie tych cel odbywa sie w liniach 11-23 powyzszego kodu zré-
dlowego, poprzez poréwnywanie wspolrzednych cel sasiednich ze wspolrzednymi aktualnie
rozpatrywanej celi (tablica indC). W przypadku, gdy cela tC ma numer mniejszy, to zmienna
logiczna bTmp jest ustawiana jako prawdziwa i od jej wartoéci zalezy, czy wskazniki czastek
znajdujace sie w celi tC zostana skopiowane do tablicy prtcls26C aktualnie rozpatrywanej
celi (linia 23).

Kolejnym blokiem programu jest obliczanie sit pomiedzy czastkami. Fragment ten zostal
zaimplementowany w liniach 29-38. Dla kazdej czastki (indeks i2) z kazdej celi (indeks i1)
przeprowadza sie obliczenia w dwdch etapach. W pierwszym etapie (linie 31-33) oblicza sie
sity pochodzace od czastek z tej samej celi. Aby nie oblicza¢ tego samego oddzialywania
dwukrotnie dla kazdej pary czastek, wykorzystuje sie uporzadkowanie czastek wzgledem ich
numer6éw. W drugim etapie (linie 34-35) oblicza sie oddzialywania czastki z czastkami z cel
sasiednich. W tym celu korzysta sie z wczesniej wypelnionej tablicy prtcls26C.

W nastepnym bloku programu (linie 42-64), na podstawie obliczonych sit i przyspieszen,
i poprzednio wyznaczonych predkos$ci nadaje sie czastkom nowe potozenia oraz wyznacza
nowe predkosci. W tym celu stosuje sie wybrany schemat calkowania (schematy catkowania
zostaly oméwione w podrozdziale 3.6). We fragmencie 4.1 w liniach 44-50 przedstawiony
zostal schemat Adamsa-Bashfortha [24]. Nastepnie, na podstawie nowych wartosci poto-
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zenia czastki, wyznacza si¢ indeks celi, w ktérej czastka si¢ znajduje (linie 55-61). Na tej
podstawie uaktualnia si¢ odpowiednie zmienne zaréwno dla czastki (1. 62) jak i dla celi (1.
63).

Ostatnim blokiem programu jest wyznaczanie statystyk i zmiennych biegnacych z catego
uktadu czastek (11. 69-83). W przykladzie przedstawionym we fragmencie 4.1 sg to: energia
kinetyczna uktadu, jego entropia i temperatura. W celu ich obliczenia, do zmiennych glo-
balnych dodaje sie odpowiednie sktadniki pochodzace od kazdej z czastek. W przypadku
temperatury, ktéra jest zmienna intensywna, konieczne jest réwniez podzielenie tak otrzy-
manej sumy przez liczbe czastek w ukladzie (1. 80).

Wydruk 4.1 jest uproszczonym przyktadem kodu zrédtowego symulacji, ktéry przedsta-
wia jedynie ogélny zarys struktury petli gtéwnej. W rzeczywistodci, w kodzie zrédtowym
uwzgledniono mozliwo$é¢ wystepowania czastek réoznych typéw, a tym samym implementacji
roznych oddziatlywan zaleznych od typéw czastek z pary. Dodakowo, mozliwe jest wprowa-
dzenie czastek $cian modelujacych rzeczywiste warunki brzegowe wystepujace w modelowa-
nym zjawisku. Przedstawienie wszystkich mozliwych przypadkéw uwzglednianych w kodzie
zrodlowym, a ktoére nie sg istotne z rozpatrywanego tu punktu widzenia, zwickszytoby zna-
czaco rozmiar wydruku 4.1 i dlatego zostalo pominiete.

4.5 Poréwnanie metod znajdowania sgsiadéw czgstek stoso-
wanych w metodzie SPH

W metodzie SPH istnieje kilka sposobéw definiowania relacji sasiedztwa pomiedzy czast-
kami. Podstawowym parametrem, przy pomocy ktorego sie tego dokonuje, jest odlegltosé
wygladzania h (ang. smoothing length). Juz w pierwszej pracy Monaghana i Gingolda [58]
stata dla wszystkich czastek wielko$¢ h zmieniata si¢ wraz z czasem symulacji, gdy $rednia
odlegto$¢ pomiedzy czastkami ulegalta zmianie. Wszystkie sposoby definiowania sasiedztwa
w metodzie SPH staraja sie dostosowywaé warto$é promienia wygladzania h do ,rozdziel-
czo$ci” metody, ktora zwiazana jest z gestoscia. Najpopularniejszym sposobem definiowania
sasiedztwa w metodzie SPH jest takie okreslenie wartosci h, aby kazda czastka miala taka
sama, z gory ustalona, liczbe czastek z nia oddziatujacych [70]. Uzyskuje sie dzieki temu
mechanizm automatycznego dostosowania promienia oddzialywania do lokalnej gestosci.
Jesdli czastek jest lokalnie duzo i dzigki temu wartosé gestosci ptynu rowniez jest duza, wow-
czas promien oddzialywania w tym obszarze staje sie maty. W przeciwnym przypadku, gdy
liczba czastek jest lokalnie mala i gesto$é¢ pltynu réwniez jest mala, promien oddzialtywania
staje sie duzy. Powyzszy sposéb okreslania sasiedztwa zostal z powodzeniem zastosowany do
symulacji astrofizycznych [113]. W takich symulacjach gesto$é modelowanego plynu (a wiec
réwniez czastek) przyjmuje wartosci z duzego przedzialu wartoéci. W takim przypadku sto-
sowanie relacji sasiedztwa opartej na stalej liczbie sasiadéw i zmiennej wartosci promienia
sasiedztwa jest uzasadnione.

Jak wspomniano w podrozdziale 3.3, metode SPH mozna réwniez stosowaé¢ do symu-
lacji ptynéw niescidliwych. W symulacjach takich gesto$¢ plynu nie zmienia si¢ znaczaco
od wielkosci ustalonej. Powstaje wiec pytanie, czy konieczne jest stosowanie definicji sa-
siedztwa opartej na stalej liczbie sasiadow. By¢ moze mozliwe jest skorzystanie z definicji
sasiedztwa opartej, podobnie jak w wiekszosci innych bezsiatkowych metod czastek, na
stalym promieniu obciecia rq; (w metodzie SPH 7., = 2h). Mozna sie spodziewaé, ze w
przypadku modelowania pltynéw niedcisliwych takie podej$cie powinno daé¢ bardzo podobne
rezultaty jak sasiedztwo oparte na statej ilosci sasiadéw. Dodatkowo, taki sposéb definiowa-
nia sasiedztwa pozwala na wykorzystanie efektywnych metod znajdowania sasiadoéw czastek
stosowanych dla potencjaléw kréotkozasiegowych.
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W dalszej czesci przedstawione zostaly obydwie definicje sasiedztwa jak réwniez porow-
nanie ich implementacji, ztozonoéci obliczeniowych oraz uzyskanych wynikéw dla przypad-
kéw klasycznych symulacji.

4.5.1 Definicja sgsiedztwa oparta na stalej liczbie sgsiadow

Ponizej przedstawiony zostal pseudokod algorytmu wyszukiwania sasiadéw przy zatozeniu,
ze relacja sasiedztwa pomiedzy czastkami oparta jest na stalej liczbie sasiadéw.

NEIGHBORS()
1 for ¢ «— 1 to nParticles
2 do
3 potential N eighbors < getPotential N eighbors(i)
4 distances «— distance(i, potential N eighbors)
5 SortN (neighNum, potential N eighbors, distances)
6 neighbors «— potential N eighbors[l, neighNum]
7

W powyzszym algorytmie zmienna nParticles oznacza liczbe czastek w ukltadzie. W pierw-
szym kroku procedura getPotentialNeighbors(i) tworzy liste potencjalnych sasiadéw dla
czastki o numerze %, ktéra jest zapisywana w tablicy potentialNeighbors. Nastepnie proce-
dura distance(i,potentialNeighbors) tworzy tablice odlegloéci pomiedzy czastka i a czast-
kami z tablicy potentialNeighbors, ktéra jest zapisywana do tablicy distances. Nastepnie,
procedura SortN( neighNum, potentialNeighbors, distances) sortuje tablice potentialNeigh-
bors oraz distances na podstawie wartosci z tablicy distances. Procedura SortN nie sortuje
tablic, ktore otrzymuje jako swoje argumenty, w sposéb dostowny. Zamiast tego przestawia
ona ich elementy w nastepujacy sposéb: na miejscu o numerze neighNum znajduje sie odpo-
wiadajacy temu numerowi element x[neigh Num] wzgledem ustalonego uporzadkowania. Na
pozycjach 1...neighNum — 1 znajduja sie elementy mniejsze od x[neighNwum]. Natomiast
na pozycjach neighNum + 1...length(potential Neighbors) znajduja sie elementy wieksze
od x[neighNum)]. W obydwu czedciach,
1...neighNum — 1 oraz neighNum + 1...length(potential Neighbors), elementy nie sa
posortowane. Wyniki dzialania metody Sort N zostaly zobrazowane na rysunku (4.1). Szcze-
g6ty implementacji procedury SortN sa przedstawione w pracy [113]. Ostatecznie, pierwsze
neighNum elementéw z tablicy potentialNeighbors jest przypisywane tablicy neighbors,
ktéra od tego momentu zawiera liste czastek, z ktérymi oddziatuje czastka i.

Fakt, ze w metodzie tej kazda czastka ma stala liczbe sasiadéw powoduje, ze czastki
maja rozne zasiegi oddzialywan. Dla kazdej czastki zasieg ten jest obliczany adaptacyjnie
w kazdym kroku czasowym.

Funkcja getPotentialNeighbors zwraca tablice zawierajaca wszystkie czastki, ktére po-
tencjalnie moga by¢ sasiadami danej czastki. Teoretycznie wiec tablica ta powinna zawieraé
wszystkie czastki jakie znajduja sie w uktadzie. W przedstawianym poréwnaniu jednak tak
nie jest. Poniewaz pudto obliczeniowe podzielone jest na regularne cele, struktura tych cel
moze by¢é wykorzystana do poszukiwania czastek sasiednich. Dlatego tez funkcja getPo-
tentialNeighbors zwraca jedynie numery tych czastek, ktére znajduja sie w otoczeniu celi,
do ktérej nalezy rozpatrywana czastka. W przypadku, gdy w tym otoczeniu bytaby zbyt
mala liczba czastek, mogloby to powodowaé zaburzenie dziatania metody. Jednak w przy-
padku cieczy niescidliwych, dla ktérych wykonywane jest porownanie, przypadek ten jest
praktycznie niemozliwy.
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Rysunek 4.1: Schemat dzialania procedury SortN: a) tradycyjny quicksort; b) procedura
SortN.
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4.5.2 Definicja sgsiedztwa oparta na stalym promieniu obciecia

Ponizej przedstawiony zostal algorytm wyszukiwania sasiadéw przy zalozeniu, ze relacja
sasiedztwa pomiedzy czastkami oparta jest na stalym promieniu obciecia rqy¢, to znaczy
sgsiadami rozpatrywanej czastki sa wszystkie inne, do ktérych ogleglto$¢ jest mniejsza od

Teut-

NEIGHBORS()

1 for i «— 1 to nParticles

2 do

potential N eighbors < getPotential N eighbors(i)
distances «— distance(i, potential N eighbors)

neighbors «— cutof f (potential N eighbors, distances, reyt)

N O UL W

W poréwnaniu do algorytmu bazujacego na definicji opartej na statej liczbie sasiadéw,
brak w powyzszym algorytmie funkcji SortN. Zamiast niej obecna jest linia, w ktorej do
tablicy neighbors wpisywane sa wszystkie czastki z tablicy potentialNeighbors, ktérych
odlegltos¢ obliczona i zapisana w tablicy distances jest mniejsza lub réwna od promienia
obciecia 1. Zadanie to jest wykonywane w procedurze cutoff. Dodatkowo, procedury
distance i cutoff moga zosta¢ polaczone i wykonane tylko w jednej petli przebiegajacej
tablice potentialNeighbors.

Fakt, ze czastki w tej metodzie maja ten sam promien obciecia powoduje, ze moga one
mieé rozne liczby sasiadow. Poniewaz gesto$é czasteczkowa moze sie zmieniaé¢ zaréwno w
czasie jak 1 w przestrzeni, to rowniez liczba czastek w kuli o promieniu 7 i Srodku w
rozpatrywanej czastce (czyli jej sasiadéw) bedzie si¢ zmieniala.

W przypadku definicji opartej na stalym promieniu obciecia relacja sasiedztwa, (z jest
sasiadem y) < (y < x), pomiedzy dwoma czastkami jest symetryczna:

(y = z) = (z —y). (4.11)

Niestety nie jest to prawda dla definicji opartej na stalej liczbie sasiadéw. Przy zastosowaniu
tej definicji nie ma ustalonego, globalnego promienia obciecia dla wszystkich czastek. Za-
miast tego kazda czastka ma sw6j wlasny promien obciecia (reyt; = 2h;), ktory dodatkowo
moze sie zmienia¢ wraz z postepem symulacji. Moze si¢ wiec zdarzy¢ sytuacja, w ktoérej dla
dwbch czastek o numerach ¢ oraz j bedzie zachodzié:

Ty < Ty < Ty, (4.12)

co jest réwnowazne

(J =) A=(i = j). (4.13)

Relacja sasiedztwa w tym przypadku jest niesymetryczna. Wynikaja z tego pewne trud-
nosci: poniewaz czastka ¢ jest sasiadem czastki j, wywiera ona na te czastke pewna site.
Jednak czastka j nie wywiera sily reakcji na czastke i, gdyz nie nalezy ona do jej zbioru
sasiadow. Jest to niezgodne z trzecia zasada dynamiki Newtona i powoduje naruszenie za-
sady zachowania pedu w modelowanym uktadzie. Rowniez w przypadku, gdy dwie czastki
sg wzajemnie swoimi sasiadami, lecz maja rézne promienie obciecia, trzecia zasada dyna-
miki Newtona nie jest zachowana. W przypadku takim czastka j dziala na czastke ¢ sila o
wartosci:
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P P
Fij = m,"ij’(nj, hj) % + 7; + H,;j , (4.14)
Pi P
natomiast czastka ¢ dziala na czastke j sila o wartosci:

Fji = mjmiW,(T’ij, hl) (521 + % + Hji> . (4.15)
i J

Sity te sa rézne, gdyz W'(rj, h;) # W'(rij, h;). Takze w tym przypadku trzecia zasada

dynamiki Newtona nie jest zachowana.

Aby zasada ta byla zachowana, w przeprowadzanej symulacji stosuje sie rézne modyfika-

cje. Najczedciej spotykane polegajg na symetryzacji funkcji jadra albo poprzez obliczanie

sredniej z wielkosci h dla obydwu czastek [13]:

h; + h;
Wij =W (T’z‘j, J; ]) 7 (4.16)
albo poprzez obliczenie $redniej z wartosci funkcji jadra dla obydwu czastek [70]:
1
Wij = 5 (W (rij, hi) + W (rij, hy)) . (4.17)

Dokladniejszy opis tego problemu znajduje sie w [53]. Obydwa powyzsze warianty daja w
przyblizeniu takie same rezultaty [92].

4.5.3 Zachowanie czastek przy powierzchni swobodnej i granicy plyn -
naczynie

Przy zastosowaniu definicji opartej na stalej liczbie sasiadéw czastki znajdujace sie w po-
blizu powierzchni badz granicy cieczy maja wiekszy zasieg oddziatywania, niz czastki znaj-
dujace si¢ daleko od powierzchni cieczy, w wewnetrznym jej obszarze. Jest to konsekwencja
dazenia czastek do tego, aby w swoim zasiegu oddzialywania mie¢ taka sama liczbe sa-
siadéw. Poniewaz przy powierzchni cieczy przynajmniej czesé kuli (lub kota w przypadku
dwuwymiarowym) o $rodku w rozpatrywanej czastce i o promieniu réwnym jej zasiggowi
oddzialywania jest pusta (nie zawiera czastek), dlatego tez promien oddzialywania musi zo-
sta¢ zwiekszony, aby w kuli tej znajdowala sie ustalona liczba czastek. Problem ten zostatl
przedstawiony na rysunku (4.2).

4.5.4 Rozmiar cel

W obydwu definicjach podczas okreslania, czy pomiedzy dwoma czastkami zachodzi re-
lacja sasiedztwa, konieczne jest obliczenie odlegtosci pomiedzy nimi. Obliczenia te moga
mieé znaczacy wplyw na czas wykonania symulacji prowadzac do jego nieakceptowalnego
wydhuzenia, jesli odlegtosci nalezy policzyé¢ dla zbyt duzej liczby par czastek. Jak juz wspo-
mniano, w celu ograniczenia liczby par, dla ktérych nalezy obliczy¢ odleglo$é, wykorzystuje
sie¢ strukture regularnych cel. Rozmiar cel musi byé na tyle duzy, aby zbidr czastek sa-
siednich kazdej czastki zawieral sie w szeSciennym bloku cel o boku dlugosci trzy razy
wiekszej niz rozmiar cel. Nalezy jednak tak dobra¢ rozmiar cel, aby byl on na tyle maty,
aby liczba par czastek, dla ktérych nalezy obliczyé odlegltosci byla jak najmniejsza. W
przypadku definicji opartej na stalym promieniu obciecia oczywiste jest, ze rozmiar celi
powinien by¢ réwny najwiekszemu promieniowi obciecia wystepujacemu podczas symula-
cji. W przypadku mniejszego rozmiaru celi istnieje mozliwo$¢, ze niektére pary czastek, dla
ktorych r;; < 7y, nie bedg rozpatrywane jako wzajemnie sasiednie. Gdy natomiast rozmiar
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Rysunek 4.2: Rézne ilosci ptynéw dla czastek o numerach ¢, j, kK w kulach o promieniach
odpowiadajacych im promieniom obciecia.

celi bedzie wiekszy, woéwczas przy obliczaniu odlegtosci beda brane pod uwage pary czastek,
dla ktérych z gory wiadomo, ze zachodzi r;; > 7cyut, co niepotrzebnie wydluzy czas obli-
czen. W przypadku definicji opartej na stalej liczbie sasiadéw nalezy réwniez wykorzystaé
strukture regularnych cel. W tym przypadku jednak okreslenie rozmiaru cel nie jest tak
oczywiste. Pierwszym przyblizeniem warto$ci rozmiaru celi moze by¢é warto$é promienia
obciecia obliczona ze wzoru (4.18). Poniewaz jednak sasiedzi dla konkretnej czastki moga
by¢ rozmieszczeni wokdt niej w sposéb nieregularny, moga zachodzié trzy sytuacje:

1. w otaczajacych 27 celach znajduje sie mniej niz N czastek,

2. w otaczajacych 27 celach znajduje si¢ co najmniej N czastek, jednak w przypadku
zwigkszenia rozmiaru cel, lista sasiadéow ulegta by zmianie. Moze to mie¢ miejsce, gdy
rozmieszczenie czastek w otaczajacych 27 celach jest niesymetryczne,

3. w otaczajacych 27 celach znajduje sie co najmniej N czastek, i wyznaczona dla nich
lista sasiadow nie ulegnie zmianie w przypadku zwiekszenia rozmiaru cel.

Ostatni przypadek, najbardziej pozadany, niestety nie zawsze jest prawdziwy dla rozmiaru
cel réwnego ry wynikajacego z réwnania (4.18). Dlatego tez, podczas poréwnywania oby-
dwu sposobéw wyznaczania czastek sasiednich, rozmiar cel jest réwny 1.26r . Dzieki temu
objetos¢ celi jest dwukrotnie wigksza, niz w przypadku ry. Oczywiscie, wartosé ta jest pew-
nym kompromisem. Warto przypomnieé¢, ze objetosé¢ kuli zawierajacej N sgsiadéw powinna
by¢ nawet cztery badz osiem razy wieksza dla czastek potozonych przy krawedziach lub w
naroznikach pudta obliczeniowego.

4.5.5 Sposéb poréwnania definicji sgsiedztwa

Dla poréwnania obydwu definicji sasiedztwa uruchomiono dla kazdej z nich serie symulacji
tych samych zjawisk. Przed poréwnaniem definicji nalezalo jednak dobraé¢ odpowiednie
wartosci parametréw z jakimi obie symulacje byly uruchamiane. W szczegélnosci nalezato
dopasowac liczbe sasiadow N w metodzie ze stala liczba sasiadéw oraz promien obciecia
reuwt W metodzie ze stalym promieniem obciecia. Moze si¢ bowiem okazaé, ze dla ustalonego
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parametru h (definicja oparta na stalym promieniu obciecia) Srednia liczba sasiadéw dla
czastek rozni sie znacznie od wartosci ustalonej N dla drugiego z poréwnywanych sposobdw.
Na problem ten mozna réwniez spojrzeé z drugiej strony i zauwazy¢, ze dla ustalonego
parametru N w metodzie ze staly liczba sasiadéw wartoéci parametru h mogg znacznie
odbiegaé¢ od wartosci ustalonej h w drugiej z poréwnywanych metod. W takim przypadku
poréwnanie czasowe obydwu definicji bytoby bezcelowe, gdyz ma ono sens jedynie wtedy,
gdy wartosci danych wejsciowych (w tym przypadku liczba sasiadéw) sa takie same w
obydwu przypadkach.

Dlatego tez, oprocz ustalenia wartosci parametréw symulacji takich, jak wspotczynnik
lepkoéci, wielkos¢ kroku czasowego, itp. konieczne bylo dobranie wartosci N oraz 7.y w
uruchamianych symulacjach. Jedli objetos¢ ptynu przypisana czastce SPH, ocznaczana jako
Vspm, jest znana, relacja pomiedzy powyzszymi parametrami ma postac:

4
gﬂ’?“?ut = NVspp. (4.18)

Réwnanie to moze by¢ zweryfikowane przy pomocy symulacji. W tym celu uruchomiono
kilka symulacji dla metody ze stala liczba sasiadow N i dzigki uzyskanym wynikom dla
kazdej z nich wyznaczono warto$¢ srednig promienia obciecia. Podobnie jak poprzenio,
uruchomiono kilka symulacji dla metody ze stalym promieniem obcigcia i dla kazdej z nich
wyznaczono Srednia liczbe sasiadéw. Wyniki przedstawiono na rysunku (4.3). Na rysunku
tym zamieszczono trzy wykresy:

1. 7eue(IN) - wykres zalezno$ci promienia obcigcia 74, od liczby sasiadéw N otrzymany
z serii symulacji uruchomionych dla metody ze stalg liczba sasiadow,

2. N(reyt) - wykres zaleznosci liczby sasiadéw N od promienia obciecia rq,; otrzymany
z serii symulacji uruchomionych dla metody ze stalym promieniem obciecia,

3. th - wykres zaleznosci okreslonej wzorem (4.18).

Dwa wykresy na rysunku (4.3) powstale z danych empirycznych praktycznie sie pokry-
waja, podczas gdy wykres zaleznosci (4.18) r6zni si¢ od nich znaczaco. Najprawdopodobniej
jest to zwigzane z tym, ze zaleznos¢ teoretyczna nie obejmuje wszystkich czynnikow, ktére
sa obecne w realizacji numerycznej. Gléwng tego przyczyna powinna byé zaleznosé po-
miedzy N a rq¢ w poblizu granic i powierzchni cieczy, kiedy to liczba czastek w kuli o
promieniu 7, jest mniejsza, niz mogloby to wynika¢ z réwnania (4.18).

Podczas poréwnywania obydwu metod wykorzystano zalezno$ci otrzymane droga em-
piryczna. Maja one te przewage nad zaleznoscia opisana wzorem (4.18), ze uwzgledniaja
wszystkie czynniki i efekty, ktére pojawiaja sie przy realizacji numerycznej symulacji, a
ktore nie sa uzwglednione w zaleznosci teoretycznej. Zaleznodci te jednak nie mogtyby by¢
wykorzystywane przy poroéwnywaniu dowolnych symulacji. Powodem jest to, ze nie beda
one odpowiadaé sytuacji, w ktorej ksztalt naczynia i zarazem wypelniajacego go plynu
zmieni si¢ na tyle, ze stosunek objetosci ptynu do jego powierzchni zmieni si¢ znaczaco. W
takim przypadku zaleznosci te musza by¢ wyznaczone ponownie.

Do dwoch pokrywajacych sie wykreséw z rysunku (4.3) dopasowano krzywa opisana
rOwnaniem:

N =133-10%-73, —1.42-10° 72, + 1.3-10" - ryy — 37. (4.19)

cut cut

Powyzsza relacja zostata wykorzystana podczas poréwnywania obydwu metod.
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Rysunek 4.3: Wzajemna zalezno$¢ pomiedzy wartoscia promienia obciecia rqy (w jednost-
kach programowych) a liczba sasiadéw N.

4.5.6 Poréwnanie jakosSciowe definicji sgsiedztwa

Na rysunkach (4.4) oraz (4.5) przedstawione sa odpowiadajace sobie kroki czasowe symu-
lacji otrzymanych dla dwoch réznych definicji sasiedztwa. Na rysunku (4.5) przedstawione
zostalo zjawisko przerwania tamy, natomiast na rysunku (4.4) przedstawiono modelowanie
wyplywu cieczy z naczynia. Zjawisko przerwania tamy powszechnie wystepuje w literaturze
i jest uzywane jako przypadek testowy sprawdzajacy poprawnos¢ implementacji i modyfi-
kacji metody [34, 98]. Korzystajac z obydwu zestawu rysunkéw mozna jakosciowo poréwnaé
wyniki otrzymane w wyniku zastosowania rozpatrywanych definicji sasiedztwa. Niewielkie
réznice widoczne na rysunkach sg pomijalne dla modelowanych zjawisk. Na rysunkach tych
gestosci czastek oznaczono kolorem. Kazdy kolor, od ciemno-niebieskiego do czerwonego
ma przypisang wartos¢ gestosci. Kolor czerwony oznacza gestos¢ wysoka. Gestosci w przed-
stawionych symulacjach przyjmowaty wartosci od 995 kg/m? do 1005 kg/m?. Pomimo, ze
modelowany plyn w zatozeniu jest niescisliwy, gestodci na rysunku réznia sie w widoczny
spos6b od ustalonej, zadanej gestoéci réwnej 1000 kg/m? - widoczne sa zaréwno ciemno-
niebieskie, jak i czerwone czastki. Jest to konsekwencja samej natury metody obliczeniowej
wykorzystanej do symulacji oraz uzytego wraz z nig rownania stanu. Sita hydrodynamiczna
zalezy od stosunku gestosci czastki do gestosci ustalonej. Gdyby obie gestosci byty sobie
rowne, wowczas sita hydrodynamiczna nie wystepowataby.

Zgodnie z przyjetym réwnaniem stanu (3.12) ci$nienie hydrodynamiczne zalezy od przy-
jetej predkosci dzwieku w modelowanym plynie. W symulacjach przedstawionych na rysun-
kach (4.4) oraz (4.5) celowo przyjeto warto$é¢ predkosci dZzwieku mniejsza niz w rzeczy-
wistosci (15m/s zamiast 1500m/s). Rzeczywista warto$é¢ predkosci dzwieku wymuszalaby
stosowanie kroku czasowego zbyt malego, aby uzyskaé¢ pozadane zaawansowanie symulacji
w akceptowalnym czasie obliczen [34].

Rysunek (4.6) zawiera natomiast wykresy energii kinetycznych symulowanych ukladéw.
7 ich poréwnania rowniez widaé brak istotnych réznic poréwnywanych metod.
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Rysunek 4.4: Jako$ciowe poréwnanie wynikéow symulacji dla dwoch réznych metod znajdo-
wania sasiadéw. Symulacja wypltywania cieczy z naczynia.
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Rysunek 4.5: Jako$ciowe poréwnanie wynikéw symulacji dla dwoch réznych metod znajdo-
wania sasiadéw. Symulacja przerwania tamy.
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Rysunek 4.6: Por6wnanie wykreséw energii kinetycznych modelowanych ukladéw: a) prze-
rwanie tamy, b) wyplyw cieczy z naczynia.

4.5.7 Wydajno$¢ obliczeniowa poréwnywanych definicji sgsiedztwa

Oprécz poréwnania jakosciowego symulacji celowe jest poroéwnanie obydwu definicji pod
wzgledem czasu obliczen. W tym celu w odpowiednich miejscach kodu Zrédtowego pro-
gramu symulacji umieszczono wywotania funkcji gettimeofday (), dzieki ktéorym mozliwy
byl pomiar rzeczywistego czasu wykonania gtéwnych blokéw w kazdej iteracji symulacji.
Jednym z takich blokéw jest procedura wyszukiwania sasiadéw, ktorej czas wykonania mie-
rzono podczas trwania symulacji, a nastepnie przedstawiono na rysunku (4.7). Pomiary
dokonano podczas symulacji zjawiska przerwania tamy. Z rysunku tego widaé, ze czas wy-
konania procedury znajdowania sasiadow jest prawie staly przez caly czas trwania symulacji
i nie zalezy od aktualnej dynamiki modelowanego zjawiska. Na tej podstawie zalozono, ze
czas wykonania dowolnego bloku gtéwnej petli symulacji moze byé¢ zmierzony w dowolnym
kroku czasowym.

W celu poréwnania czasu wykonania uruchomiono dwie symulacje z takimi samymi
parametrami, jednak dla réznych definicji sasiedztwa. Liczba sasiadéw oraz promien ob-
cigcia zostaly dobrane na podstawie zaleznosci (4.19). Gléwna petle algorytmu symulacji
podzielono na pie¢ blokéw, ktére przedstawiono ponizej:

1. moving - wyznaczanie nowych potozen i predkosci czastek,

2. collecting - procedura pomocnicza przyporzadkowujaca czastki do cel, w ktorych
aktualnie sie znajduja,

3. neighbors - dla kazdej czastki wyznaczana jest lista jej sasiadéw,

4. force-density - procedura obliczajaca oddzialywania pomiedzy czastkami oraz ich
gestosci,

5. stats - procedura pomocnicza, obliczajaca $rednie statystyczne i wypisujaca je na
standardowe wyjscie .

43



0.8
0.7
0.6
0.5
0.4
0.3 _____,,__\_i‘_/j_wg A
0.2
0.1

procedura: neighbors

czas [s]

0
100000 120000 140000 160000 180000 200000
krok czasowy symulacii

Rysunek 4.7: Czas wykonania procedury wyszukujacej sasiadéw na przestrzeni catego
okresu trwania symulacji.

Dla kazdego z powyzszych blokéw zmierzono czas jego wykonania w obydwu uruchomionych
symulacjach. Wyniki zamieszczono na rysunku (4.8).

Na kazdym z wykreséw z rysunku (4.8) przedstawione sa trzy grupy wynikéw: pierwsza
dotyczy definicji sasiedztwa opartej na stalym promieniu sasiedztwa, druga definicji opartej
na statej liczbie sasiadow, ale dla przypadku, gdy rozmiar cel byt rowny promieniowi obcie-
cia reu. Natomiast trzecia dotyczy definicji opartej na statej liczbie sasiadéw, gdy rozmiar
celi jest réwny 1.267.,:. Bezposrednio mozna poréwnaé wyniki z grupy pierwszej i trzeciej.
Wyniki z grupy drugiej maja charakter pogladowy. Z rysunku (4.8) mozna wywnioskowad,
ze:

e jedynie dla metody znajdowania sasiadéw, czas wykonania roézni si¢ znaczaco dla
dwdéch réznych sposobéw definiowania sasiedztwa,

e sama procedura znajdowania sgsiadéw jest znacznie szybsza dla definicji sasiedztwa
opartej na stalym promieniu obciecia niz dla definicji opartej na stalej liczbie sasia-
déw. Przy definicji sasiedztwa dla stalego promienia obciecia konieczne jest jedynie
obliczenie odleglosci i poréwnanie ich z ustalong wartoscia, podczas gdy dla definicji
opartej na stalej liczbie sasiadow, konieczne jest posortowanie calej tablicy sasiadow.

Po zsumowaniu czaséw wykonania wszystkich blokéw, na jakie zostala podzielona gtéwna
petla algorytmu, mozna zauwazy¢, ze algorytm oparty na definicji sagsiedztwa dla stalego
promienia obciecia pozwala skréci¢ czas wykonania symulacji o czynnik 1.5 — 2.5 w poréw-
naniu z algorytmem bazujacym na definicji opartej na stalej liczbie sasiadéw. Doktadna
zalezno$é tej roéznicy od liczby sasiadéw w metodzie ze stalg liczba sasiadow zostala wy-
znaczona i przedstawiona na rysunku (4.9).

4.5.8 Whnioski

7 przedstawionego poréwnania wynika, ze jesli metoda SPH jest wykorzystywana do mode-
lowania plynéw nieécisliwych, wéwczas o wiele efektywniej jest stosowaé definicje sasiedz-
twa oparta na stalym promieniu obciecia, niz na stalej liczbie sasiadéw. Wyniki jako$ciowe
otrzymane przy uzyciu obydwu definicji sa bardzo do siebie zblizone, a praktycznie nie-
rozroznialne, podczas gdy koszty obliczeniowe obydwu definicji jednoznacznie wskazuja na
te oparta na stalym promieniu obciecia jako korzystniejsza. Rozumie sie przez to przede
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Rysunek 4.8: Poréwnanie czaséw wykonania poszczegolnych blokow gtownej petli algorytmu
dla N = 35 oraz N = b5.
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Rysunek 4.9: Réznica czasow wykonania jednej petli algorytmu symulacji dla dwéch definicji
sasiedztwa.

wszystkim krétszy czas obliczen. Nalezy jednak wspomnieé rowniez o prostocie implemen-
tacji, ktora cechuje definicje opartg na stalym promieniu obciecia. Definicja ta jest po-
zbawiona wielu aspektéow komplikujacych implementacje, z ktérych przykladowo mozna
wymieni¢ niezachowywanie trzeciej zasady dynamiki Newtona przy réznych promieniach
obciecia oddzialujacych czastek, koniecznosé sortowania listy sasiadow dla kazdej czastki
w kazdym kroku obliczeniowym, i wiele innych. Definicja sasiedztwa oparta na statej licz-
bie sasiadow wciaz jednak jest lepsza w zastosowaniach dotyczacych pltynéw Scisliwych, to
jest takich, w ktérych gestosé ptynu, a wiec i czastek moze przyjmowaé wartosci z duzego
przedzialu. Wéwczas zmienny zasieg oddzialtywan jest rzecza pozadana, i moze by¢ tatwo
osiggniety poprzez zastosowanie definicji ze stala liczba sasiadéw.

4.6 Podsumowanie

W rozdziale przedstawione zostaly podstawy implementacyjne algorytmu sekwencyjnego
symulacji. W wickszej czesci rozdziatu jako przyktad wykorzystano implementacje metody
SPH. Zostaly przedstawione sposoby doboru wielkoéci kroku czasowego oraz zaprezento-
wano mozliwe wybory postaci funkcji wazgcej oraz wynikajace z tego konsekwencje. Prze-
gladu tego dokonano nie tylko dla metody SPH, ale dla wszystkich innych metod omawia-
nych w pracy. Kolejno, zostal opisany problem budowy konfiguracji poczatkowej symulacji.
Nastepnie szczegbétowo przedstawiono przebieg jednego kroku petli gtéwnej symulacji, wraz
z wykorzystywanymi zmiennymi, strukturami oraz podzialem na poszczegdlne bloki obli-
czeniowe. W dalszej kolejnosci zostaly przedstawione wyniki poréwnania dwéch definicji
sasiedztwa dla metody SPH. Wyniki te wskazuja, ktéra z przedstawionych definicji jest
korzystniejsza w zastosowaniach modelujacych zahowanie niescisliwych i Scisliwych ptyndéw
makroskopowych.
Autor do swych gléwnych osiggnieé zalicza:

1. zaproponowanie w metodzie SPH definicji sasiedztwa opartej na stalym promieniu
obciecia,

46



2. opracowanie przestanek dla efektywnej implementacji algorytmoéow oddziatujacych czg-
stek dla modeli DPD oraz SPH oraz ich realizacje,

3. dokonanie jakosciowego poréwnania wynikéw symulacji metody SPH wyplywu cieczy
lepkiej z naczynia oraz przerwania tamy dla zaproponowanej przez autora definicji
sasiedztwa oraz wykorzystywanej w literaturze,

4. poréwnanie efektywnosci algorytméw symulacji bazujacych na metodzie SPH wyko-
rzystujacych omawiane definicje sasiedztwa.
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Rozdziat 5
Aspekty implementacji ré6wnolegle]

Przeprowadzanie symulacji na architekturach wieloprocesorowych umozliwia z jednej strony
obserwacje ukladéw zbudowanych z coraz wiekszej liczby czastek, z drugiej, wykonywanie
wiekszej liczby krokow symulacji, czyli obserwacje zjawisk o dlugim czasie przebiegu. Impli-
kuje to rowniez mozliwos¢ stosowania coraz bardziej ztozonych modeli oddziatywan bez ko-
niecznosci stosowania istotnych uproszczen implementacyjnych. W rozdziale przedstawiono
szczegoly implementacji rownoleglej oraz analize wydajnosci programu symulacji. Pokazano
takze mozliwe podejécia do implementacji réwnoleglej algorytmoéw metod czastek. Zaimple-
mentowane algorytmy zostaly wykorzystane do symulowania wybranych zjawisk, co zostalo
przedstawione w kolejnym rozdziale.

Symulacje numeryczne metodami czastek ztozonych systemdéw wymagaja wykorzystania
systemow komputerowych o duzej mocy obliczeniowej. Duze wymagania pamieciowe tego
typu probleméw wymuszaja dostepnosé wzglednie duzych zasobéw. Dlatego tez powszechne
w tych zagadnieniach jest wykorzystanie architektur wieloprocesorowych z pamiecia roz-
proszong lub wspétdzielong. Pierwsze z wymienionych sa rozwigzaniami wzglednie tanimi,
jednak paradygmat oparty na przesytaniu komunikatéw, ktory jest wymuszany przez te ar-
chitektury, wymaga duzego doswiadczenia programistycznego i duzych nakladéw czasowych
na implementacje. Przewaznie architektury te sa realizowane na klastrach obliczeniowych,
ktore charakteryzuje wiele instancji systemu operacyjnego i stosunkowo duze opdznienia
komunikacyjne. Architektury z pamiecig wspotdzielona sg relatywnie drozsze, jednak $rodo-
wiska programistyczne stuzace do réwnoleglej implementacji probleméw sa wzglednie tatwe
i pozwalaja na szybka implementacje. Architektury te, okreslane jako SMP (ang. Sym-
metric Multiprocessing) charakteryzuja sie jedna instancja systemu operacyjnego i jedna
przestrzenia pamieci liniowo adresowalna. Metody czastek zostaly zaimplementowane przy
pomocy $rodowisk: OpenMP oraz MPI, ktore, odpowiednio, realizuja obydwa paradygmaty
programowania rownoleglego.

5.1 Wskazniki obliczen réwnolegtych

W celu okredlenia wydajnosci implementacji rownolegtej algorytmu stosuje sie kilka wskaz-
nikéw obliczen réwnoleglych. Stanowia one miary pozwalajace okresli¢ stopien wykorzy-
stania zasob6w obliczeniowych oraz ocene, dzicki ktérej mozliwe jest poréwnanie dwédch
roznych implementacji réwnolegtych tego samego problemu. Najczesciej uzywanymi wskaz-
nikami sa [62]:

e Sy - przyspieszenie (ang. speedup). Jest to wielko$¢ okreslajaca o ile szybszy jest al-

gorytm uruchomiony réwnolegle od algorytmu uruchomionego sekwencyjnie. Wartosé
przyspieszenia oblicza sie z wzoru:
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t1

Sy = L,
NtN

(5.1)
gdzie N oznacza liczbe procesoréw, t1 czas wykonania algorytmu sekwencyjnego, a tn
czas wykonania algorytmu réwnolegltego na N procesorach. Czas ¢1 mozna uzyskaé na
dwa sposoby: albo poprzez wykonanie algorytmu sekwencyjnego, albo poprzez urucho-
mienie algorytmu réwnolegtego na jednym procesorze. W zaleznoéci od tego przyspie-
szenie nazywa sie odpowiednio przyspieszeniem bezwzglednym albo przyspieszeniem
wzglednym.

o Fy - efektywnosé. Wielkosé te mozna interpretowaé jako stopien wykorzystania do-
stepnych zasobdw obliczeniowych. Wartos$¢ efektywnosci otrzymuje sie z wzoru:

SN t
Erv = 2 = . 5.2
NTN T Nty (5:2)

W zaleznosci od tego, czy we wzorze (5.2) wykorzystano przyspieszenie wzgledne
czy bezwzgledne, definiuje on efektywnosé odpowiednio wzgledng lub bezwzgledna.
Pozwala ona ocenié w jakim stopniu wykorzystane sa dostepne jednostki obliczeniowe
w poréwnaniu do czasu, ktory zostal wykorzystany na komunikacje i synchronizacje
pomiedzy nimi. Efektywnos$¢ En przyjmuje wartosci z przedziatu (0, 1), o ile nie mamy
do czynienia z przypadkiem przyspieszenia superliniowego.

W kazdym programie mozna wyrézni¢ dwie czesci: czesé sekwencyjna, niemozliwa do
zrealizowania w sposoéb réownolegly oraz czesé, ktora moze zostaé¢ wykonana réwnolegle
na wielu jednostkach obliczeniowych. Mozna przyjaé, ze jesli w przypadku uruchomienia
programu na jednym procesorze czas wykonania programu wynosi t1, to wéwczas czas wy-
konania czesSci sekwencyjnej jest rowny t15 = sti, a czesci rownoleglej t1, = ptq, gdzie
tis+t1p = t1 & s+p = 1. W przypadku algorytmu sekwencyjnego, ktérego zadna czeé¢ nie
moze by¢ zréwnoleglona, zachodzi p = 0, natomiast w przypadku algorytmu idealnie réw-
nolegtego p = 1. Prawo Amdahla [4] méwi, ze jesli dowolny program zostanie uruchomiony
na N procesorach, wéwczas maksymalne przyspieszenie bedzie réwne:

1
Sy = ———— 5.3
N s+ p/N’ ( )
co jest rownowazne ponizszemu réwnaniu na czas wykonania symulacji:
tp
tn =1s + —. (5.4)

N

Prawo to okresla ograniczenie na przyspieszenie jak réwniez na czas wykonania dla al-
gorytmu réwnoleglego. Wedlug tego prawa czas wykonania algorytmu réwnolegltego ¢y
nigdy nie bedzie krétszy od tg, niezaleznie od liczby wykorzystanych jednostek obliczenio-
wych. Czas tg jest natomiast granica dla czasu wykonania algorytmu, jesli liczba jednostek
N — oco. W praktyce przyspieszenie wykonania réwnolegltego jest ograniczone réwniez po-
przez narzut komunikacyjny oraz obecnos¢ pamieci podrecznych dla kazdego procesora, co
dodatkowo zmniejsza warto$¢ przyspieszenia. Prawo to przez wiele lat bylo uwazane za
ograniczenie efektywnosci implementacji réwnolegtych oraz wptywalo na kierowanie badan
nad zwigkszeniem efektywnosci na inne dziedziny.

Inna powszechnie stosowana zalezno$cia w obliczeniach réwnolegtych jest prawo Gustafsona
[69]:

Sy =N —sy(N—1), (5.5)
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gdzie sy = tys/tn jest stosunkiem czasu wykonania czedci sekwencyjnej do czasu wyko-
nania catego programu na N procesorach. Zgodnie z ta definicja s = s}. Obydwa prawa
okreslaja zalezno$é¢ przyspieszenia od stosunku czasu wykonania czeSci sekwencyjnej tns
do czasu wykonania calego programu ty. O ile jednak prawo Amdahla (5.3) jest zalezno-
écig typu 27!, to prawo Gustafsona jest zaleznoécig liniows. Ta pozorna réznica wynika z
réznych definicji wielkosci s oraz s’y dla N > 1 i znika, gdy skorzysta si¢ z tozsamosci:

sy :N(N— 1—}—3_1)71. (5.6)

Tozsamos¢ te latwo wykazaé korzystajac z definicji wielkodci s, s’y oraz pamietajac, ze t1, =
tns oraz t1, = Ntpy,. Po jej zastosowaniu okazuje si¢, ze obydwa prawa sg sobie réwnowazne.
Wynika stad, ze prawo Gustafsona jest prawem Amdahla wyrazonym w przedefiniowanych
zmiennych. Widaé¢ wiec, ze kluczowymi dla otrzymania kazdego z tych praw sg definicja
oraz wzajemny stosunek wielkoéci s oraz p.

Osobna kwestia, ktéra poruszyl Gustafson w swojej pracy [69] jest zmiana podzialu
czasu wykonania programu na s oraz p w zaleznoéci od rozmiaru problemu n. Zauwazyt
on bowiem, ze wielko$¢ s (jak réwniez p) jest zalezna od rozmiaru problemu n: s = s(n)
i najczescie] wraz ze wzrostem rozmiaru problemu n coraz wieksza jego cze$é¢ przypada
na czes¢ réwnolegla p. Relacja ta jest zalezna od konkretnego problemu i nie mozna po-
da¢ dla niej zadnego ogdlnego wzoru, a ujawnia sie ona zwykle podczas zwiekszania liczby
dostepnych jednostek obliczeniowych. W przypadku takim, zamiast uruchamiaé zadanie o
tym samym rozmiarze problemu na wiekszej liczbie procesoréow, zwieksza sie go proporcjo-
nalnie do wzrostu liczby procesoréw, aby w tym samym czasie przetworzy¢ wieksza iloéé
danych. Sytacja taka wystepuje powszechnie w zastosowaniach praktycznych, niezwigza-
nych z przypadkami akademickimi. Jednak w jej przypadku niemozliwe jest skorzystanie
z przyspieszenia zdefiniowanego wzorem (5.1), gdyz dotyczy ona réznych rozmiaréw tego
samego problemu, podczas gdy definicja ta dotyczy statlego rozmiaru problemu. Dlatego tez
wygodnie jest zdefiniowaé jeszcze jeden wskaznik obliczen rownoleglych:

e przyspieszenie przeskalowane, ktére dane jest wzorem:

Ntl,l
tN,n ’

Sscaled = (57)
gdzie N oznacza liczbe procesoréw, a n rozmiar problemu. Zwykle obie te wielkosci
sa do siebie proporcjonalne. Czas t1; odnosi sie do czasu wykonania problemu o
umownym rozmiarze 1 na jednym procesorze, natomiast czas ¢y, do czasu wykonania
tego samego problemu o rozmiarze n na N procesorach.

Wartos¢ przyspieszenia przeskalowanego Sgcaled jest najczesciej o wiele wigksza niz przy-
spieszenia ”zwyklego”. Stad tez powszechnie panujgca opinia, ze wyniki zaprezentowane w
pracy Gustafsona zlamaly prawo Amdahla [126]. W rzeczywistosci jednak ujmuja one kwe-
stie obliczen rownolegtych z innej strony i poprzez definicje nowych wielkosci oraz uwzgled-
nienie nowych aspektéw wskazuja na korzysci pltynace z implementacji réwnoleglej, ktéra
w dotychczasowym ujeciu ograniczato prawo Amdahla.

Wskaznikiem wykonania réwnolegtego stosowanym do oceny algorytmoéw réwnoleglych
prezentowanych w niniejszej pracy jest efektywnos¢ wzgledna.

5.2 Implementacja dla architektur z pamiecia wspoétdzielona

Jeden z paradygmatow programowania dla komputeréw z pamiecia wspoldzielong polega
na utworzeniu i wykorzystaniu dodatkowych watkéw w ramach procesu gtéwnego oraz po-
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Rysunek 5.1: Algorytm OpenMP: utworzenie watkéw w procesie.

dziale zaplanowanych obliczen na czesci wykonywane przez poszczegdlne watki. Korzystaja
one ze wspolnej przestrzeni adresowej oraz zmiennych dostepnych jednakowo dla kazdego
watku. Natomiast kazdy watek jest wykonywany na innej jednostce obliczeniowej. Sro-
dowisko uruchomieniowe zarzadza wykonaniem watkéw oraz przydziela je do dostepnych
jednostek obliczeniowych (procesoréw).

5.2.1 Srodowisko OpenMP

W chwili obecnej jednym z najpopularniejszych narzedzi stuzacych do tworzenia imple-
mentacji rownoleglych na maszynach z pamiecia wspotdzielona jest $rodowisko OpenMP.
Stanowi ono standard okreslajacy zestaw narzedzi dostepnych z poziomu programisty, po-
zwalajacych na réwnolegla implementacje rozwiazywanego problemu. Umozliwia ono uru-
chomienie i rozwiazanie problemu poprzez utworzenie watkow w ramach procesu, z kté-
rych kazdy bierze udzial w rozwiazywaniu zadania, rys. (5.1). Srodowisko OpenMP ukrywa
przed programista wiekszos¢ szczegotow zwiazanych z tworzeniem, synchronizacja oraz usu-
waniem watkow. Nie musi on nawet doktadnie okreslac¢ liczby watkéw przy pomocy ktérych
ma zosta¢ rozwigzane dane zagadnienie. Zadaniem programisty natomiast jest okreslenie,
ktore czesSci programu powinny zosta¢ wykonane w sposéb réwnolegly, wynikajaca z tego
reorganizacja kodu zrédtowego, okreslenie dostepnosci zmiennych w poszczegdlnych wat-
kach i inne kwestie zwiazane z synchronizacja danych pomiedzy watkami. Kod zZrédlowy
implementacji OpenMP jest przenosny i niezalezny od konkretnej architektury.
Standard OpenMP zostal opracowany przez konsorcjum ARB (The OpemMP Architecture
Review Board) powotane specjalnie w tym celu przez gléwnych producentéw sprzetu i
oprogramowania. Z gtownych cztonkow ARB nalezy wymieni¢ takie firmy jak AMD, Cray,
Intel, IBM, SGI, Sun czy Microsoft. Kompletng ich liste mozna znalezé na stronie gtéwnej
konsorcjum [109]. Wsparcie od tak wielu jednostek i organizacji zapewnilo szybka akceptacje
srodowiska jako standardu. Pierwsza specyfikacja OpenMP ujrzata Swiatto dzienne w 1997
roku. Od tamtej pory sSrodowisko jest ciagle rozwijane i wzbogacane o nowe funkcjonalnoéci.
Ostatnia wersja standardu, oznaczona numerem 3.0 zostala opublikowana w maju 2008
roku, a wprowadzone w niej nowe mozliwosci zostaly opisane w jej specyfikacji [108].
Standard OpenMP obejmuje zestaw dyrektyw, funkcji bibliotecznych oraz zmiennych
srodowiskowych. Dyrektywy stuza jako instrukcje dla kompilatora wskazujace, ktére bloki
programu i petle powinny by¢ wykonane w sposéb réownolegly poprzez rozdzielenie wyko-
nania procesu na watki. Za pomoca dyrektyw programista okresla takze, w jaki sposéb
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uruchamiane watki maja wspoéldzieli¢ zmienne, w jakiej kolejnoéci maja wykonywaé petle
oraz wiele innych szczegotowych kwestii zwiazanych z implementacja rownolegta. Wigkszoéé¢
petli i blokéw wystepujacych w kodzie zrédtowym programu moze zostaé¢ prawie natych-
miast zrownoleglona poprzez wstawienie przed nimi pojedynczej dyrektywy. Przyktadowo
w jezyku C++ petla for moze byé¢ zrownoleglona w nastepujacy sposdb:

Fragment kodu zrédtowego 5.1: Metoda zréwnoleglenia petli for przy pomocy dyrektywy
OpenMP.

#pragma omp parallel for schedule(dynamic,1)
for ( i1 = 0 ; il < cells.size() ; il++ )

{

}

Jest to jedynie przykltad, jeden z wielu mozliwych. Opcja shedule(dynamic,1) okresla do-
ktadny sposob zrownoleglenia petli. Oznacza ona, ze iteracje petli zostana podzielone na
grupy zawierajace po jednej iteracji kazda, i beda przydzielane do poszczegdlnych watkow
dynamicznie, to znaczy na biezaco, w miare jak beda one konczyty poprzednio przydzielone
iteracje.

Funkcje biblioteczne dostepne w standardzie OpenMP stuza w wiekszosci do odczytywa-
nia informacji o biezacym stanie wykonania réwnolegtego, takich jak liczba uruchomionych
watkéw, numer biezacego watku i kilka innych parametréw dotyczacych wykonania row-
nolegltego. Mozliwe jest takze ustawienie z ich wykorzystaniem liczby watkéow w kolejnym
bloku réwnolegltym czy tez ustawienie blokady na wybranym obiekcie. Watek, ustawiajac
taka blokade, zapewnia sobie wytacznosé na dostep do takiego obiektu.

Standard OpenMP jest przeznaczony dla jezykéw C/C++ oraz Fortran, a szczegdly
sktadniowe dyrektyw i funkcji sa dostepne w specyfikacjach standardu. Konkretne imple-
mentacje standardu sg tworzone badz przez producentéw sprzetu, ktorzy dostarczaja na
produkowane przez siebie architektury kompilatory obstugujace standard OpenMP, badz tez
przez oddzielne organizacje zajmujace si¢ tworzeniem kompilatoréw. W pracy zostaly wy-
korzystane implementacje OpenMP dotaczone do kompilatoréw dostarczanych przez firmy
Intel [79] oraz PGI [114].

Bardzo istotng cecha érodowiska OpenMP jest mozliwo$¢ stopniowego zréwnoleglania
kodu Zrédltowego programu. Moze on byé¢ zrownoleglany krok po kroku, gdzie za kazdym
razem kolejny blok programu jest przeznaczany do wykonania réwnolegtego. W kazdym
takim etapie kod Zrédlowy programu moze by¢ kompilowany i wykonywany, a programi-
sta moze go testowa¢ i debugowac¢. Nie jest to mozliwe w niektérych innych podejsciach
do programowania réwnoleglego, w ktorych projekt wykonania réwnolegltego musi zostaé
utworzony przed przystgpieniem do implementacji, i ktéry nie moze juz zosta¢ zmieniony
w pdzniejszym etapie.

Srodowisko OpenMP znalazlo szerokie zastosowanie zaréwno w implementacjach na-
ukowych jak i praktycznych. Wiele z nich jest przedstawianych na corocznej konferencji
IWOMP [44]. Szerokie oméwienie programowania z wykorzystaniem OpenMP mozna zna-
lez¢é w pracy [30].

5.2.2 Realizacja przy pomocy srodowiska OpenMP

Jak wspomniano, realizacja algorytmu symulacji metodami czastek polega na wygenerowa-
niu konfiguracji poczatkowej uktadu (ustalenie wspolrzednych potozen i predkosci czastek)
oraz wykonaniu okreslonej liczby iteracji gtdwnej petli symulacji. Petla ta zostata podzie-
lona na kilka blokéw, z ktérych czesé mogla by¢ wykonana w sposéb réwnolegly, rys. (5.2),
a pozostalta czesé sekwencyjnie. Przed bloki, ktére mogly byé wykonane réwnolegle wsta-
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Rysunek 5.2: Schemat algorytm metody czastek zréwnoleglonego przy pomocy $rodowiska
OpenMP.

wiono odpowiednie dyrektywy OpenMP. Bloki te (wraz z liniami, w ktérych sie znajduja
na listingu 5.2) to:

1. gromadzenie informacji o czastkach z cel sasiednich (linie: 6-19),

2. obliczanie sil pomiedzy oddziatujacymi czastkami zgodnie z zatozonym modelem od-
dzialywania (linie: 21-41),

3. rozwigzanie ukladu réwnan ruchu, czyli wyznaczenie nowych potozen i predkosci cza-
stek, przypisywanie czastek do cel (linie: 43-66),

4. wyznaczeniu wartoéci biezacych parametréw ukladu (linie: 68-87).

Ponizej zamieszczono kod Zrédlowy petli gléwnej, w ktorej wystepuja wymienione wyzej
bloki wraz z dyrektywami OpenMP, dzieki ktérym bloki te zostaly zréownoleglone.

Fragment kodu zrédtowego 5.2: Zréwnoleglenie petli gléwnej poprzez wstawienie dyrektyw
OpenMP do kodu zrédtowego.

#pragma omp parallel private(il,i2,i3,i4,tmpCell,threadNum,index) \
shared (EKin ,Entropy , Temperature)
for ( ; stepCounter < totalSteps ; ) {
threadNum = omp_get_thread_num();

// GATHERING

#pragma omp for schedule(dynamic,1)

for ( i1=0 ; il < cells.size() ; il1++ ) {
cells[i1]->prtcls26C.clear ();

for ( i2=0 ; i2 < 27 ; i2++ ) {
tmpCell = cells[il]->neighsC[i2];
if ( ( tmpCell == NULL ) || ( tmpCell == cells[il] ) ) continue;
/* dodatkowe obliczenia, aby pary czastek sie nie powtarzaly */
cells[i1]->prtcls26C.add (tmpCell ->prtclsC.ptr(),
tmpCell->prtclsC.size());
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// FORCES
#pragma omp for schedule(dynamic,1)
for ( i1 = 0 ; i1l < cells.size() ; i1++ ) {
for ( i2=0 ; i2 < cells[il]l->prtclsC.size() ; i2++ ) {
for ( i3=0 ; i3 < cells[il]->prtclsC.size() ; i3++ )
if ( cells[i1l]->prtclsC[i2] < cells[il1]->prtclsC[i3] )
force( ompPrtcls[threadNum],
cells[i1]->prtclsC[i2], cells[i1]->prtclsC[i3] );
for ( i3=0 ; i3 < cells[il]l->prtcls26C.size() ; i3++ )
force( ompPrtcls[threadNum],
cells[i1]->prtclsC[i2], cells[il]l->prtcls26C[i3] );
}
¥

for (il=0 ; i1 < prtcls.size() ; il++ ) {
omp_set_lock ( &(prtcls[il]->pLock) );
for ( i2=0 ; i2 < 3 ; i2++ )
prtcls[i1]->_acc[i2] += ompPrtcls[threadNum][il].accs[i2];
omp_unset_lock ( &(prtcls[il]l->pLock) );

// MOTION

#pragma omp for schedule(dynamic,1) nowait

for ( i1=0 ; il < cells.size() ; il++ ) {
cells[i1]->prtclsC.clear(); cells[il]->prtcls26C.clear();

}

#pragma omp for schedule(dynamic,1)

for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
/* wyznaczanie nowych wartosci polozenia, przyspieszenia itp dla

czastkt o numerze i1 */

index <- numer celi w ktorej znajduje sie czastka il 0;
prtcls[il]->iamfrom( cells[index] );
ompCells [threadNum] [index].push_back( prtcls[il] );

} // tutaj jest domysSlma bariera

for ( i2=0 ; i2 < cells.size() ; i2++ ) {
omp_set_lock( &(cells[i2]->cLock) );
cells[i2]->prtclsC.add( ompCells[threadNum] [i2].ptr (),
ompCells [threadNum] [i2].size() );
omp_unset_lock( &(cells[i2]->cLock) );

ompCells [threadNum] [i2].clear ();

// STATISTICS
#pragma omp for schedule(dynamic,1) reduction(+:EKin,Entropy, Temperature)
for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
/*
energia kinetyczna, entropia 7 temperatura kazdej czastkid
sa dodawane do zmiennych globalnych dla wszystkich czastek: EKin,
Entropy, Temperature

*/
}
#pragma omp single
{
Temperature /= prtcls.size();
cout << "Ekin=" << EKin << "\nEntropy=" << Entropy
<< "\nTemperature=" << Temperature << endl;
EKin = 0.0; Entropy = 0.0; Temperature = 0.0;
}
/=
#pragma omp single
{

cout << "\nSTEP:_" << stepCounter << "\n";
stepCounter++;

}
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‘} // main loop ‘

Pierwsza instrukcja $rodowiska OpenMP, ktora znajduje sie w linii 1, to dyrektywa
#pragma omp parallel. Jest to podstawowa dyrektywa srodowiska. W momencie jej na-
potkania w trakcie wykonywania programu tworzona jest grupa watkéw, ktére wykonuja
nastepujacy po dyrektywie blok programu w sposéb rownoleglty. Watki sg niszczone gdy ste-
rowanie napotka koniec tego bloku programu. Do dyrektywy parallel dotaczone sg klauzule
wspdbldzielenia zmiennych. Zmienne wystepujace w klauzuli shared sg wspotdzielone przez
wszystkie watki, natomiast dla zmiennych wystepujacych w klauzuli private tworzone sa
ich kopie dla kazdego watku. Zmiany wartosci takich zmiennych dokonywane w jednym
watku nie beda wplywaly na wartosci tych zmiennych w pozostatych watkach. W nastep-
nej kolejnosci, w linii 4 wystepuje wywotanie funkcji bibliotecznej w celu okreslenia numeru
biezacego watku i zapisania go w zmiennej threadNum. Dodatkowe zmienne zwiazane z im-
plementacja OpenMP, ktére musialy zosta¢ wprowadzone, zostaly przedstawione w tabeli
(5.1).

nazwa zmiennej typ zmiennej | opis zmiennej

threadNum int numer biezacego watku

ompPrtcls[threadNum] | ** tymczasowa tablica przecho-
wujaca obliczane sity dla cza-
stek

ompCells [threadNum] *ok tymczasowa tablica przecho-
wujaca indeksy czastek dla cel

Cell.cLock omp_lock zmienna wykorzystywana
przy ustawianiu blokady na
cele

Particle.plock omp_lock zmienna wykorzystywana
przy ustawianiu blokady na
czastke

Tabela 5.1: Zmienne wprowadzone w implementacji réwnolegtej OpenMP.

Pierwszym blokiem programu rezlizowanym w sposoéb rownolegly jest gromadzenie in-
formacji o czastkach z cel sasiednich. W poréwnaniu z wersja sekwencyjna jedyng zmiang
w wersji rownoleglej jest zréwnoleglenie petli z linii 9-19 w sposéb podobny jak dla petli z
blokéw obliczajacych sily i nowe potozenia.

Kolejnym blokiem programu, ktory zostal zrealizowany w sposéb rownolegly jest czesé
obliczajaca sity pomiedzy czastkami. W czesci tej podstawowg zmiang w poréwnaniu do im-
plementacji sekwencyjnej (fragment kodu zZrodtowego 4.1) jest dodanie kolejnego argumentu
do funkcji force() obliczajacej sity pomiedzy dwoma czastkami, ktérym jest wskaznik do
tablicy ompPrtcls[threadNum]. Tablica ta ma rozmiar réowny liczbie czastek w ukladzie,
prtcls.size(), a jej elementami sa tréjelementowe tablice typu double, ktore przechowuja
wartosci przyspieszen dla kazdej czastki (w trzech wymiarach). W funkcji force (tab,pl,p2)
obliczane sa sily wystepujace pomiedzy czastkami o numerach p1 oraz p2. W przypadku im-
plementacji sekwencyjnej oddziatywania te mogly by¢ od razu dodawane do innych oddzia-
tywan dzialajacych na te czastki. W przypadku implementacji réwnoleglej na komputerze
z pamiecig wspotdzielona nie jest to juz mozliwe. Mogloby sie bowiem okazaé, ze dwa watki
probuja zmodyfikowaé warto$é sity dzialajacej na wybrang czastke rownoczeénie. Wowczas
wartos¢ sily po takim zapisie jest niemozliwa do zdeterminowania i niezwigzana z rze-
czywistymi obliczeniami, a przez to wyniki symulacji moga by¢ niepoprawne. Aby uniknaé
takiej sytuacji wprowadzono tablice ompPrtcls[threadNum] dla kazdego watku i skorzystano
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z faktu, ze czastka p1, w przeciwienstwie do czastki p2, zawsze znajduje sie w tej celi, ktéra
zostala przydzielona do biezacego watku przy wykonywaniu petli z linii 24-34. Kazdy watek
w funkcji force() zapisuje obliczong wartos¢ sity dla czastki p1 w globalnej tablicy czastek
prtcls, natomiast dla czastki p2 w dostepnej tylko dla siebie tablicy ompPrtcls[threadNum].
W ten sposob nie jest mozliwe wystapienie kolizji podczas zapisu. Ostatecznie, po oblicze-
niu wszystkich oddzialywan pomiedzy czastkami, kazdy watek wykonuje petle z linii 36-41,
w ktérej zgromadzone wartosci w tablicy ompPrtcls[threadNum] wpisuje do tablicy global-
nej. Kazdy watek zapewnia sobie wylaczno$é na zapis wartosci dla wybranej czastki do
tablicy globalnej prtcls poprzez wywotanie funkcji bibliotecznych OpenMP zaktadajacych
blokade na zmienne charakteryzujace te czastke: omp_set_lock() oraz omp_unset_lock() w
liniach 37 oraz 40. W ten sposé6b sitly pomiedzy czastkami obliczone przez wszystkie watki
zostang zapisane do odpowiednich komoérek tablicy globalnej i bedzie mozliwe przejscie z
obliczeniami do nastepnego etapu.

Kolejnym fragmentem gtéwnej petli algorytmu jest obliczanie nowych wartosci poto-
zen i predkosci czastek na podstawie wczesniej obliczonych sit. W poréwnaniu z wersja
sekwencyjna, w implementacji réwnoleglej zrownoleglono petle z linii 46-47 oraz 50-57. Po-
dobnie, jak przy obliczaniu sit, konieczne okazalo sie wprowadzenie dodatkowej tablicy na
dane tymczasowe. Kazdy watek posiada tablice ompCells[threadNum] o rozmiarze réwnym
liczbie cel, ktérej elementami sa tablice przechowujace wskazniki do czastek znajdujacych
sie w danej celi. W wersji sekwencyjnej mozliwe byto dodawanie wskaznikow czastek do
tablic odpowiedniej celi w strukturze globalnej cells. W wersji réwnoleglej z pamieciag
wspdbldzielong nie jest to jednak mozliwe, gdyz w przypadku takim mogloby sie zdarzy¢,
ze dwa watki prébuja jednoczesnie dokonaé¢ zapisu do tablicy przypisanej tej samej celi.
Wéwezas wartosci zmiennych beda niedeterministyczne, co prowadzi do zaburzenia wyni-
kéw symulacji. Dlatego tez wprowadzono dodatkowa, tymczasowsq dla kazdego watku tablice
ompCells[threadNum], z ktérej dane sg nastepnie uwzgledniane w tablicy globalnej, w petli z
linii 59-66. W petli tej, podobnie jak przy obliczaniu sit wykorzystuje si¢ mechanizm blokad
udostepniany przez srodowisko OpenMP (linie 60 oraz 63).

Ostatnim blokiem petli gtéwnej jest obliczanie érednich biezacych i statystyk z uktadu.
Gléwna réznica w porownaniu z wersja sekwencyjna jest zréwnoleglenie petli z linii 71-77
oraz wykonanie w niej redukcji operatorem ’+’ na zmiennych skalarnych wymienionych w
klauzuli reduction . Oznacza to, ze zmienne te po zakonczeniu petli z linii 71-77, wyko-
nywanej réwnolegle, beda mialy wartosci réwne sumie ich prywatnych kopii ze wszystkich
watkéw, ktore wykonywaly te petle. Wystepujaca w linii 79 dyrektywa single sprawia, ze
nastepujacy po niej blok programu z linii 80-85 zostanie wykonany tylko przez jeden watek.
To samo dotyczy inkrementacji wskaznika zliczajacego iteracje petli gtéwnej z linii 91.

Nasuwa sie pytanie, dlaczego nie zréwnoleglono kazdej z petli for wystepujacej w pe-
tli gléwnej w sposéb pokazany na listingu 5.1, czyli poprzez jednoczesne uzycie dyrektyw
parallel oraz for za kazdym razem. Powodem tego jest to, ze z kazdym wystapieniem dy-
rektywy parallel zwigzane jest utworzenie i zniszczenie grupy watkéw, co zajmuje dodat-
kowy czas procesora oraz zwicksza udzial czesci s w catkowitym czasie wykonania programu
[108]. O wiele efektywniej jest wywolaé dyrektywe parallel tylko raz, a nastepnie kazda
petle zréwnoleglaé osobno. W czesci programu wykonywanej sekwencyjnie utworzone watki
przechodzg w stan spoczynku i oczekuja na kolejne wywolanie dyrektywy for. Obydwa
sposoby zostaly pogladowo przedstawione na rysunku (5.3).

5.2.3 Efektywno$¢ implementacji

W celu okreslenia efektywnosci implementacji réwnolegtej w srodowisku OpenMP wyko-
rzystano symulacje przy pomocy metody SPH zjawiska przerwania tamy opisana w [137].
Uruchomiono cztery wersje tej symulacji. Wersje te réznily sie liczba czastek znajdujacych
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Rysunek 5.3: Wplyw wykorzystanie dyrektyw parallel oraz for razem lub osobno w im-
plementacji réwnolegtej OpenMP na tworzenie oraz usuwanie watkow.

sie w uktadzie (odpowiednio 117045 oraz 1025325) oraz $rednig liczba sasiadéw dla czastek
(odpowiednio ok. 113 oraz ok. 524). Kazda z wymienionych wersji zostala uruchomiona na
roznej liczbie procesoréw. Dzieki temu mozliwe bylo wyznaczenie efektywnosci wzglednej
implementacji réwnolegtej tych symulacji. Wyniki pomiaréw $redniego czasu wykonania
jednego kroku symulacji przedstawiono na rysunku (5.4).

Na rysunku tym widoczne sa cztery wykresy. Kazdy przedstawia czas wykonania dla
symulacji o innych parametrach. Na kazdym z nich przedstawiony zostal: rzeczywisty $redni
czas wykonania jednej petli symulacji, przypadek idealny (s = 0, p = 1) oznaczony jako
1/x oraz efektywnos$é wzgledna symulacji. Z tych czterech wykreséw mozna wywnioskowad,
ze efektywnos¢é wzgledna zalezy od sredniej liczby sasiadéw w symulacji. Na efektywnosé
wzgledng nie ma natomiast wplywu wielko$¢ uktadu. Wplywa ona natomiast na czas wy-
konania pojedynczej petli symulacji (a wiec réwniez calej symulacji).

Wyznaczanie wartosci sit oddziatywania miedzy czastkami jest kosztowne obliczeniowo.
Jednak obliczenia te sa wykonywane w bloku programu, ktory zostal zrealizowany réwno-
legle (cze$é p). Kiedy $rednia liczba sasiadéw jest duza, to stosunek czasu obliczeniowego
zuzytego na obliczenia realizowane réwnolegle do czasu obliczeniowego zuzytego na obli-
czenia zrealizowane sekwencyjnie t,/ts jest wiekszy, niz w przypadku, gdy érednia liczba
sasiadéw czastek jest mniejsza. Widaé wiec, ze wyniki zaprezentowane na rysunku (5.4) sa
jakosciowo zgodne z oczekiwaniami.

5.3 Wersja dla komputeréw z pamiecig rozproszong

Wieloprocesorowe systemy komputerowe oparte na architekturze z pamiecia rozproszona
ograniczaja mozliwy sposéb zréwnoleglania programu do paradygmatu opartego na przesy-
taniu komunikatéw. W przypadku takim implementowany algorytm musi zosta¢ poddany
dekompozycji na mniejsze czedci, z ktoérych kazda wykonywana jest na oddzielnej jednostce
obliczeniowej. Procesy uruchomione na poszczegdlnych jednostkach komunikuja sie miedzy
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niem srodowiska OpenMP.
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soba poprzez przesytanie komunikatéw, ktore moga zawieraé¢ zaréwno sygnalty synchronizu-
jace jak i dane. Programista ma dostep do funkcji przesytajacych komunikaty i to do niego
nalezy zaprojektowanie komunikacji, synchronizacja oraz organizacja przesytanych danych.

Jednym z najbardziej popularnych srodowisk wspomagajacych implementacje rownole-
gla oparta o przesylanie komunikatéw jest srodowisko MPI (ang. Message Passing Inter-
face) [94]. Jest to niezalezny od wykorzystywanego jezyka programowania czy architektury
protokét komunikacji pomiedzy jednostkami obliczeniowymi. Dopuszcza on komunikacje
pomiedzy dwoma dowolnymi procesami, jak réwniez komunikacje zbiorowa pomiedzy nimi
w ramach zdefiniowanego uprzednio zbioru. MPI zapewnia duza wydajnosé, skalowalno$é i
przeno$no$¢ aplikacji napisanych z jego wykorzystaniem i jest powszechnie wykorzystywa-
nym $rodowiskiem w obliczeniach duzej mocy [5]. MPI realizuje model przetwarzania réwno-
leglego SPMD (ang. Single Program Multiple Data), ktéry jest cze$cia modelu MIMD (ang.
Multiple Instruction Multiple Data) ujetego w taksonomii Flynna [52]. W modelu tym ten
sam kod maszynowy wykonywany jest na wielu jednostkach obliczeniowych w ramach od-
dzielnych procesow, i kazdy z nich przetwarza inne dane. Wazng cechg srodowiska MPI jest
otwarto$¢ jego specyfikacji, czyli zaréwno sktadni poszczegdlnych funkcji udostepnianych
przez MPI, jak réwniez ich semantyke. Dzieki temu dostepnych jest wiele implementacji
tego standardu.

Specyfikacja MPI okresla interfejsy funkcji dla jezykéw Fortran, C i od wersji 2.0 dla
C++. Dostepnych jest rowniez wiele innych interfejséw, nie ujetych w ramach specyfikacji,
do jezykow takich jak Java, Python, OCaml i wielu innych. Dzigki tym cechom MPIT jest bar-
dzo szeroko wykorzystywanym Srodowiskiem implementacji réwnoleglej. W chwili obecnej
wyszukiwarki artykutéw naukowych znajduja ponad 200 tysiecy tytutow artykuléw zawie-
rajacych fraze ”Message Passing Interface”. Uznaje sie, ze MPI jest aktualnie faktycznym
standardem dla implementacji obliczen réwnolegltych w $rodowisku rozproszonym.

5.3.1 Srodowisko MPI

Od konca lat 80-tych wiele grup badawczych prowadzilo badania i proby stworzenia wy-
dajnego systemu komunikacji dla systeméw z pamiecig rozproszong. W efekcie tych prac
powstaly takie projekty, jak nCUBE [102], LAM [22], PICL [55], PVM [54] czy biblioteka
P4 [25]. Okazalo sie jednak ze twoércy tych systeméw opracowywali i rozwiazywali te same
zagadnienia, przez co duplikowali swoje wysitki. W wyniku tego wniosku, na konferencji
Supercomputing 92, wiekszo$¢ z nich postanowita opracowaé wspolny standard komunikacji
w $rodowisku rozproszonym. Wysitki te zaowocowaly powstaniem standardu MPI, ktérego
specyfikacje w wersji 1.0 ukonczono w roku 1994, a jej pierwsze implementacje ukazaly sie
juz w 1996 roku. Od tego czasu standard ten stat si¢ powszechnie wykorzystywanym w obli-
czeniach naukowych i zastosowaniach komercyjnych wymagajacych obliczen na superkom-
puterach. Jednym ze znanych projektéw wykorzystujacych MPI jest Earth Simulator [131].
W roku 1998 opublikowano wersje 2.0 specyfikacji, ktéra wzbogacata srodowisko o nowe
funkcjonalnosci. W wersji tej wprowadzono komunikacje jednostronna, dynamiczne zarza-
dzanie procesami, rozszerzono komunikacje grupowa, dodano interfejs dla jezyka C++4 oraz
dodano réwnolegla specyfikacje podsystemu I/0. Liczba funkcji dostepnych w MPI zwiek-
szyta sie z okoto 90 w wersji 1.2 do blisko 500 w wersji 2.0. Jednak z powodu skomplikowania
i gwaltownego wzrostu rozmiaru specyfikacji w wersji 2.0 pierwsza jej implementacja uka-
zala sie dopiero w roku 2002. Kolejnych implementacji 2.0 jest bardzo niewiele. Réwniez
migracja uzytkownikéw MPI do wersji 2.0 nastepuje bardzo powoli. Powodem tego sa m.in.
obawy i nieche¢ do wprowadzania poprawek do juz dzialajacych programoéw, ktére mogtoby
zaowocowaé pojawieniem sie nowych btedow oraz problemy z uruchamianiem programdw
dynamicznie zarzadzajacych procesami w powszechnie wykorzystywanych systemach kolej-
kowych.
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Rysunek 5.5: Przyklad dziatania niektérych funkeji MPI stuzacych do komunikacji grupo-
wej.

Dostepne w srodowisku MPI funkcje mozna podzielié pod wzgledem ich funkcjonalno-
Sci na 3 grupy: przesytanie komunikatéw, zbieranie informacji o srodowisku oraz kontrola
systemu wykonania réwnolegtego. Z grupy funkcji kontrolujacych nalezy wymienié¢ funkcje
MPI::Init(), ktora inicjalizuje komunikacje miedzy procesami oraz skojarzona z nia funk-
cje MPI::Finalize() konczaca te komunikacje. Wywotanie tych funkcji jest konieczne przed
rozpoczeciem jakiejkolwiek wymiany komunikatow. Z funkcji dostarczajacych informacje o
srodowisku mozna wymieni¢ Comm.Get_size() zwracajaca liczbe uruchomionych proceséw
oraz funkcje Comm.Get_rank() podajaca identyfikator biezacego procesu.

Podstawowym pojeciem w srodowisku MPI jest komunikator. Jest to obiekt, ktéry taczy
miedzy soba grupe proceséw umozliwiajac komunikacje pomigdzy nimi. Predefiniowany,
zawsze obecny komunikator o nazwie COMM_WORLD grupuje wszystkie uruchomione procesy.
Programista w ramach jednego programu moze zdefiniowaé¢ wiele komunikatoréw realizujac
w ten sposob rézne typy i rézne topologie potaczen. W ponizszym opisie ograniczono sie do
jezyka C++.

Specyfikacja MPI zawiera wiele funkcji pozwalajacych programiscie na skonstruowanie
komunikacji pomiedzy procesami. Komunikacje mozna podzieli¢ na komunikacje punkt-
punkt, w ktorej wymiana komunikatéw odbywa si¢ pomiedzy dwoma, i tylko dwoma pro-
cesami, oraz na komunikacje grupowa, ktora dotyczy wielu procesow, na ogdét w ramach
wczeéniej zdefiniowanej grupy lub komunikatora.

Komunikacja punkt-punkt jest realizowana poprzez funkcje MPI: :Send () oraz MPI: :Receive()
lub poprzez ich liczne odmiany. Inne wersje tych funkcji stuza do ustanawiania réznych ty-
péw komunikacji, takich jak komunikacja synchroniczna, asynchroniczna, blokujaca, nieblo-
kujaca czy buforowana. Szczegdly poszczegdlnych funkcji zostaly oméwione w specyfikacji
srodowiska. Do programisty nalezy odpowiednie zaprojektowanie komunikacji i wybér od-
powiednich funkcji do jej realizacji.

Podstawowa  funkcja  uzywang w  Kkomunikacji  grupowej jest  funkcja
MPI::Bcast(), ktéra wysyla komunikat do wszystkich innych proceséw w ramach komu-
nikatora. Innymi funkcjami realizujacymi komunikacje grupowa sa m.in. MPI::Reduce(),
MPI::Allreduce, MPI::Scatter(), MPI::Gather() czy MPI::Allgather. Schematycznie dzia-
lanie tych funkcji zostalo przedstawione na rysunku (5.5). W przypadku, gdy programista
chce dokonaé synchronizacji procesow, wowczas wywotuje funkcje MPI::Barrier(), ktéra
ustawia barier¢ w danym miejscu programu. Bariera oznacza, ze sterowanie przejdzie do
nastepnych instrukcji tylko w przypadku, gdy wszystkie procesy z grupy wywolaja te funk-
cje.

Kolejng cecha srodowiska MPI jest ukrywanie przed programista Sciezki przeptywu ko-
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munikatéw. Cecha ta szczegdlnie ujawnia sie przy komunikacji grupowej, kiedy te same
komunikaty maja dotrze¢ do wielu procesow, a sama komunikacja grupowa oparta jest na
przesytaniu komunikatow typu punkt-punkt. Programista wywoltujac funkcje MPI: :Send ()
badz MPI::Bcast() ma pewnosé, ze komunikat dotrze w miejsce docelowe, natomiast to bi-
blioteka MPI dba o maksymalna wydajnos$¢ komunikacji poprzez korzystanie odpowiednich
algorytmoéw.

Srodowisko MPI pozwala réwniez programiscie na definiowanie typéw zlozonych na
uzytek konkretnej implementacji. Zapewnia ono, ze tak zdefiniowany typ bedzie niezalezny
od platformy (kolejnosci bajtéw), na ktérej bedzie dziatal program. Definiowanie wlasnych
typéw znacznie ulatwia projektowanie bardziej ztozonej komunikacji pomiedzy procesami.

MPI udostepnia jeszcze szereg innych funkcji umozliwiajacych takie cechy jak pakowa-
nie danych czy konstruowanie wirtualnych topologii. Poniewaz jednak cechy te nie zostaly
wykorzystane w pracy, nie sa tutaj omawiane. Ich szczegbélowy opis mozna znalezé w spe-
cyfikacji srodowiska.

Powszechnie uzywanymi i bezptatnymi implementacjami MPI sa LAM/MPI [23] oraz
MPICH [66]. Jedna z rozwojowych implementacji jest OpenMPI [61], jednak w powszechnej
opinii nie osiggneta ona jeszcze swojego stanu dojrzalego. Oprécz tego, wielu producentdw
wieloprocesorowych systeméw komputerowych udostepnia wlasne imeplementacji MPI wraz
z udostepnianymi kompilatorami przeznaczone na dostarczane przez siebie architektury [79].

5.3.2 Implementacja z wykorzystaniem Srodowiska MPI

Dla implementacji réwnoleglej algorytmu na architekturze z pamigcia rozproszona ko-
nieczna jest jego dekompozycja na czesci przeznaczone dla kazdej jednostki obliczeniowej. W
przypadku symulacji ptynéw metoda czastek podziat ten realizuje sie poprzez dekompozycje
domenowg, czyli podzielenie pudla obliczeniowego na roztaczne poddomeny. Kazdy procesor
wykonuje obliczenia tylko dla danych z poddomeny jaka zostala mu przypisana. Poniewaz
czastki poruszaja sie po calym pudle obliczeniowym oraz oddziatuja miedzy soba réwniez
poprzez granice poddomen, konieczne jest przesylanie informacji pomiedzy poszczegdlnymi
procesorami. Dokonuje si¢ tego za pomoca komunikatow. Schemat algorytmu symulacji z
wykorzystaniem przesytania komunikatéw zostal przedstawiony na rysunku 5.6, natomiast
podzial pudta obliczeniowego na poddomeny zostal przedstawiony na rysunku 5.7. Cele,
z ktorych informacja musi by¢ wymieniona pomiedzy poddomenami (procesami) zostaly
oznaczone kolorem. Ponizej, na listingu 5.3, znajduje si¢ uproszczony kod zZréodlowy petli
gltéwnej zréwnoleglonej przy pomocy funkcji sSrodowiska MPI wraz z krétkim komentarzem.

Fragment kodu zrédtowego 5.3: Zréwnoleglenie petli gtéwnej z wykorzystaniem mechanizmu
wymiany komunikatow.

for ( ; stepCounter < totalSteps ; ) {

// GATHERING
exportClones ();

for ( i1=0 ; i1 < 1Cells.size() ; i1l++ ) {
1Cells[i1]->prtcls26C.clear ();

for ( i2=0 ; i2 < 27 ; i2++ ) {
tmpCell = 1Cells[il]->neighsC[i2];
if ( ( tmpCell == NULL ) || ( tmpCell == 1Cells[il] ) ) continue;
/* dodatkowe obliczenia, aby pary czastek sie nie powtarzaly */
1Cells[i1]->prtcls26C.add (tmpCell->prtclsC.ptr(),
tmpCell->prtclsC.size() );

61



-f--—

gromadzenie infor-
macji o czastkach

v

obliczanie sit
miedzy czgstkami

rozwigzywanie
réwnan ruchu

gromadzenie infor-
macji o czgstkach

v

obliczanie sit
miedzy czastkami

rozwigzywanie
réwnan ruchu

konfiguracja konfiguracja konfiguracja
poczatkowa poczatkowa poczatkowa
wymiana informacji | ¢
o czgstkach >V

gromadzenie infor-
macji o czastkach

v

obliczanie sit
miedzy czastkami

rozwigzywanie
réwnan ruchu

-} --—>le

Y
obliczanie srednich

biegnacych z uktadu

—

Rysunek 5.6: Schemat wersji rownoleglej algorytmu symulacji dla komputeréw z pamiecia

roZproszona.

p——

//

> <€

obliczanie srednich
biegnacych z uktadu

—

// -
J////

cele graniczne

NN O O N N W W NN

|1
|
L7
|1
L]
L
L7
L]
|
|~

) NN N N N N N N NN

A S
N~

T

NS

wymiana >l _

¥ czastek v

obliczanie srednich
biegnacych z uktadu

.,

\

granice pomiedzy

— poddomenami
’/

Rysunek 5.7: Podzial pudta obliczeniowego na poddomeny.

62



20

22

24

26

28

30

32

34

36

38

40

42

44

46

48

56

58

60

62

64

66

68

70

72

74

76

// FORCES
for ( i1 = 0 ; il < 1Cells.size() ; i1l++ ) {
for ( i2=0 ; i2 < 1Cells[il]l->prtclsC.size() ; i2++ ) {
for ( i3=0 ; i3 < 1Cells[il]l->prtclsC.size() ; i3++ )
if ( 1Cells[il]l->prtclsC[i2] < 1Cells[il1l]->prtclsC[i3] )
force( 1Cells[il1]->prtclsC[i2], 1Cells[il]->prtclsC[i3] );
for ( i3=0 ; i3 < 1Cells[il]->prtcls26C.size() ; i3++ )
force( 1Cells[il]->prtclsC[i2], 1Cells[il]l->prtcls26C[i3] );

removeClones ();

// MOTION

for ( i1=0 ; il < cells.size() ; il++ ) {
cells[i1]->prtclsC.clear(); cells[il]->prtcls26C.clear();

}

for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
/% wyznaczanie nowych wartosci polozenia, przyspieszenia itp dla

czastki o numerze 11 */

index <- numer celi w ktorej znajduje sie czastka il O0;
prtcls[il]->iamfrom( cells[index] );
cells[index]->prtclsC.push_back( prtcls[il] );

}

exportParticles ();

// STATISTICS

for ( i1 = 0 ; il < prtcls.size() ; il++ ) {
/*
energia kinetyczna, entropia 1 temperatura kazdej czastki
sa dodawane do zmiennych globalnych dla wszystkich czastek: EKin,
Entropy, Temperature
*/
}

MPI::COMM_WORLD.Allreduce( &LeKin, &EKin, 1, MPI::DOUBLE, MPI::SUM);

MPI::COMM_WORLD.Allreduce( &Lentropy, &Entropy, 1, MPI::DOUBLE, MPI::SUM);

MPI::COMM_WORLD.Allreduce( &Ltemperature, &Temperature, 1, MPI::DOUBLE,

MPI::SUM);
if ( process.id == MPI_MASTER ) {
Temperature /= prtcls.size();
cout << "Ekin=" << EKin << "\nEntropy=" << Entropy
<< "\nTemperature=" << Temperature << endl;

LeKin = 0.0; Lentropy = 0.0; Ltemperature = 0.0;
EKin = 0.0; Entropy = 0.0; Temperature = 0.0;

if ( process.id == MPI_MASTER )
cout << "\nSTEP:," << stepCounter << "\n";
stepCounter ++;
} // main loop

Konieczno$¢ komunikacji pomiedzy procesami wynika z charakteru symulacji metoda
czastek. Dwie istotne z tego punktu widzenia cechy takich symulacji to oddzialywanie cza-
stek na odleglos¢ oraz poruszanie sie czastek w pudle obliczeniowym. Przy podziale pudia
obliczeniowego na poddomeny naturalnym jest, ze poruszajace sie czastki beda przekra-
czaly granice pomiedzy poszczegdlnymi poddomenami. Przykladowo, w i-tym kroku symu-
lacji czastka o numerze k przekracza granice pomiedzy domenami z domeny A do domeny
B. Dotychczas czastka ta znajdowala sie w domenie A i obliczenia dla niej przeprowadzatl
procesor p4, a dane dotyczace tej czastki znajdowaly sie¢ w dostepnej dla niego pamieci ope-
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nazwa zmiennej | typ zmiennej | opis zmiennej

1Cells Cell* tablica zwierajaca tylko cele
nalezace do biezacego pro-
cesu. Tablica cells zawiera
cele sktadajace sie na cate pu-
dto obliczeniowe.

LeKin double lokalna energia kinetyczna.
Suma energii kinetycznych
czastek nalezacych w danym
kroku czasowym do biezacego

procesu.
Lentropy double lokalna entropia.
Ltemperature double lokalna temperatura.

prtcls Particle * tablica czastek nalezacych je-

dynie do aktualnego procesu.

Tabela 5.2: Zmienne wprowadzone w implementacji rownolegtej wykorzystujacej sSrodowisko
MPI.

racyjnej. Wraz z przekroczeniem granicy wszystkie informacje o czastce k musza zostaé usu-
niete z pamieci procesora p 4, przestane do procesora pp i wpisane w odpowiednie struktury
danych znajdujace sie w pamieci tego procesora. Operacje te sg realizowane w procedurze
exportParticles(). Instrukcje dotyczace usuwania i dodawania informacji o czastkach w
odpowiednich strukturach danych nie sa istotne i nie zostaly tutaj oméwione. Schemat ko-
munikacji przesylajacej dane czastki k z poddomeny A do poddomeny B przedstawiono na
rysunku (5.8). Poniewaz poszczegdlne procesy sa logicznie ulozone w kartezjanska siatke,
kazdy z nich posiada 26 sasiadéw, tj. procesow sasiednich, z ktérymi wymienia komuni-
katy. Dla kazdego procesu komunikacja ta jest przeprowadzana w kazdym z 13 kierunkéw,
za kazdym razem z dwoma sasiednimi procesami. Dzieki skorzystaniu z funkcji komuni-
kacji asynchronicznej (nieblokujacych) i wywolywaniu ich w kolejnosci przedstawionej na
rysunku (5.8) uzyskuje si¢ pewnos¢, ze nie dojdzie do zablokowania (zakleszczenia) watkéw
i wszystkie komunikaty dotra do swojego miejsca przeznaczenia.

Kolejna cecha symulacji metoda czastek, istotng z punktu widzenia implementacji réw-
nolegtej dla architektury z pamiecig rozproszona, jest oddzialywanie czastek na odleglosé.
Chcac bowiem obliczyé wartosé sity dziatajacej na czastke k znajdujaca sie na tyle bli-
sko granicy pomiedzy poddomenami A i B, ze jej zasieg oddzialywania wykracza poza te
granice, trzeba obliczy¢ oddzialywania czastki k z czastkami znajdujacymi sie w sasiedniej
poddomenie. Niestety, informacje o tych czastkach nie sg dostepne dla aktualnego proce-
sora. Dlatego tez muszg zostaé one przestane z sgsiedniej poddomeny. Aby byé¢ pewnym,
ze wszystkie potrzebne informacje o czastkach zostana przestane, wystarczy przestaé¢ in-
formacje o wszystkich czastkach z cel przylegajacych do granicy pomiedzy poddomenami.
Wynika to z rozmiaru cel, ktéry jest niemniejszy od wartosci najwickszego promienia ob-
ciecia w modelowanym uktadzie. Procedura odpowiadajaca za przesylanie tych informa-
cji to znajdujaca sie w linii 5 funkcja exportClones(). Jej struktura jest bardzo podobna
do struktury funkcji exportParticles() i dlatego nie bedzie tutaj prezentowana. Jedyng
ro6znica jest ograniczenie przesylanych informacji do wytacznie takich, ktore sa potrzebne
podczas obliczania sit oraz to, ze informacje te nie sa usuwane z oryginalnej poddomeny. Po
wykorzystaniu tych informacji przy obliczaniu sit informacje te sa usuwane przy pomocy
funkcji removeClones().
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Rysunek 5.8: Schemat komunikacji w procedurze exportParticles().

Dodatkowo, w celu obliczenia wielkosci statystycznych modelowanego uktadu konieczne
byto wprowadzenie komunikacji grupowej. Poczatkowo, dla kazdego podukladu obliczane
sa wielkosci charakterystyczne tylko dla czastek tego podukladu. Nastepnie, wielkosci te
byly sumowane dla wszystkich proceséw przy pomocy funkcji Allreduce() oraz operatora
SUM. W ten spos6b mozliwe bylo obliczenie energii kinetycznej, entropii i temperatury dla
calego modelowanego uktadu.

5.3.3 Efektywno$¢ implementacji

Biorac powyzsze pod uwage dokonano implementacji réwnoleglej algorytmu symulacji me-
toda SPH z wykorzystaniem $rodowiska MPI. Uzyskany w ten sposéb algorytm moze po-
stuzy¢ do symulacji uktadu czastek dowolnym modelem oddzialywania krétkozasiegowego.
Wystarczy w tym celu jedynie zmodyfikowaé¢ sposéb obliczania sit oddzialywania.

W celu wyznaczenia efektywnosci implementacji réwnolegtej wykonane zostaly trzy sy-
mulacje przeptywu ptynu przez podtuzne naczynie. Symulacje te réznity sie pomiedzy soba
srednia liczba czastek na jeden procesor (odpowiednio: 16384, 55296 oraz 131072). Kazda
wersja symulacji zostala wykonana kilka razy, za kazdym razem dla innej liczby proceso-
row. Dzieki temu mozliwe bylo oszacowanie wydajnosci implementacji réwnoleglej poprzez
wyznaczenie jej efektywnosci. Otrzymane wyniki zostaly przedstawione na rysunkach (5.9)
oraz (5.10).

Na rysunku (5.9) przedstawiony zostal éredni czas wykonania jednego kroku symulacji.
7 wykresu tego mozna wywnioskowaé, ze czas ten jest w przyblizeniu staly wraz ze wzrostem
liczby procesoréw wykorzystanych w symulacji, dla ustalonej liczby czastek przypadajacej
na jeden procesor. Dodatkowy, niewielki wzrost mozna przypisa¢ narzutowi komunikacyj-
nemu pomiedzy poszczegélnymi jednostkami obliczeniowymi. Natomiast na rysunku (5.10)
przedstawiona zostala efektywnos¢ wzgledna tych symulacji. Z rysunku tego mozna od-
czytaé, ze efektywnos¢ wzgledna nie zalezy od rozmiaru problemu i dla wszystkich trzech
przypadkéw zachowuje sie podobnie wraz ze wzrostem liczby procesoréw.
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Rysunek 5.9: Czas wykonania programu symulacji w wersji dla komputeréw z pamiecia
rozproszong, wykorzystujacej srodowisko MPI, w funkcji liczby procesoréw.
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Rysunek 5.10: Efektywno$é wzgledna implementacji rownoleglej wykorzystujacej srodowi-
sko MPI.
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5.4 Optymalizacja algorytmu wykorzystujgcego srodowisko
MPI

Przedstawiony w podrozdziale 5.3 algorytm rownolegly przeznaczony na architektury z
pamiecig rozproszong opiera sie na dekompozycji domenowej. Oznacza to, ze obszar pudla
obliczeniowego jest podzielony na rozltaczne domeny, z ktoérych kazda jest przyporzadkowana
do innej jednostki obliczeniowej. Poszczegdlne jednostki wymieniaja pomiedzy sobg dane
za pomocy przesylanych komunikatéow. Komunikaty przesylane sa pomiedzy procesorami
tylko wowczas, gdy jest to niezbedne, a wielkos¢ przesytanych danych zostalta ograniczona
do minimum. Od wielkosci danych i czestosci ich przesylania zalezy czas, jaki program sy-
mulacji przeznacza na komunikacje pomiedzy procesorami. Wielkosé przesytanych danych
zalezy od sposobu podzialu pudla obliczeniowego na domeny. Podzial ten jest optymalny
wowcezas, gdy granice pomiedzy domenami majg posta¢ plaszczyzn rownolegltych do bokdow
pudta obliczeniowego. Kazdy inny podzial zwieksza iloé¢ przesytanych danych. Istnieje row-
niez inna mozliwos¢ optymalizacji wykonania calego programu réwnolegtego. Moze to zostaé
zrealizowane poprzez odpowiednie rozmieszczenie ptaszczyzn podziatu uwzgledniajace moz-
liwoéci obliczeniowe i wielko$é¢ danych poszczegdlnych procesoréw. Podzial ten moze zostaé
odpowiednio dobrany na poczatku symulacji w przypadku, gdy dostepne sa informacje do-
tyczace mocy obliczeniowej poszczegdlnych jednostek oraz gestosci czastek w poddomenach
przyporzadkowanych tym jednostkom. W przypadku jednak, gdy dostepna moc oblicze-
niowa na poszczegdlnych procesorach moze sie zmieniaé¢ wraz z czasem trwania symulacji
badz tez czastki, przemieszczajac sie pomiedzy jednostkami zmieniaja swoja gestosé, w celu
optymalizacji czasu wykonania algorytmu réwnoleglego konieczne jest wyposazenie imple-
mentacji w mechanizmy réwnowazenia obcigzenia. Procedura ta polega na dynamicznym
dostosowywaniu podzialu pudta obliczeniowego na domeny tak, aby czasy wykonania kro-
kéw obliczeniowych na poszcezegdlnych jednostkach réznity sie od siebie jak najmniej. W
przypadku takim sytuacje, w ktérych jedna jednostka po wykonaniu swojej porcji obliczen
czeka na wykonanie obliczen przez inne jednostki sa ograniczone do mimimum.

W opisywanym przypadku dynamiczne rownowazenie obcigzenia polega na zmianie po-
lozenia granic pomiedzy poddomenami. W ten sposéb zmienia si¢ ilo$¢ cel przyporzadkowa-
nych do poszczegblnych procesoréw, a co za tym idzie zmienia sie ilosé czastek, dla ktérych
wybrany procesor ma przeprowadzaé obliczenia. Dzigki temu mozliwa jest zmiana czasu
obliczen dla procesoréw, a przez to optymalizacja wykonania programu przez wszystkie
procesory.

Dla kazdego z trzech wymiaréw granice pomiedzy poszczegdlnymi poddomenami maja
postaé réwnoleglych ptaszczyzn. Skutkiem tego zatozenia jest fakt, ze rozpatrywane domeny
maja ksztalt prostopadloécianu oraz to, ze zmieniajac polozenie jednej ptaszczyzny zmienia
sie granice wszystkich domen, ktére ona rozdziela. W przypadku, gdy pudto obliczeniowe
jest podzielone na poddomeny tylko wzdtuz jednego wymiaru, oznacza to zmiane granic
tylko dwéch domen. Jesli podzial pudla na poddomeny przebiega wzdtuz dwoch lub trzech
wymiaréw, liczba tych poddomen jest odpowiednio wieksza.

Ponizej zamieszczono opis procedury réwnowazenia obcigzenia dla przypadku, gdy po-
dzial na poddomeny zostal wykonany tylko wzdluz jednego wymiaru. Ide¢ przedstawiono
na rysunku (5.11). Rozszerzenie algorytmu dla przypadku jednowymiarowego na wigksza
liczbe wymiarow nie jest skomplikowane i zostanie opisane w dalszej kolejnosci na podstawie
ponizszego, prostszego przypadku.

Aby odpowiednio dobraé¢ podzial pudta obliczeniowego konieczna jest znajomosé aktu-
alnego obciazenia kazdego z wykorzystywanych w obliczeniach procesoréw. W tym celu,
w czasie trwania obliczen dla kazdego procesora ¢ obliczany oraz sumowany w kolejnych
krokach obliczeniowych jest czas wykonywania obliczenen t;. Na tej podstawie, co z géry
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Rysunek 5.11: Przyktad dziatania procedury réwnowazenia obciazenia. Zmiana podziatu na
domeny w jednym kierunku.

zatozona liczbe krokéw 1bSteps, nastepuje sprawdzenie, czy spelniony jest warunek ko-
nieczny do zmiany podzialu pudla obliczeniowego. W tym celu, obliczany jest éredni czas
wykonania dla wszystkich procesoréw, t = (t1 + t2 + ... + ty)/N. Nastepnie oblicza sig, o
ile warstw cel nalezy zmieni¢ obszar przyporzadkowany rozpatrywanemu procesorowi:

t—1t; 1
An; = {nl Tt/ + ZJ , (5.8)
gdzie n; oznacza ilo$¢ warstw cel na procesorze o numerze i. W przypadku, gdy An; < 0,
wowczas procesor ¢ jest zbyt obcigzony obliczeniami w poréwnaniu do innych procesoréw
i konieczne jest w takim przypadku przekazanie ,nadwyzki” warstw do innych proceso-
row. W przeciwnym przypadku zasoby jednostki obliczeniowej nie sg wykorzystywane w
pelni i aby to zmieni¢ nalezy ,przyja¢” od innych jednostek dane do obliczen. Wartosci
wyznaczone dzieki powyzszemu wzorowi moéwia, ile warstw cel nalezy wymieni¢ z innymi
procesorami. Nawet przez caly czas trwania symulacji liczby te moga by¢ réwne zeru. Jesli
jednak cho¢ jedna z nich jest rézna od zera, wowczas nalezy zmieni¢ aktualny podziat pudta
obliczeniowego na domeny.

Przed przystapieniem do zmiany granic domen konieczne jest jeszcze zmodyfikowanie
liczb obliczonych powyzszym wzorem tak, aby spelnialy pewne warunki. Jesli An; > 0,
wéwczas procesor ¢ jest procesorem odbierajacym, w przeciwnym przypadku procesorem
wysylajacycm. Poniewaz ilo$¢ warstw cel jest stata dla kazdego z trzech kierunkéw, to liczba
cel, z ktorych dane beda wystane i liczba cel, z ktérych dane nalezy odebraé musza by¢ sobie
réwne:

i€Sending 1€ Receiving

Warunek ten zazwyczaj nie jest spelniony dla liczb wyznaczonych zgodnie ze wzorem (5.8)
i dlatego konieczna jest ich modyfikacja. W tym celu do wszystkich obliczonych liczb An;
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dodaje sie taka sama liczbe calkowita tak, aby ich suma ), An; byta réwna zero. W tym
przypadku, dobiera si¢ liczbe w taki sposéb, aby modut sumy byl najmniejszy, a nastepnie
dodatkowo modyfikuje sie czes¢ z liczb An; o £1 tak, aby powyzszy warunek byl spetniony.
Jedli mozliwych jest kilka rozwiazan powyzszej procedury, wybiera sie takie, dla ktorego
suma Y. |An;| jest najmniejsza. Dzigki temu réwniez liczba warstw cel do przestania jest
najmniejsza. Implikuje to minimalny czas potrzebny na rekonfiguracje systemu. Przykla-
dowo dla otrzymanych ze wzoru (5.8) liczb: 0, 3 w wyniku tego przeksztalcenia otrzymuje
sie liczby: —1, 1. Po przeprowadzeniu powyzszego przeksztalcenia nalezy jeszcze sprawdzié,
czy dla wszystkich procesoréw spetniony jest warunek An; > n;. W przeciwnym wypadku,
podczas przeprowadzania procedury réwnowazenia obcigzenia dwie przeciwlegle granice
domeny zamienia sie kolejnoscia i liczba wartstw cel dla procesora ¢ przyjmie niedopusz-
czalng warto$¢ mniejsza od zera. Aby tego uniknaé, w przypadku spelnienia powyzszego
warunku dla procesora o numerze k, liczbe Any inkrementuje siec odpowiednig liczbe razy,
dekrementujac jednoczesnie za kazdym razem najwieksza z liczb dla pozostatych proceso-
réw: An; = max{An;,i = 0...n — 1}. Otrzymane w wyniku powyzszych przeksztalcen
liczby An; moéwig doktadnie, o ile nalezy zmienié¢ liczbe wartstw cel dla poszczegdlnych
procesoréw.

Po obliczeniu wielkosci An;, kolejng czynnoscig w ramach procedury réwnowazenia ob-
cigzenia jest wyznaczenie liczb warstw cel, o ktore nalezy przesunaé kazda granice pomiedzy
domenami. Oznaczmy granice pomiedzy domenami o numerach ¢ oraz ¢ + 1 numerem i, a
liczbe warstw cel, o ktorg nalezy ja przesunaé, przez m;. Dodatkowo, niech granica pomie-
dzy domenami o numerach 0 oraz n — 1 ma numer n — 1. Nie da sie wyznaczy¢ liczby m; na
podstawie samych tylko liczb An; oraz An;11, ani tym bardziej liczb m;_; oraz m; na pod-
stawie warto$ci liczby An;. Wynika to z zaleznosci An; = m; —m;_1. W celu obliczenia liczb
m; konieczne jest uwzglednienie wszystkich liczb An; oraz dodatkowych zatozen, takich jak
warunki brzegowe. W przypadku nieperiodycznych warunkéw brzegowych rozwiazanie tego
problemu jest jednoznaczne i wzglednie tatwo jest je wyznaczy¢. Warunkiem réwnowaznym
nieperiodycznych warunkéw brzegowych jest m,_1 = 0. Korzystajac z tego warunku mozna
wyznaczy¢ wszystkie pozostate liczby m; w kolejnoéci ¢ = 0...n — 2 na podstawie réwnania
m; = An; + m;—1 W przypadku periodycznych warunkéw brzegowych rozwigzanie dla wa-
runkéw nieperiodycznych jest jedynie jednym z wielu mozliwych i stuzy jako punkt wyjscia
dla wyznaczenia innych rozwiazan. Inne rozwiazania mozna uzyskaé¢ dodajac do wszystkich
liczb m; te samg liczbe catkowita f. Bez warunku okreslajacego nieperiodyczne warunki
brzegowe uzyskuje sie dodatkowy stopien swobody i przez to mozna okresli¢ inny warunek,
jaki powinien by¢ spelniony przy podziale pudia na poddomeny. Przykladowo, moze to
by¢ zadanie, aby catkowita liczba przesylanych warstw cel byta minimalna lub zeby $rodki
ciezkosci poszezegdlnych domen pozostawaly nieruchome (dzigki temu domeny nie beda sie
przesuwaly wraz z przesuwajacymi sie czastkami). W pierwszym przypadku nalezy dobraé
taka liczbe f, aby warto$é¢ sumy byla minimalna Y |m;|), natomiast w drugim przypadku
liczba f powinna minimalizowaé sume |y m;|. W obydwu przypadkach minimalizacja jest
tatwa do przeprowadzenia, gdyz obie fukncje maja tylko dwa obszary swojej monotonicz-
noéci w funkcji zmiennej f. Wynika stad, ze ich minimum jest minimum globalnym. W
opisywanej implementacji przetestowano obydwa dodatkowe warunki. Ostatecznie, w celu
zminimalizowania czasu traconego na komunikacje, przyjeto to, dla ktorego ilos¢ wartsw cel
do przestania jest najmniejsza.

Przedstawione powyzej wyznaczenie liczb m; jest ostatnia czynnoscia w ramach pro-
cedury réwnowazenia obcigzenia. Po obliczeniu nowych granic pomiedzy domenami nalezy
jeszcze przypisaé czastki z cel, ktore zostaly wymienione pomiedzy domenami do odpowied-
nich procesoréw. To zadanie jest realizowane automatycznie przez opisywana wczesniej w
podrozdziale 5.3 procedure exportParticles().
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Rysunek 5.12: Konfiguracja poczatkowa uktadu dla testéw funkcji rownowazenia obciazenia.

Omowiona powyzej procedura dotyczy réwnowazenia obcigzenia dla przypadku, gdy
podzial pudla obliczeniowego na domeny jest wykonany wzdluz tylko jednego wymiaru.
Rozszerzenie procedury na przypadek, gdy podziatlu dokonano dla wiekszej liczby wymia-
row jest nieskomplikowane. Jedyna zmiang jaka nalezy wprowadzi¢ w implementacji jest to,
ze W opisywanej powyzej procedurze pojedyncza domene nalezy zastapi¢ warstwa domen,
posiadajacych taki sam indeks wzdluz rozpatrywanego wymiaru. Istotng zmiang imple-
mentacyjng w tym przypadku jest to, ze przed przystapieniem do wtadciwych, opisanych
powyzej obliczen, nalezy przeprowadzi¢ dla rozpatrywanej warstwy procesoréw redukcje,
aby moc obliczyé catkowity czas, jaki rozpatrywana warstwa procesoréw przeznaczyla na
obliczenia.

Dla zaprezentowania dzialania przedstawionej powyzej procedury réwnowazenia obcig-
zenia przeprowadzono testowa symulacje. W symulacji tej pudto obliczeniowe zostato wy-
pelnione czastkami pltynu w ten sposdb, ze w 1/8 jego czesci gesto$é czastek byla piecio-
krotnie wyzsza niz w pozostalym obszarze pudta. Konfiguracje poczatkows tej symulacji
przedstawiono na rysunku (5.12). W symulacji wykorzystano periodyczne warunki brze-
gowe. Wszystkim czastkom w symulacji nadano jednakowa i stala predkos¢ o kierunku
wyznaczonym przez wektor o wspélrzednych (1,1,1). Symulacje przeprowadzono dla dwéch
sposob6w dekompozycji domenowej: wzdluz jednego wymiaru (DIM=1) oraz dla trzech
wymiaréw (DIM=3). Dla kazdego z tych przypadkéw przeprowadzono dwie symulacje: z
wlaczona (LB on) oraz wylaczona (LB off) procedura réwnowazenia obciazenia. Wyniki
czasowe symulacji zostaly przedstawione na rysunku (5.13). Przedstawiono na nim czas
wykonania jednego kroku petli gtéwnej programu symulacji w sekundach wraz z postepem
symulacji. Z wykresu tego widaé, ze procedura réwnowazenia obciazenia znaczaco przy-
spiesza obliczenia. Dla przypadku tréjwymiarowego warto$¢ przyspieszenia jest réwna ok.
5 dla najbardziej niekorzystnego przypadku. Dodatkowo, z rysunku tego mozna wywniosko-
wac, o ile korzystniejszy jest podzial pudta obliczeniowego na domeny w trzech wymiarach
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Rysunek 5.13: Wyniki czasowe dzialania procedury rownowazenia obciazenia.

zamiast w jednym wymiarze, jesli tylko wprowadzenie takiego podzialu jest mozliwe. W
przypadku takim liczba czastek do przesylania jest o wiele mniejsza, niz w przypadku dla
tylko jednego wymiaru. Z tego powodu narzut komunikacyjny w programie symulacji jest
o wiele mniejszy.

Na rysunku (5.14) pokazano natomiast jak zmienialy sie polozenia granic pomiedzy
poddomenami podczas wykonania opisywanej symulacji testowej dla przypadku jednowy-
miarowego. Z rysunku tego wida¢, ze procedura réwnowazenia obcigzenia dziala w sposéb
zgodny z oczekiwaniami. Dopasowuje ona podzial pudta obliczeniowego na poddomeny
do zachodzacych zmian gestosci czastek. W obszarach, gdzie gesto$é¢ czastek jest wieksza,
procedura zwieksza ,rozdzielczos¢” podziatu pudla obliczeniowego na poddomeny.

5.5 Czlon losowy w wersji ro6wnolegtej MPI

W algorytmach nowoczesnych modeli czastek dla komputeréw z pamiecia rozproszona na-
lezy zwrocié szczegdlng uwage na implementacje losowego charakter oddziatywan pomiedzy
czastkami. W szczegdlnosci dotyczy to opisywanych w niniejszej pracy modeli DPD oraz
SDPD, w ktorych oddzialywania pomiedzy czastkami zaleza od zmiennej losowej zgodnie z
wzorami (3.5) oraz (3.35,3.36). Wzory te, wyprowadzone przy pomocy metod fizyki staty-
stycznej i przy zachowaniu zatozen odpowiednich dla kazdego z modeli stanowia integralna
czedé kazdego z nich. Od ich prawidlowej implementacji zalezy poprawnosé wynikow otrzy-
mywanych przy pomocy symulacji z wykorzystaniem wspomnianych modeli. Implementacja
metody czastek przeznaczona na architektury z pamiecia rozproszona, w ktérej nie wyste-
puja oddzialywania zalezne od zmiennej losowej, zostata przedstawiona w podrozdziale 5.3.
Zostala tam opisana implementacja metody SPH, w ktérej oddzialywania wystepujace po-
miedzy czastkami maja charakter hydrodynamiczny i nie wystepuje w nich czlon zalezny od
zmiennej losowej. W przypadku modeli, w ktorych wystepuja oddziatywania stochastyczne,
konieczna jest modyfikacja przedstawionej implementacji.

Koniecznos$¢ wprowadzenia modyfikacji wynika z dekompozycji domenowej. W jej wy-
niku pudlo obliczeniowe wraz ze znajdujacymi si¢ w nim czastkami zostaje podzielone na
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Rysunek 5.14: Zmiany granic pomiedzy poddomenami dla symulacji testowej. Rownowaze-
nie obciazenia wzdluz jednego wymiaru.

roztaczne poddomeny, z ktérych kazda jest przydzielana oddzielnej jednostce obliczeniowej.
Dopéki rozpatrywane sa oddzialywania pomiedzy czastkami znajdujacymi sie w tej samej
domenie, dopoty mozliwe jest stosowanie algorytmu obliczen analogicznego jak dla modelu
bez czlonu stochastycznego. Problem pojawia si¢ natomiast wéwczas, gdy konieczne jest
obliczenie oddzialywania pomiedzy para czastek, z ktérych kazda znajduje sie w oddzielnej
poddomenie, czyli jest przetwarzana przez oddzielng jednostke obliczeniowa. W przypadku
takim do sasiednich domen przesytane sg kopie czastek znajdujacych sie w sasiedztwie gra-
nicy poddomen. Dzieki kopiom czastek mozliwe jest obliczenie sit dziatajacych na czastki
pochodzacych od czastek znajdujacych sie w sasiednich poddomenach. W metodzie SPH, w
ktoérej nie wystepuja sity stochastyczne, sity obliczane dla tej samej pary czastek na dwoch
roznych jednostkach obliczeniowych sa takie same. Niestety, nie jest to prawda w przy-
padku metod DPD oraz SDPD, w ktorych wystepuja sity stochastyczne. W sytuacji takiej,
w poszczegdlnych jednostkach obliczeniowych generowane sa rézne liczby pseudolosowe i
przez to sity obliczane dla tej samej pary czastek sa rézne. Przyktadowo, dla czastek a oraz
b znajdujacych sie w sasiednich poddomenach, odpowiednio A oraz B, sila dzialajaca na
czastke a pochodzaca od czastki b, obliczana jako oddzialywanie z kopig b’ bedzie inna,
niz sila dzialajaca na czastke b pochodzaca od czastki a, obliczana jako pochodzaca od
kopii a’. Przyczyng tego bedzie to, ze w pierwszym przypadku do obliczenia oddzialywania
wykorzystany zostanie generator liczb pseudolosowych na jednostce obliczeniowej My, a
w drugim generator z jednostki Mp. Sytuacja taka jest niedopuszczalna, gdyz tamie ona
IIT zasade dynamiki Newtona. Efekty takiej sytuacji, w przypadku duzej liczby czastek
moga by¢ trudne do zauwazenia, gdyz przypadkowy charakter sit powoduje, ze nie jest wi-
doczny zaden kolektywny ruch czastek ani zmiany w zachowaniu sie uktadu jako catoéci.
Jednak niezachowanie wzoréw wymaganych przez stosowany model moze zaburzy¢ wyniki
pod wzgledem termodynamicznym, tzn. moga by¢ one sprzeczne z zalozeniami fizycznymi
lezacymi u podstaw stosowanego modelu. Moze sie to objawia¢, przyktadowo, powolnym
wzrostem wartosci wielkosci termodynamicznych uktadu. Wzory w odpowiednich metodach
zostaly wyprowadzone na podstawie Scistej analizy matematycznej i podczas implementacji
nalezy dolozy¢ wszelkich staran, aby te same rygotystyczne zasady dotyczyly implementa-
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cji.
Ponizej zostaly zaprezentowane trzy podejscia rozwigzujace ten problem. Nastepnie
zostaly one poddane analizie oraz przetestowane w poszczegdlnych symulacjach.

5.5.1 Propozycja 1

Gléwnym celem proponowanych rozwiazan powinno by¢ zapewnienie, aby w celu oblicze-
nia oddzialtywania pary czastek o tych samych numerach zostaly wykorzystane te same
liczby pseudolosowe na dwoch réznych jednostkach obliczeniowych. Jednym ze sposobdw
spelnienia tego warunku moze by¢ wykorzystanie dla kazdej pary czastek liczb losowych
pochodzacych z oddzielnego, dla kazdej pary zdeterminowanego generatora. W ogdlnoéci,
generator liczb pseudolosowych mozna traktowaé jako funkcje ®(k, 1), gdzie k jest ziarnem
losowosci, a ¢ numerem kolejnej liczby z ciagu liczb pseudolosowych. Pierwsza propozycja
proponuje, aby dla kazdej pary czastek okresli¢ algorytm okreslajacy k. Przyktadowo, dla
czastek o numerach ¢ oraz j, moze to by¢ funkcja:

k = bin(r{’) @ bin(r{) ® bin(r]) © bin(r]) @ bin(rY) @ bin(r7) ® bin(t), (5.10)

gdzie bin(a) oznacza binarng reprezentacje liczby zmiennoprzecinkowej «, a operator @
oznacza operator XOR. Metoda ta generuje ziarno k na podstawie aktualnych polozen czastek
oraz biezacego kroku czasowego.

Wada tego rozwiazania jest to, ze dla niewatpliwej wygody rezygnuje sie tutaj z mate-
matycznej poprawnosci. Nie ma bowiem zadnej gwarancji ani metody dowodzacej, ze tak
generowane liczby losowe, jakkolwiek takie same dla dwéch jednostek obliczeniowych, beda
spelnialy testy, jakie powinny spelniaé liczby pseudolosowe. Jest to spowodowane tym, ze
ciagi te zalezg od reprezentacji zmiennoprzecinkowej oraz od uzytych w symulacji jedno-
stek. Przyktadowo, moze si¢ okazaé, ze ziarno k bedzie takie samo dla liczb ¢ oraz t + At i
wowcezas moga sie ujawini¢ korelacje pomiedzy poszczegdlnymi liczbami.

5.5.2 Propozycja 2

Polega ona na modyfikacji danych wymienianych w komunikatach pomiedzy dwoma proce-
sami - poddomenami. Dotychczas, przed przystatpieniem do obliczania sit pomiedzy pro-
cesami przekazywane byly potrzebne do obliczen dane, tzw. kopie czastek. Modyfikacja
polega na dotaczeniu do kopii kazdej czastki przesytanej z procesu o wiekszym identyfikato-
rze (proces A) do procesu o mniejszym identyfikatorze (proces B) odpowiedniej liczby liczb
pseudolosowych oraz jednoczesne ich zapamietanie w pamieci procesu A. Jesli dodatkowo
w implementacji wprowadzi sie mechanizm zachowujacy uporzadkowanie czastek w ramach
struktury reprezentujacych cele, mozliwe wéwczas bedzie przyporzadkowanie oddziatujacej
parze w procesie A: czastka i - kopia czastki j tych samych liczb pseudolosowych, co oddzia-
tujacej parze w procesie B: kopia czastki i - czastka j. W ten sposdb wartosci oddziatlywania
pomiedzy czastkami ¢ oraz j obliczone w procesach A oraz B beda takie same.

Propozycja ta wymaga znajomosci liczby sasiadéw czastki z procesu A, z jakimi be-
dzie oddzialywala czastka j z procesu B. Jest to konieczne, aby wygenerowaé¢ odpowiednia
ilos¢ liczb pseudolosowych dla czastki j i przestaé je razem z kopia czastki j do procesu
A. Niestety, doktadne obliczenie tej wartosci jest niemozliwe przed przystapieniem do ob-
liczania oddzialywan. Mozna jednak zalozy¢, co jest prawda w wiekszosci wystepujacych
przypadkéw, ze liczba ta bedzie tego samego rzedu, co liczba oddziatujacych sasiadow w
poprzednim kroku czasowym. W opisywanej implementacji zalozono, ze liczba ta nie bedzie
wigksza niz dwukrotnie.
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Propozycja ta korzysta z generatora liczb losowych, ktory nie jest zalezny od polozen
czastek ani od aktualnego kroku czasowego. Dzigki temu zaimplementowane oddziatywania
sa zgodne z oddzialywaniami zadanymi wzorami wlasciwymi dla kazdej metody i dzieki
temu mozna oczekiwaé poprawnosci otrzymywanych wynikéw.

5.5.3 Propozycja 3

Trzecia propozycja polega na modyfikacji schematu komunikacji pomiedzy procesami. W
jej ramach obliczenia oddzialywan pomiedzy parami czastek znajdujacych sie w dwdch rdz-
nych poddomenach sa przeprowadzane tylko w jednym procesie (przykladowo w procesie o
wiekszym identyfikatorze). Nastepnie sa one przesylane do procesu o mniejszym identyfika-
torze i dodawane do wartosci dla odpowiednich czastek. Dzieki temu wartosci oddziatywan
dla pary czastek maja taka samag wartos¢ na obydwdéch jednostkach obliczeniowych. Roz-
wigzanie to wymaga zmian w dotychczasowym schemacie wymiany danych polagajacych na
dodatkowej komunikacji majacej miejsce juz po obliczeniu sit dla par czastek. Komunikacja
ta obejmuje przesytanie kopi czastek z powrotem do proceséw o nizszych identyfikatorach,
a doktadniej obliczonych dla nich oddzialywan i dodanie ich do wartosci obliczonych w
ramach tych procesow.

Propozycja ta wprowadza asymetrie obliczen. W dotychczasowych propozycjach oddzia-
lywania pomiedzy para czastek byly obliczane w ramach obydwdéch proceséw, do ktérych
nalezaly czastki. Ta propozycja przenosi obliczenia tylko do jednego z nich, kosztem jednak
wiekszego nakladu komunikacyjnego.

5.5.4 Poréwnanie propozycji i ich dyskusja

Wszystkie trzy opisane powyzej sposoby zostaly zaimplementowane i przetestowane. Wy-
niki przedstawiono na rysunku (5.15), na ktérym przedstawiono wzgledny wzrost czasu wy-
konania jednego kroku symulacji dla kazdej z trzech propozycji (oznaczone odpowiednio:
1, 2 oraz 3) oraz dodatkowo wyniki czasowe dla przypadku, gdy stochastyczny charakter
oddzialywan nie byl uwzgledniany (oznaczone przez 0). Rysunek ten przedstawia czasy
wykonania poszczegdlnych czesci petli gtéwnej dla metod DPD oraz SDPD. W metodzie
SDPD dla kazdej pary oddzialujacych czastek w kazdym kroku czasowym potrzebne jest
wygenerowanie 28 liczb pseudolosowych o rozktadzie normalnym. Przeklada sie to na czas
wykorzystywany na przesytanie tych danych pomiedzy jednostkami obliczeniowymi w ra-
mach propozycji drugiej. Dla metody SDPD o wiele szybsza, a zarazem efektywniejsza jest
propozycja trzecia, pomimo iz wprowadza ona dodatkowa komunikacje do schematu wy-
miany danych. W poréwnaniu z propozycjami druga i trzecia, propozycja pierwsza dziata
najszybciej, jednak z braku matematycznego dowodu jej poprawnoéci powinna ona by¢
stosowana jedynie w celach poréwnawczych.

Wady propozycji drugiej sa mniejsze w przypadku metody DPD. W modelu tym dla
kazdej pary czastek oddzialujacych konieczne jest wygenerowanie tylko jednej liczby pseu-
dolosowej. Stad tez przesylanie liczb pseudolosowych pomiedzy sasiednimi jednostkami ob-
liczeniowymi nie jest tak kosztowne, jak w przypadku metody SDPD. Wciaz jednak, po-
dobnie jak dla metody SDPD, w metodzie DPD propozycja 3 jest szybsza od propozycji 2
i powinna by¢ stosowana w wymagajacych tego przypadkach.
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Rysunek 5.15: Poréwnanie czasowe trzech zaprezentowanych propozycji dotyczacych cztonu
losowego w symulacjach z wykorzystaniem srodowiska MPI. Opis w tresci podrozdziatu
5.5.4.

5.6 Porownanie efektywnosci implementacji wykorzystujg-
cych srodowiska OpenMP oraz MPI

Poréwnanie pomiedzy dwoma modelami implementacji réwnoleglej zostato wykonane na
kilku komputerach. Byly to:

e SGI Altix 3700 (Altix),

e IBM Power4 (Power4),

e HP Proliant DL585 (Proliant),

e komputer wykorzystujacy procesory AMD Opteron 270 Dual Core (Opteron).

W nawiasach podano nazwy, pod jakimi oznaczono wyniki uzyskane dla tych komputeréw
w dalszej czesci podrozdziatu. Szczegbltowy opis architektury kazdej z nich zostal przed-
stawiony w dodatku A. Poréwnania dokonano nie tylko pod katem réznych architektur,
ale réwniez dla trzech opisywanych w niniejszej pracy metod czastek, tj. DPD, SPH oraz
SDPD.

Na rysunku (5.16) przedstawiono efektywnosé wzgledna algorytméw réwnoleglych dla
opisywanych metod zmierzona na kazdej z rozwazanych architektur wyznaczona zaréwno
dla implementacji z wykorzystaniem Srodowiska OpenMP, jak i MPI. Wykresy te wy-
znaczono dla kazdej metody przy pomocy symulacji zachowania sie jednorodnego plynu
przeprowadzonej dla pudla obliczeniowego z natozonymi periodycznymi warunkami brze-
gowymi. Wykresy te pokazuja, ze efektywnos¢ implementacji rownoleglej jest praktycznie
taka sama dla trzech opisywanych metod. Wyniki otrzymane zaréwno przy pomocy Sro-
dowiska OpenMP jak i MPI nie zaleza od zaimplementowanej metody. Dla metod SPH,
SDPD oraz DPD sa one praktycznie takie same. Wyniki te sa zgodne z oczekiwaniami.
W kazdej metodzie czes¢ rownolegta p programu, na ktora sklada sie przede wszystkim
procedura obliczania sit pomiedzy czastkami, jest w przyblizeniu taka sama. Dlatego tez
wartosci otrzymane dla efektywnosci wzglednej dla trzech metod sg takie same.

75



Efektywnos¢ wzgledna [%] Efektywnos¢ wzgledna [%]

Efektywnos¢ wzgledna [%]

120
100
80
60
40
20

(a) Przypadek dla srodowiska MPI, komputer Altix.

100

80

60

40

20

(¢) Przypadek dla $rodowiska MPI, komputer Power4.

100

80

60

40

20

(e) Przypadek dla srodowiska MPI, komputer Proliant.

Altix MPI

DPD
SDPD
SPH

0 2 4 6 8 10 12
Liczba procesorow

Power4 MPI

DPD ——
SDPD
SPH

0 1 2 3 4 5 6
Liczba procesorow

Proliant MPI

DPD —=—
SDPD
SPH

0 1 2 3 4 5 6
Liczba procesoréow

Altix OpenMP
w 100 D] j—
< SDPD
c 80 SPH —o—
pe}
@
2 60
=
O
2 40
c
E; 20 T
qu —e
- 0

0 2 4 6 8 10 12
Liczba procesorow
(b) Przypadek dla srodowiska OpenMP, komputer Altix.
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(d) Przypadek dla srodowiska OpenMP, komputer Power4.
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(f) Przypadek dla srodowiska OpenMP, komputer Opteron.

Rysunek 5.16: Efektywnos¢ wzgledna implementacji rownolegtej algorytméw metody cza-
stek w funkcji liczby procesoréw dla opisywanych metod uzyskane dla réznych architektur

i modeli programowania.



Rysunek (5.17) przedstawia efektywno$é¢ wzgledna w funkcji liczby procesoréw dla kaz-
dej metody, a otrzymane dla réznych architektur i obydwu wykorzystywanych $rodowisk.

Wyniki te pokazuja, ze dla rozpatrywanych architektur najlepsze wyniki otrzymano przy
wykorzystaniu srodowiska MPI. Efektywnos$¢ implementacji rownoleglej w tym przypadku
maleje bardzo wolno ze wzrostem liczby procesoréw, osiagajac dla 12 procesoréw wynik
w przyblizeniu réwny 0.9. Wyniki otrzymane z wykorzystaniem srodowiska OpenMP sg
znaczaco gorsze od wynikow otrzymanych przy pomocy srodowiska MPI. Dla czterech pro-
cesoréw efektywnos$é wzgledna waha sie¢ w granicach 0.5-0.7. Dodatkowo, mozna zauwazy¢
pewne zréznicowanie wynikéw ze wzgledu na wykorzystywana architekture. Wyniki otrzy-
mywane z wykorzystaniem $rodowiska OpenMP na komputerze SGI Altix 3700 sa znaczaco
gorsze od tych otrzymywanych na innych komputerach. Jest to najprawdopodobniej spo-
wodowane specyfika tej architektury. W rzeczywistoéci jest to architektura rozproszona, w
ktérej pamieé¢ wspoélna jest w rzeczywistosci emulowana. Poniewaz pamieé wspédtdzielona
na tej architekturze jest jedynie emulowana, a w rzeczywisto$ci model pamieci jest rozpro-
szony, emulacja pamieci dzielonej wymaga implementacji paradygmatu przesylania komu-
nikatéw w tym celu. Dodatkowy poziom wywotan i implementacji skutkuje pogorszeniem
osiagéw co jest widoczne na rysunku (5.17). Efekt ten widaé szczegdlnie dobrze na rysunku
(5.18), na ktérym umieszczeono wyniki otrzymane z wykorzystaniem Srodowiska OpenMP
dla wszystkich opisywanych metod i ze wszystkich wykorzystywanych komputeréw. Wyniki
otrzymane na kompuerze Altix sg widocznie oddzielone od wynikow otrzymanych na innych
komputerach.

7 przedstawionych wynikéw mozna wywnioskowaé, ze podejscie, w ktOrym programista
ma bardziej szczegdlowy i doktadny wplyw na sposéb zréwnoleglenia jest wciaz bardziej
efektywny, niz podejscie w ktérym zréwnoleglanie dokonuje sie prawie automatycznie. Re-
zultaty te potwierdzaja dostepne w literaturze [21, 36], a otrzymane w wyniku przeprowa-
dzenia podobnych testow, lecz dla innych modeli oddzialywania.

5.7 Podsumowanie

W rozdziale przedstawione zostaly aspekty implementacji algorytmu réwnolegtego. Zapre-
zentowano dwie jego wersje, przeznaczone na architektury z pamiecig wspotdzielona i roz-
proszong. Na wstepie rozdzialu omoéwiono wskazniki wykonania réwnoleglego algorytmu
stuzace do oceny jakodci jego implementacji. Nastepnie szczegdétowo przedstawiono obydwie
implementacje: dla architektury z pamiecia wspélng z wykorzystaniem standardu OpenMP,
oraz dla architektury z pamiecia rozproszong z wykorzystaniem srodowiska MPI. Kolejno,
oméwiono wyniki poréwnania obydwu implementacji. Wyniki te jednoznacznie wskazuja na
wieksze mozliwosci implementacji dla komputeréw z pamiecia rozproszona. Kolejne podroz-
dzialy przedstawiaja optymalizacje implementacji. W obu przypadkach stosunkowo niskim
nakltadem pracy mozna uzyskaé znaczacy wzrost efektywnosci ich wykonania.
Autor do swoich gléwnych osiagnieé zalicza:

1. propozycje réwnoleglego algorytmu symulacji metoda oddzialujacych czastek dla kom-
puteréw z pamiegcia wspdldzielong wykorzystujaca standard OpenMP,

2. propozycje rownoleglego algorytmu symulacji metoda oddziatujacych czastek dla kom-
puteréw z pamiecia rozproszona. Do jego implementacji mozna wykorzystaé dowolne
srodowisko przesylania komunikatéw, przyktadowo MPI,

3. zaproponowanie trzech sposobéw uwzglednienia losowego charakteru sit w metodach
DPD oraz SDPD, ich poréwnanie oraz wskazanie propozycji najbardziej efektywnej,
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Rysunek 5.17: Efektywnos¢ wzgledna implementacji rownoleglej algorytméw metody cza-
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stek w funkcji liczby procesoréw dla rozpatrywanych metod.
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Rysunek 5.18: Wyniki otrzymane z wykorzystaniem $rodowiska OpenMP.

4. zaproponowanie oraz implementacja kompletnego algorytmu rownowazenia obciaze-
nia dla implementacji pracujacej w oparciu o przesylanie komunikatéw,

5. poréwnanie efektywnoéci réwnoleglych algorytméw symulacji wykorzystujacych éro-
dowiska OpenMP oraz MPI.

Nalezy podkresli¢, ze zaproponowane algorytmy moga by¢ uzyte do symulacji metodami
czastek dla dowolnego oddzialywania krétkozasiegowego. Maja zatem charakter ogdlny.
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Rozdziat 6

Przyktadowe wyniki

Zaprezentowane w poprzednich rozdziatach algorytmy symulacji zostaly wykorzystane do
symulacji przebiegu kilku wybranych zjawisk fizycznych. W rozdziale przedstawione sa wy-
niki tych symulacji. Dotycza one zjawisk, ktore dos¢ powszechnie sa opisywane w literaturze
jako przypadki testowe, badz tez znajduja si¢ w obszarze bedacym w szczegblnym zainte-
resowaniu z punktu widzenia nowoczesnej inzynierii.

6.1 Modyfikacja metody SPH do modelowania napiecia po-
wierzchniowego

Realizacja zjawisk, w ktorych wystepuje napiecie powierzchniowe ptynu wymaga dodania
do sit wystepujacych w modelu dwéch dodatkowych cztonéw. Pierwszy z nich odpowiada
za wzajemne przycigganie czastek pltynu, drugi natomiast modeluje oddzialywanie miedzy
czastkami plynu a czastkami $cian naczynia.

6.1.1 Oddzialywania plyn-plyn

Napiecie powierzchniowe jest efektem wzajemnego przyciagania sie molekul cieczy. W me-
todach czastek operujacych na skalach przestrzenno-czasowych wiekszych niz dynamika
molekularna nie jest mozliwe dokladne modelowanie oddzialywan pomiedzy molekutami
plynu. Skala stosowania metod jest znacznie wieksza, niz skala miedzyczasteczkowa. Idea
zjawiska jednak pozostaje taka sama, za$ jego modelowanie polega na wprowadzeniu do-
datkowych oddzialywan przyciagajacych pomiedzy czastkami. W metodzie SPH okazalto
sie to by¢ dos¢ trudne w przypadku, gdy zasieg dodatkowej sity byl taki sam jak zasieg
oddziatywan SPH. W przypadku tym dodatkowa sita przyciggajaca tak modyfikuje oddzia-
tywania SPH, Ze prowadzi do powstania artefaktéw numerycznych (czastki SPH dazyty do
laczenia sie w pary). Dlatego, zgodnie z sugestia zawarta w [105], zwigkszono zasieg tej sity
dwukrotnie w poréwnaniu z oddzialywaniami SPH. W przypadku takim nie zaobserwo-
wano zadnych niepozadanych efektéw, a otrzymane rezultaty sa zgodne z oczekiwaniami.
Wprowadzona sita jest postaci:

4

gdzie A to pewna stala dodatnia, W to funkcja jadra. Wykres zaleznosci wartosci sity od
odleglosci miedzy czastkami zostal przedstawiony na rysunku (6.1).

1
Fz’j = —AW <§7"cut — Tij; Tcut) y (61)
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Rysunek 6.1: Wykres dodatkowej sity dziatajacej pomiedzy czastkami, ktéra modeluje na-
piecie powierzchniowe.

6.1.2 Oddzialywania plyn-Scianki

Aby wlasciwie zamodelowaé zjawiska zachodzace w cieczach wykazujacych charakter hy-
drofilowy lub hydrofobowy konieczne jest wprowadzenie dodatkowych oddziatywan przy-
ciagajacych pomiedzy czastkami cieczy a czastkami $cian naczynia. W przedstawionych
dotychczas wynikach oddzialywania $cianki-ptyn byly modelowane jedynie jako odpycha-
jace. Wprowadzono wiec dodatkowy czlon przyciagajacy. Jego postaé jest dana wzorem
(6.1), czyli dokladnie takim samym, jak w przypadku oddzialywan plyn-plyn, jednak z
inng wartoscig stalej A.

6.1.3 Wyniki

Przedstawione powyzej modyfikacje metody SPH zastosowano do symulacji dwoch zjawisk.

Relaksacja kropli ptynu w stanie niewazkosci

Pierwszym zjawiskiem, w ktérym zastosowano zmodyfikowang metode SPH jest symulacja
oscylacji kulistej kropli ptynu w prézni w warunkach niewazkosci. Zbudowanie konfiguracji
poczatkowej polegalo na utworzeniu idealnie kulistej kropli ptynu i przeksztalcenie jej do
elipsoidy zgodnie z wzorem [105]:

x’ _ Lr sin%sinu (6.2)

Yy sin ¢ cos % cosusgny |’ )
gdzie r = \/a? 4+ y2, ¢ = 0.637 oraz u = arctan(z/y), a wspélrzedna z kazdej czastki pozo-
stata bez zmian. Nastepnie uruchomiono symulacje i zmierzono czas relaksacji kropli, ktéry
zalezy od wartosci napiecia powierzchniowego modelowanego ptynu [105]. Przy braku lep-
kosci kropla oscylowataby wokél potozenia réwnowagi w nieskoniczonosé. W symulowanym
zjawisku wprowadzona byla sztuczna lepkosé, ktéra ttumita oscylacje. Zmierzono przez to
czas relaksacji. Przebieg relaksacji przedstawiono na rysunku (6.2). Uruchomione zostaty
cztery takie symulacje, kazda dla innej wartosci sit napiecia powierzchniowego.

Czas relaksacji zalezy od wartosci wspotczynnika napiecia powierzchniowego jak ~ v~

[105]. Wykres, jaki otrzymano z symulacji, przedstawiony na rysunku (6.3), pokazuje, ze
otrzymana zaleznos¢ jest zgodna z obserwacjami.

1/2
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Rysunek 6.2: Przebieg relaksacji kropli ptynu.
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Rysunek 6.3: Zaleznos¢ czasu relaksacji kropli ptynu od wartodci sity przyciagajacej mode-
lujacej napigcie powierzchniowe.
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Rysunek 6.4: Otrzymane meniski dla réznych wartos$ci napiecia powierzchniowego: a) me-
nisk wypukly, b) menisk wklesty.

Powstawanie meniskéw w kapilarze

Drugim zjawiskiem, w ktérego symulacji wykorzystano zaimplementowany model napiecia
powierzchniowego w metodzie SPH jest powstawanie meniskow w kapilarze. W zaleznosci
od tego, czy wzajemne przyciaganie czastek pltynu byto silniejsze lub stabsze od ich przy-
ciagania przez czastki Scianek, otrzymano meniski o réznych ksztattach. Wyniki jakoSciowe
przedstawiono na rysunku (6.4). Dla przypadku, w ktérym przyciaganie wzajemne czastek
cieczy bylo silniejsze od ich przyciggania przez czastki $cian, otrzymano menisk wypukty,
ktory jest przedstawiony na rysunku (6.4a).

W przypadku, gdy przyciaganie czastek SPH przez czastki écian bylo silniejsze od
ich wzajemnego przyciggania, otrzymano menisk wklesty, ktéry przedstawiono na rysunku
(6.4b). Obydwa rysunki pokazuja, ze zaproponowana postaé sit modelujacych napiecie po-
wierzchniowe dobrze symuluja to zjawisko.

6.2 Modelowanie przeplywu cieczy
nie-newtonowskiej

Zdecydowana wiekszo$¢ ptynéow wystepujacych w przyrodzie stanowia ptyny nie-newtonowskie.
Stad konieczno$¢ ich tatwego modelowania w réznych skalach przestrzenno-czasowych. Ich
podstawowsg cecha charakterystyczng jest nieliniowy zalezno$é wspdlczynnika lepkosci cie-
czy od lokalnej predkosci $cinania.

Aby zaproponowac¢ model zdolny do symulowania przeptywoéw plynéw nie-newtonowskich,
zaproponowano modyfikacje modelu sztucznej lepkosci Monaghana [100]. Modyfikacja po-
lega na zamianie réwnania (3.13) na réwnanie:

(6.3)

Zgodnie z tym rownaniem lepko$é dzialajaca pomiedzy dwoma czastkami zalezy nieliniowo
od ich predkosci wzglednej. Dzieki temu mozliwe jest otrzymanie nie-newtonowskiego cha-
rakteru modelowanego ptynu. Objawia sie to w symulacji poprzez zmiane profilu predkosci
przepltywu, ktéry odpowiada wspotczynnikowi lepkosci zalezacemu nieliniowo od predkoéci
Scinania [57].

Zjawiskiem, ktore zostato zamodelowane W celu sprawdzenia
nie-newtonowskiego charakteru symulowanego ptynu byl przepltyw plynu przez naczynie
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Rysunek 6.5: Symulacja przeptywu plynu w naczyniu cylindrycznym: a) rozktad predkosci,
b) profile predkosci dla dwéch réznych modeli lepkosci.

cylindryczne. Poczatkowo, wszystkie czastki ptynu wypelniajace naczynie spoczywatly. Na-
stepnie, kazdej z nich nadano predkosé¢ poczatkowa wzdluz osi naczynia i przeprowadzono
symulacje do momentu zatrzymania sie¢ czastek. Przelyw plynu przez naczynie byt ha-
mowany przez silty dyssypatywne dzialajace pomiedzy czastkami $cian i czastkami plynu.
Oddziatlywania te byly modelowane poprzez model DPD z ta réznica, ze czlon brownow-
ski tego modelu zostal wylaczony. Przyktadowy otrzymany rozktad predkosci w naczyniu
zostal przedstawiony na rysunku 6.5.a. Na rysunku tym przy pomocy koloréw oznaczono
predkosci czastek wzdluz osi naczynia. Kolor czerwony oznacza predko$é¢ najwieksza, a ko-
lor niebieski najmniejsza. Uruchomiono kilka symulacji, kazda dla innego modelu lepkoéci.
Przy poréwnaniu modelu lepkosci Monaghana z modelem zmodyfikowanym wedtug wzoru
(6.3) zauwazono, ze profil predkosci z modelu zmodyfikowanego r6zni si¢ o profilu z modelu
Monaghana zgodnie z oczekiwaniami. Jest on bardziej ptaski od profilu otrzymanego z mo-
delu Monaghana, to znaczy predkosé ptynu przy Sciankach byta szybsza, a zdala od nich
wolniejsza niz dla ptynu z modelem lepko$ci Monaghana. Potwierdza to nie-newtonowski
charakter modelowanego ptynu [57]. Profile predkosci dla dwéch modeli: Monaghana i zmo-
dyfikowanego réwnaniem (6.3) zostaly przedstawione na rysunku 6.5.b.

Poprzez wykorzystanie modyfikacji opisanej wzorem (6.3) wprowadzona zostala nieli-
niowa zaleznos¢ wspoétczynnika ji;; od predkosci v;;. Réwnanie to jest jedynie przykladem
tego typu modyfikacji i pokazuje mozliwosci dalszych badan prowadzonych w tym zakre-
sie. Wykorzystane zostaly réwniez inne rownania, dla ktorych jednak otrzymano bardzo
podobne rezultaty.

6.3 Separacja faz symulowana przy pomocy modelu DPD

Separacja faz jest zjawiskiem, w ktérym wielosktadnikowy ptyn przechodzi od stanu jedno-
rodnego do stanu z wyréznionymi i oddzielonymi przestrzennie fazami. Teoretyczne pod-
stawy tego zjawiska podane zostaly przez Cahna i Hilliarda w pracy [26]. Zjawisko to jest
powszechnie spotykane w wielu problemach nauki i techniki. Stad zrozumienie jego mecha-
nizméw i co za tym idzie, jego poprawna symulacja , maja tak istotne znaczenie.

W modelu DPD zjawisko to zostalo zamodelowane poprzez umieszczenie w pudle ubli-
czeniowym czastek dwoch rodzajow. Wspodtezynniki sktadowych sit oddziatywania pomie-
dzy czastkami zostaly dobrane tak, aby czastki tego samego rodzaju odpychaly sie sita o
mniejszej wartoéci, niz czastki réznego rodzaju. Dodatkowo, oddzialujace czastki réznych
typow dyssypuja energie bardziej niz czastki tego samego typu. Dzieki temu na granicy
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Rysunek 6.6: Kolejne widoki modelowanego uktadu w symulacji separacji faz metoda DPD.

dwoch faz powstaje sita napiecia powierzchniowego i obydwie fazy nie mieszaja sie ze soba.

W prezentowanej symulacji liczba czastek kazdego typu byta taka sama. Poczatkowy
uktad symulacji wygenerowano losowo przypisujac kazdej czastce jeden z dwéch typoéw. W
trakcie trwania symulacji zaczely powstawacé skupiska czastek tego samego typu, ktérych
rozmiar powickszal si¢ z czasem trwania symulacji. Wyniki te sa zgodne z tymi zaprezen-
towanymi w pracy [42]. Uklad osiagnal stan réwnowagi gdy wartos$¢ energii kinetycznej
uktadu jako catosci przestala maleé.

Wybrane kroki symulacji zostaly przedstawione na rysunku (6.6).

6.4 SDPD - przeplyw ciepta

Metoda SDPD umozliwia symulowanie zjawisk analogicznych jak metody DPD oraz SPH.
Wynika to stad, ze jest ona uogdlnieniem zaréwno metody DPD, jak i SPH. Jednak do-
datkowo w poréwnaniu do wymienionych metod, potrafi ona réwniez poprawnie modelowaé
zjawiska fizyczne, w ktorych istotne sg termodynamiczne wlasnosci symulowanego ptynu. W
celu ukazania tej mozliwosci przeprowadzono testowg symulacje przeptywu ciepta w jedno-
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Rysunek 6.7: Przeplyw ciepta w jednorodnym ptynie zamknietym w prostopadtosciennym
pudle obliczeniowym.

rodnym plynie zamknietym w prostopadtosciennym pudle obliczeniowym. Wybrane kroki
symulacji przedstawione zostaly na rysunku (6.7), na ktérym temperature poszczegélnych
czastek uktadu oznaczono kolorem.

Aby przetestowad fizyczne podstawy zaimplementowanego modelu w czasie trwania sy-
mulacji mierzono tempreature ptynu w 5 punktach oddalonych od zrédta ciepta kolejno o
0.0, 0.1, 0.2, 0.3, 0.4 oraz 0.5 dtugosci pudta obliczeniowego. Wyniki przedstawione zostaty
na rysunku (6.8). Zalezno$¢ analityczna temperatury od czasu w zadanym polozeniu w pu-
dle obliczeniowym moze by¢ podana jedynie w formie nieskonczonego szeregu [103, 135],
dla ktérego trudno przedstawi¢ wykres w postaci analogicznej jak na rysunku. Wyniki z
rysunku mozna jednak poréwnaé z wynikami otrzymanymi z innych symulacji podobnych
zjawisk []. Z poréwnania tego wynika, ze otrzymane i poréwnywane wyniki sa niemal iden-
tyczne.

Dodatkowo, przeprowadzono symulacje dla dwoch réznych wartosci parametru & (wsp6t-
czynnik przewodnictwa cieplnego) i ich wyniki przedstawiono na rysunku (6.9). Wyniki te sa
zgodne z oczekiwaniami - im wieksza wartos¢ parametru k, tym szybsza propagacja ciepta
w modelowanym ptynie. Uzyskane wyniki wskazuja, ze wplyw parametru x na symulacje
jest zgodny z oczekiwaniami.

6.5 Poréwnanie zaimplementowanych metod czastek

Przedstawione w niniejszej pracy wyniki zostaly otrzymane z wykorzystaniem trzech metod
czastek: DPD, SPH, oraz SDPD. Kazda z nich charakteryzuje skala przestrzenno-czasowa,
w ktérej metoda moze by¢ stosowana. Dodatkowo, kazda z wymienionych metod umozliwia
modelowanie zjawisk fizycznych o okreslonej ztozonosci. Jedynie metoda SDPD jest zdolna
do symulacji fizycznych poprawnie modelujacych termodynamiczny aspekt zjawiska. Jest
to mozliwe dzieki ujeciu réwnan metody w ramach formalizmu GENERIC. Ma to jednak
swoje koszty. Na rysunku (6.10) przedstawiono poréwnanie trzech metod pod wzgledem
ich kosztéw obliczeniowych wyrazonych w jednostkach: sekunda / ( krok obliczeniowy X
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Rysunek 6.8: Zalezno$¢ temperatury od kroku czasowego dla szeéciu réznych polozen.
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Rysunek 6.9: Zalezno$¢ temperatury od kroku czasowego dla dwoéch réznych wartosci pa-
rametru x (jednostki programowe).
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Rysunek 6.10: Koszt obliczeniowy opisywanych metod czastek dla symulacji zachowania
plynu jednorodnego.

czastka ). Wyniki te zostaly otrzymane z symulacji zachowania si¢ jednorodnego plynu w
pudle obliczeniowym z periodycznymi warunkami brzegowymi.

Wyniki te pokazuja, ze zwigkszenie fizycznej poprawnoéci metod czastek w metodzie
SDPD skutkuje zwiekszeniem czasu obliczen. W przypadku poréwnania metod SDPD oraz
DPD czas obliczen jest dtuzszy w przypadku metody SDPD o czynnik ok. 7.

6.6 Podsumowanie

W rozdziale przedstawione zostaly wyniki zastosowan metod i implementacji oméwionych
w poprzednich rozdziatach w modelowaniu ptynéw rzeczywistych. Przedstawione wyniki
dotyczg metod DPD oraz SPH, oraz metody SDPD. Wyniki otrzymane przy pomocy me-
tody SDPD sa o tyle warto$ciowe, ze jak dotychczas nie ukazaly sie w literaturze wyniki
otrzymane tg metoda podobne do opisanych.

Do gtéwnych osiagnieé autora zaliczyé¢ nalezy:

1. zaproponowanie modyfikacji modelu SPH umozliwiajacej modelowanie zjawisk, w kt6-
rych uwodacznia sie napiecie powierzchniowe symulowanego plynu,

2. zaproponowanie modyfikacji modelu SPH pozwalajacej otrzymaé cechy przeplywu
charakterystyczne dla ptynu nie-newtonowskiego,

3. wykorzystanie zaproponowanych algorytmow do implementacji symulacji zjawiska se-
paracji faz przy pomocy metody DPD,

4. wykorzystanie implementacji modelu SDPD do symulacji transportu ciepta w plynie
jednorodnym

5. okreslenie zakreséw zastosowan metod oraz przedstawienie ich kosztéw obliczenio-
wych.
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Rozdziat 7

Podsumowanie 1 wnioski

W rozprawie zaprezentowano wyniki prac dotyczacych realizacji algorytmoéow symulacji me-
toda czastek na architekturach z pamiecia wspoétdzielong oraz rozproszona. Przedstawiono
propozycje algorytméw implementacji réwnoleglej dla architektur komputerowych opartych
na modelach z pamiecig rozproszona i wspotdzielona. Zaprezentowano wyniki symulacji zja-
wisk i czasy wykonania implementacji w zastosowaniu do symulacji ptynéw metodami DPD,
SPH oraz SDPD.

W pracy udalo sie zrealizowa¢ nastepujace cele:

7.1

zaprezentowano efektywng implementacje nowoczesnych, teoretycznych modeli pty-
néow z wykorzystaniem paradygmatow programowania dla architektur z pamiecia
wspoéldzielong i rozproszona,

zaproponowano nowe sposoby implementacji rownoleglej algorytméw symulacji cza-
stek z wykorzystaniem Srodowisk MPI oraz OpenMP. Sposoby te ktada specjalny
nacisk na efektywne wykorzystanie dostepnych zasobéw obliczeniowych,

przebadano efektywnos¢ implementacji przeznaczonych na architektury z pamiecia
rozproszong i wspétdzielona. Wnioski wynikajace z poréwnania obydwu implementacji
wskazuja na istotne istotne réznice pomiedzy nimi, ktére nalezy uwzgledni¢ podczas
konstruowania i wykonywania symulacji,

zaproponowano sposob poréwnania definicji sasiedztwa pomiedzy czastkami. Na pod-
stawie wykonanego poroéwnania wysnuto wnioski dotyczace wtaéciwej definicji w sy-
mulacjach zaréwno plynéw Scisliwych, jak i niescidliwych,

zaproponowano i przetestowano modyfikacje wzorow okreslajacych napiecie powierzch-
niowe w metodzie SPH,

zaproponowano i sprawdzono nowy model lepkoéci pozwalajacy na modelowanie prze-
plywéw plynéw nie-newtonowskich,

wykorzystano zaprezentowana implementacje do symulacji ztozonych zjawisk z wyko-
rzystaniem metod DPD, SPH oraz SDPD.

Perspektywy dalszych prac

Podczas przeprowadzania badan opisywanych w niniejszej rozprawie pojawily sie nowe kwe-
stie wskazujace mozliwe kierunki dalszych prac. Jako najwazniejsze mozna wymienié:
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e dalsze prace nad mozliwosciami implementacji réwnoleglej metod czastek z wykorzy-
staniem nowych $rodowisk i architektur zaréwno komputeréw, jak i procesoréw,

e przebadanie mozliwosci implementacji hybrydowej na architekturach wyposazonych
w oddzielne jednostki obliczeniowe skladajace sie z procesoréw wielordzeniowych,

e wzbogacenie opisywanej implementacji o dodatkowe funkcjonalnosci, takie jak bar-
dziej ztozone schematy catkowania, mozliwos¢ modelowania potencjaléw dalekoza-
siggowych czy zdolnosé¢ do przeprowadzania symulacji przy pomocy metod z dwdch
réznych skal przestrzenno czasowych, co wymaga stosowania kilku krokéw czasowych
jednoczeénie,

e przetestowanie metod spdjnych termodynamicznie (formalizm GENERIC) do symu-
lowania zjawisk fizycznych nie posiadajacych do tej pory sprawdzonej metody obli-
czeniowej,

e zastosowanie metody SDPD do symulacji przebiegu skomplikowanych i ztozonych pro-
cesOw oraz zjawisk, w ktorych konieczne staje sie uwzglednienie termodynamicznych
aspektéw modelowanego uktadu.

7.2 Whnioski koncowe

Niniejsza praca przedstawia wyniki badan nad mozliwoscia implementacji réwnolegtej me-
tod czastek do symulowania plynéw dla architektur komputerowych z pamiecia rozproszona
i wspoéldzielona. Wydaje sie, ze przedstawione w pracy implementacje wyczerpalty mozli-
wosci optymalizacji czasu wykonania symulacji. Dotyczy to zaréwno wersji na architek-
tury z pamiecia rozproszona (Srodowisko MPI) jak i z pamiecia wspéldzielona ($rodowisko
OpenMP). Wyniki te prezentuja mozliwoéci imeplementacji réwnoleglej i $wiadcza o ko-
niecznosci korzystania z architektur wieloprocesorowych w symulacji plynéw nowoczesnymi
modelami opartymi na metodach czastek.

Wydaje sie, ze w najblizszym czasie spéjne termodynamicznie metody czastek osiagna
swoja dojrzatosé, jak réwniez powstajace architektury komputerowe zdolne bedg do prze-
prowadzania symulacji za pomoca tych metod dla uktadéw sktadajacych sie z duzej, niedo-
stepnej dzisiaj liczby czastek. Wymaga to stosowania sprawdzonych technik implementacji
réwnoleglej w celu optymalnego wykorzystania zasobéw obliczeniowych przysztych archi-
tektur. Niniejsza praca prezentuje istotne aspekty tych technik i zawiera wartosciowe wnio-
ski, ktére moga by¢ wykorzystane przy tworzeniu przyszltych implementacji réwnolegtych
symulacji metodami czastek.
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Dodatek A

Charakterystyka
wykorzystywanego sprzetu

Przedstawione w pracy wyniki symulacji oraz pomiary dla niej wskaznikéw wykonania row-
nolegltego przeprowadzono na szeregu komputeréw roéznigcych sie szczegdétami architektury.
W ponizszym rozdziale znajduje sie charakterystyka tych architektur wraz z wykorzysty-
wanym na nich oprogramowaniem.

A.1 HP ProLiant DL585

Maszyna ta charakteryzuje sie:
e 4 procesorami AMD Opteron™Model 865 1.8 GHz - 1 MB L2 dual core,
e 20 GB pamieci operacyjnej DDR taktowanej zegarem o czestotliwosci 400 MHz.

Jej dokladna charakterystyka jest przedstawiona w [75]. Zgodnie z informacjami poda-
wanymi przez producenta maszyna ta jest przeznaczona m.in. do wykonywania obliczen
wielkiej skali. W momencie udostepnienia mozliwosci wykorzystania w tej architekturze
czterech procesorow Opteron dual core maszyna ta byla jedna z najbardziej wydajnych w
swoim przedziale cenowym.

W niniejszej pracy na komputerze tym uruchamiane byly symulacje testujace wskazniki
wykonania réwnoleglego przy wykorzystaniu srodowiska MPI. W tym celu wykorzystano
implementacje srodowiska LAM/MPI [23] w wersji 7.0.6 wraz z dostarczonym wraz z nim
kompilatorem mpic++.

A.2 AMD Opteron 270 Dual Core

Komputer ten charakteryzuje sie:
e 4 procesorami AMP Opteron™Model 270 2.0 GHz - 1 MB L2 dual core,
e 12 GB pamieci operacyjnej DDR taktowanej zegarem.

W niniejszej pracy na komputerze tym uruchamiane byty symulacje testujace wskazniki wy-
konania réwnolegtego przy wykorzystaniu $rodowiska OpenMP. W tym celu wykorzystano
kompilator PGI [114] w wersji 7.1-3.
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A.3 SGI Altix 3700

SGI Altix 3700 jest serwerem obliczeniowym opartym na 64-bitowych procesorach Intel
Itanium 2. System ten cechuje sie duzg skalowalnoscig - moze zawiera¢ do 512 procesordw,
pozwala na uruchamianie programow réwnoleglych wykorzystujacych zaréwno paradygmat
oparty na przesylaniu komunikatéw jak i pamieci wspoétdzielonej. Mozliwe jest zaadresowa-
nie do 24 TB pamieci operacyjnej. System SGI Altix 3700 jest w rzeczywistosci klastrem
sktadajacym si¢ z oddzielnych jednostek, z ktérych kazda zawiera dwie pary procesordéw
(tzw. C-Bricks). Kazda para ma przypisana wlasne pamieé operacyjna. Poszczegdlne czesci
sa polagczone ze soba siecia NUMAlink™realizujaca topologie ,fat-tree”. Mechanizm ten
zapewnia dostep do dowolnej pamieci w calym systemie dla dowolnego procesora. Dzieki
temu, pomimo rozproszonego charakteru architektury, mechanizm ten realizuje interfejs
pamieci wspotdzielonej. Ten model architektury nazywany jest ccNUMA.

Do obliczen w niniejszej pracy wykorzystano klaster 10 maszyn SGI Altix 3700, ktérych
zasoby obliczeniowe udostepniane byly przez wspdélny system kolejkowy. Na klaster ten
sktadaja sie:

e 1 komputer z 256 procesorami Intel Itanium 2 1.6 GHz i z pamigcia o rozmiarze 512
GB,

e 1 komputer z 48 procesorami Intel Itanium 2 1.3 GHz i z pamiecia o rozmiarze 96

GB,

e 8 komputeréw z 16 procesorami Intel Itanium 2 1.5 GHz i z pamigcia o rozmiarze 32
GB.

W niniejszej pracy na komputerze tym uruchamiane byly symulacje testujace wskazniki
wykonania réwnolegtego przy wykorzystaniu srodowisk zaréwno OpenMP jak i MPI. W
tym celu korzystano z kompilatora i bibliotek dostarczonych przez firme Intel [79].

A.4 1IBM Power4

IBM Power4 jest klastrem sktadajacym sie z 23 jednostek obliczeniowych, z ktorych kazda
jest wieloprocesorowym komputerem opartym na architekturze z pamiecia wspotdzielona.
Wszystie procesory w klastrze sa z rodziny procesoréw IBM Power4d. Wszystkie 23 jednostki
obliczeniowe sa dostepne przez wspoélny system kolejkowy. Na dostepne zasoby sktadaja sie:

e 1 komputer z 32 procesorami p690 1.3 GHz i z pamiecia o rozmiarze 64 GB,

e 1 komputer z 24 procesorami p690 1.3 GHz i z pamiecig o rozmiarze 24 GB,

1 komputer z 30 procesorami p690 1.7 GHz i z pamiecia o rozmiarze 128 GB,

1 komputer z 32 procesorami p690 1.7 GHz i z pamiecia o rozmiarze 64 GB,
e 8 komputerow z 8 procesorami p655 1.5 GHz i z pamiecig o rozmiarze 16 GB,
e 9 komputerow z 8 procesorami p655 1.7 GHz i z pamiecig o rozmiarze 16 GB.

W niniejszej pracy na kompuerze tym uruchamiane byty symulacje testujace wskazniki
wykonania réwnolegtego przy wykorzystaniu srodowisk zaréwno OpenMP jak i MPI. W
tym celu korzystano z kompilatora firmy IBM [71].
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