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Cel i zakres pracy

Nowoczesne modele ptyndw pozwalaja uwzgledni¢ szereg aspektow
symulowanych ukfadéw. W szczegodlnosci dotyczy to problemdéw z odpowiednim
uwzglednieniem wielkosci termodynamicznych modelowanego uktadu, wiasciwg
realizacjq przeptywow w naczyniach o ztozonych ksztattach, czy modelowania
zjawisk zachodzacych w roznych skalach przestrzenno-czasowych. Wspomniane
modele, umozliwiajace symulacje wielu zagadnien oraz interakcji miedzy nimi,
charakteryzujg sie duzym stopniem skomplikowania, co przektada sie na
trudniejsza ich implementacje. Uzyskanie akceptowalnych czasow obliczen
wymaga uzycia nowoczesnych architektur komputerowych i stosowania na nich
efektywnych, dopasowanych do nich, algorytmoéow. Dotyczy to szczegodlnie
implementacji rownolegtej.

Jednym z mozliwych kryteriow, wedtug ktérych mozna podzieli¢ architektury
komputerowe, jest sposdb dostepu do pamieci operacyjnej. Wspotczesne,
wieloprocesorowe architektury komputerowe bazuja na modelu z pamieciq
wspotdzielong lub na modelu z pamiecig rozproszong. W przypadku modelu z
pamiecig wspotdzielong powszechnie uwaza sie, iz naktad pracy programistycznej
koniecznej do uzyskania wzglednie efektywnego algorytmu jest dzieki dostepnym
narzedziom niewielki. Niestety, uzyskiwane wartosci wskaznikéw obliczenia
rownolegtego w wielu przypadkach nie pokrywajq sie z oczekiwaniami. W modelu
Z pamieciq rozproszong dominuje paradygmat programowania oparty o
przesytanie komunikatéw. Znajduje sie on w pewnej opozycji do wspomnianego
wczesniej modelu z pamiecig wspotdzielong. Wymaga relatywnie duzego naktadu
pracy programistycznej. Pozwala jednak na osigganie wysrubowanych wartosci
wspotczynnikow obliczenia rownolegtego. W wielu przypadkach stwierdzenie, ktéry
z modeli bedzie wiasciwy dla rozwigzywanego problemu nie jest mozliwe wprost.
Stad, celem pracy jest m.in. okreslenie, ktéry ze wspomnianych modeli jest
bardziej efektywny w zastosowaniu do modelowania ptyndw ztozonych przy
pomocy metod czastek.

Gtdbwnym celem omawianej rozprawy doktorskiej jest zaproponowanie
efektywnej implementacji rownolegtej nowoczesnych modeli symulacji ptynow,
takich jak SPH, DPD oraz SDPD. Przedstawione w pracy rezultaty mozna podzieli¢
na dwie grupy. W czesci algorytmicznej, nalezg do nich:

e zaproponowanie, w oparciu o istniejace metody, nowych algorytmow
rownolegtych symulacj metoda oddziatujacych czastek,

e sformufowanie, na podstawie poréwnania wskaznikéw obliczenia
rownolegtego dla implementacji z wykorzystaniem srodowisk OpenMP oraz
MPI, ogdlnych przestanek dotyczacych metod i sposobdéw zréwnoleglania
algorytmow symulacji metoda czastek wykorzystujacych paradygmaty
programowania dla komputerdéw z pamiecig wspoétdzielong i rozproszona,

e zaproponowanie metod dynamicznej dekompozycji pudta obliczeniowego w
celu réwnowazenia obcigzenia dla algorytmow réwnolegtych
wykorzystujgcych srodowiska programowania pracujace z wykorzystaniem
przesytania komunikatow.



W czesci dotyczacej zastosowan w dziedzinie symulacji komputerowych nalezy
wskazac na:

e efektywng realizacje teoretycznych, nieizotermicznych modeli
oddziatujacych czgstek, a w szczegdlnosci modelu SDPD,

e zaproponowanie oraz weryfikacje nowego modelu lepkosci w metodzie SPH
stuzacego modelowaniu ptyndw o charakterze nie-newtonowskim,

e zaproponowanie modyfikacji metody SPH umozliwiajacej symulowanie
napiecia powierzchniowego cieczy,

e wykorzystanie modeli nieizotermicznych do modelowania zjawisk
nierdwnowagowych, takich jak na przyktad transport ciepta.

Przedstawione powyzej zagadnienia oraz metodologia ich rozwigzania zostaty tak
sformutowane, aby wykazac¢ ogdlng teze omawianej rozprawy doktorskiej, ktéra
brzmi nastepujgco:

Nowoczesne teoretyczne modele ptyndw mogg zosta¢ efektywnie
zaimplementowane z wykorzystaniem paradygmatéw programowania dla
komputerdw z pamieciq wspdtdzielong oraz rozproszong. Tak opracowane
algorytmy mogg stuzyé symulacji zjawisk ztozonych zachodzgcych w rdznych
skalach przestrzenno-czasowych.

Metody czastek

Algorytmy symulacji ptyndw prezentowane w omawianej pracy opierajg sie na
bezsiatkowych metodach czastek. Oddziatywanie czastek ptynu w rozpatrywanych
modelach ma charakter krétkozasiegowy, co determinuje algorytmy obliczania sit
oddziatywania. W pracy przedstawiono podstawowe zagadnienia symulacji metodg
oddziatujacych czastek. Przedstawiono réwniez podstawy algorytmiczne takich
symulacji. Wprowadzono podstawowe pojecia, podziat systematyczny metod
czastek oraz przedstawiono podstawowe informacje dotyczace technik
implementacji. Opis konkretnych metod oraz szczegoty ich implementacji zostaty
rozwiniete w poszczegdlnych rozdziatach pracy.

Przedmiotem rozwazan sg zaréwno metody dobrze udokumentowane i
szeroko stosowane, do ktérych mozna zaliczy¢ klasyczng dynamike molekularng
(MD), dyssypatywng dynamike czgstek (DPD) oraz hydrodynamike czastek
wygtadzonych (SPH), jak i te, ktore zostaty wyprowadzone stosunkowo niedawno i
nie znalazly jeszcze, gtdwnie ze wzgledu na ztozonos$¢, szerokiego zastosowania.
Przyktadem tych ostatnich moze by¢ wygtadzona dyssypatywna dynamika czastek
(SDPD). Opisujac wybrane modele oddziatywan zwrdcono uwage na zakres ich
zastosowan. Dokonano réwniez przegladu najczesciej stosowanych metod
rozwigzywania rownan ruchu oraz przeprowadzono dyskusje ich stosowalnosci w
roznych skalach przestrzenno-czasowych. Umiejscowienie omdéwionych w pracy
metod na tle skal przestrzenno-czasowych przedstawiono na rysunku 1. Dla
kazdej metody podano rowniez przyktadowe zastosowania.
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Rys. 1. Zakres zastosowania metod symulacji omawianych w rozprawie.

Aspekty implementacji sekwencyjnej

Opisane w pracy metody czastek wymagajq ich efektywnej implementacii.
Dotyczace jej zagadnienia obejmujg zaréwno dobdr struktur danych, wybor
wilasciwych algorytméw (np. znajdowania sasiadéw czastki czy rozwigzywania
rownan ruchu) jak réwniez zapis instrukcji programu realizujacych wyznaczanie
wartosci zmiennych charakterystycznych modelu. Dla zapewnienia poprawnosci
symulacji istotne sg rowniez wartosci parametrow fizycznych modelowanego
uktadu, takich jak np. temperatura czy krok czasowy. W rozprawie zostaty
przedstawione, dla kazdej z metod, zasady doboru wielkosci kroku czasowego.
Dla metody SPH oméwiono zasady doboru funkcji wazgcej majacej istotny wptyw
na wilasciwosci symulowanej cieczy. Opisano réwniez zagadnienie budowy
konfiguracji poczatkowej symulowanego uktadu. Szczegdtowo przedstawiono
przebieg jednego kroku petli gtdwnej symulacji wraz z wykorzystywanymi
zmiennymi, strukturami danych oraz podziatem na poszczegdlne bloki
obliczeniowe.

W pracy zaproponowano takze wykorzystanie w metodzie SPH definicji
sgsiedztwa opartej na statym promieniu obciecia. W metodzie tej powszechnie
stosowano dotychczas definicje sasiedztwa oparta na statej liczbie sasiadow.
Praktyczne aspekty obu definicji zostaly w pracy pordwnane. Z pordéwnania
wynika, ze jesli metoda SPH jest wykorzystywana do modelowania ptyndéw
niescisliwych, wowczas o wiele efektywniej jest stosowac definicje sgsiedztwa
opartg na statym promieniu obciecia, niz na statej liczbie sagsiadow. Wyniki
jakosciowe otrzymane przy uzyciu obydwu definicji sg bardzo do siebie zblizone, a
nieraz praktycznie nierozréznialne, podczas gdy koszty obliczeniowe dla obydwu
definicji jednoznacznie wskazujg na te opartg na statym promieniu obciecia jako
korzystniejszg. Nalezy takze wspomnie¢ o prostocie implementacji, ktéra cechuje
definicje opartg na statym promieniu obciecia. Definicja sasiedztwa oparta na
statej liczbie sasiadow wcigz jest jednak niezastgpiona w zastosowaniach
dotyczacych ptynow Scisliwych. Wowczas zmienny zasieg oddziatywan jest rzeczg
pozadang i mozne byc¢ tatwo osiggniety poprzez zastosowanie definicji ze statg
liczbg sasiadow.



Aspekty implementacji rownolegtej

Wykorzystywanie w symulacjach architektur wieloprocesorowych umozliwia z
jednej strony obserwacje uktadéw zbudowanych z coraz wiekszej liczby czastek, z
drugiej, wykonywanie wiekszej liczby krokéw symulacji, czyli obserwacje zjawisk
o dtugim czasie przebiegu. Implikuje to réwniez mozliwo$¢ stosowania coraz
bardziej ztozonych modeli oddziatywan bez koniecznosci stosowania istotnych
uproszczen implementacyjnych. Metody czastek rozpatrywane w pracy zostaty
zaimplementowane przy pomocy S$rodowisk OpenMP oraz MPI, ktére realizujg
paradygmaty programowania réwnolegtego odpowiednio dla komputerow z
pamiecig wspotdzielong i rozproszong. Schematy blokowe algorytmoéw zostaty
przedstawione odpowiednio na rysunku 2 oraz rysunku 3.

| konfiguracja poczatkowa |

-

gromadzenie informacji
o czastkach

obliczanie sit
miedzy czastkami

rozwigzywanie rownan
ruchu

obliczanie srednich
biegnacych z ukiadu

N\

Rys. 2. Schemat blokowy wersji rownolegtej algorytmu symulacji metodg czastek
dla komputeréw z pamiecig wspétdzielona.
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Rys. 3. Schemat blokowy wersji rownolegtej algorytmu symulacji metodg czastek
dla komputeréw z pamiecig rozproszona.

W pracy oméwiono obydwie implementacje, dokonano testéw
poréwnawczych, omdwiono ich wyniki oraz wyciggnieto wnioski. Wyniki te,
przedstawione na rysunku 4, jednoznacznie wskazujg na komputery z pamiecig
rozproszong jako te, ktére pozwalajgq osigga¢ lepsze wartosci wskaznikow
obliczenia rownolegtego. W poszczegolnych podrozdziatach przedstawiono
optymalizacje tych implementacji. W obu przypadkach stosunkowo niskim
naktadem pracy mozna uzyskac znaczacy wzrost efektywnosci ich wykonania.
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Rys. 4. Porownanie efektywnosci wzglednej algorytméw réwnolegtych dla
komputerow z pamiecig wspotdzielong ($rodowisko OpenMP) oraz z pamiecig
rozproszong ($Srodowisko MPI) na przyktadzie metody DPD.



W pracy zaproponowano réwniez trzy sposoby uwzglednienia losowego
charakteru sit w metodach DPD oraz SDPD dla implementacji réwnolegtej z
wykorzystaniem przesytania komunikatow. Porownano koszty ich implementacji
oraz wskazano propozycje najbardziej efektywng obliczeniowo.

Dodatkowo, zaproponowano oraz zaimplementowano algorytm
dynamicznego rownowazenia obcigzenia dla implementacji pracujgcej w oparciu o
przesytanie komunikatow.

Przyktadowe wyniki

Przedstawione algorytmy symulacji zostaty wykorzystane do symulacji przebiegu
kilku wybranych zjawisk fizycznych. Sg to zjawiska, ktére dos¢ powszechnie sg
opisywane w literaturze jako przypadki testowe, badz tez znajdujg sie w obszarze
bedgcym w szczegdlnym zainteresowaniu z punktu widzenia nowoczesnej
inzynierii. Czes¢ z nich przedstawiono na rysunku 5.

a) b) c)

Rys. 5. Przykfadowe wyniki symulacji uzyskane w ramach badania algorytmoéw
opisanych w pracy. Od lewej do prawej: a) separacja faz (DPD), b) menisk
wypukty (SPH), c) transport ciepta (SDPD).

Podsumowanie

W rozprawie doktorskiej zaprezentowano wyniki prac dotyczacych realizacji
algorytmow symulacji metodg czgstek na architekturach z pamiecig wspoétdzielong
oraz rozproszong. Przedstawiono propozycje algorytméw implementacji
rownolegtej dla architektur komputerowych opartych na takich modelach pamieci.
Zaprezentowano wyniki symulacji zjawisk i czasy wykonania implementacji w



zastosowaniu do symulacji ptynéw metodami DPD, SPH oraz SDPD. W pracy udato
sie zrealizowac nastepujace cele:

zaprezentowano efektywng implementacje nowoczesnych, teoretycznych
modeli ptyndw z wykorzystaniem paradygmatéw programowania dla
architektur z pamiecig wspoétdzielong i rozproszona,

zaproponowano nowe sposoby implementacji réwnolegtej algorytmoéw
symulacji czastek z wykorzystaniem Srodowisk MPI oraz OpenMP. Sposoby
te ktadg specjalny nacisk na efektywne wykorzystanie dostepnych zasobow
obliczeniowych,

zbadano efektywnosS¢ implementacji przeznaczonych na architektury z
pamiecig rozproszong i wspodtdzielong. Wnioski wynikajgce z pordwnania
obydwu implementacji wskazujg na istotne rdéznice pomiedzy nimi, ktore
nalezy uwzgledni¢ podczas konstruowania i wykonywania symulaciji,
zaproponowano sposéb porownania definicji sasiedztwa pomiedzy
czastkami. Na podstawie wykonanego poréwnania wysnuto wnioski
dotyczace witasciwej definicji w symulacjach zaréwno ptyndéw Scisliwych, jak
i niescisliwych,

zaproponowano i przetestowano modyfikacje wzoréw okreslajacych napiecie
powierzchniowe w metodzie SPH,

zaproponowano i sprawdzono nowy model lepkosci pozwalajacy na
modelowanie przeptywow ptyndéw nie-newtonowskich,

wykorzystano zaprezentowang implementacje do symulacji ztozonych
zjawisk z wykorzystaniem metod DPD, SPH oraz SDPD.

Podczas przeprowadzania badan opisywanych w niniejszej rozprawie pojawity sie
nowe kwestie wskazujace mozliwe kierunki dalszych prac. Jako najwazniejsze
mozna wymienic:

dalsze prace nad mozliwosciami implementacji rownolegtej metod czastek z
wykorzystaniem nowych srodowisk i architektur zaréwno komputeréw, jak i
procesorow,

zbadanie mozliwosci implementacji hybrydowej na architekturach
wyposazonych w oddzielne jednostki obliczeniowe skitadajace sie z
procesoréw wielordzeniowych,

wzbogacenie opisywanej implementacji o dodatkowe funkcjonalnosci, takie
jak bardziej ztozone schematy catkowania, mozliwo$s¢ modelowania
potencjatéw dalekozasiegowych czy zdolno$¢ do przeprowadzania symulacji
przy pomocy metod z dwoch réznych skal przestrzenno-czasowych, co
wymaga stosowania kilku krokdéw czasowych jednoczesnie,

przetestowanie metod spdjnych termodynamicznie (formalizm GENERIC) do
symulowania zjawisk fizycznych nie posiadajacych do tej pory sprawdzonej
metody obliczeniowej,

zastosowanie metody SDPD do symulacji przebiegu skomplikowanych i
ztozonych procesow oraz zjawisk, w ktérych konieczne staje sie
uwzglednienie termodynamicznych aspektéw modelowanego ukfadu.

Wydaje sie, ze przedstawione w pracy implementacje wyczerpaty mozliwosci
optymalizacji czasu wykonania symulacji. Dotyczy to zardéwno wersji na
architektury z pamiecigq rozproszong (Srodowisko MPI) jak i z pamiecig



wspotdzielong  (Srodowisko  OpenMP). Wyniki te prezentujg mozliwosci
implementacji rownolegtej i $wiadczg o koniecznosci korzystania z architektur
wieloprocesorowych w symulacji ptyndw nowoczesnymi modelami opartymi na
metodach czastek.

Mozna sie spodziewaé, ze w najblizszym czasie spdjne termodynamicznie
metody czastek osiggng swojg dojrzatos¢, jak réwniez powstajgce architektury
komputerowe zdolne beda do przeprowadzania symulacji za pomocg tych metod
dla uktaddw sktadajacych sie z duzej, niedostepnej dzisiaj liczby czgstek. Wymaga
to stosowania sprawdzonych technik implementacji rdéwnolegtej w celu
optymalnego wykorzystania zasobdw obliczeniowych przysztych architektur.
Omawiana praca prezentuje istotne aspekty tych technik i zawiera wartoSciowe
wnioski, ktore mogq by¢ wykorzystane przy tworzeniu przysztych implementaciji
rownolegtych symulacji metodami czastek.



