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ÓÄÊ 519.6ÌÅÒÎÄÛ ÓÑÊÎÐÅÍÈß ÐÀÑ×ÅÒÀ ÍÀ×ÀËÜÍÛÕ ÄÀÍÍÛÕÏÎ ÊÎÌÏËÅÊÑÓ ÏÐÎÃÐÀÌÌ 3D-ÐÍÄÏÐÈ ×ÈÑËÅÍÍÎÌ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÈÇÀÄÀ× ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÔÈÇÈÊÈ Â ÏÀÐÀËËÅËÜÍÎÌ ÐÅÆÈÌÅÊ. Ê. Îëåñíèöêàÿ, À. Ë. Ïîòåõèí, Å. Â. Ïîòåõèíà, Â. È. Òàðàñîâ(ÔÃÓÏ "ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ", ã. Ñàðîâ Íèæåãîðîäñêîé îáëàñòè)Îïèñàíû ýòàïû è ìåòîäû ïîâûøåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè ðàñ÷åòà â ïàðàëëåëüíîì ðåæè-ìå ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ íà÷àëüíûõ äàííûõ çàäà÷ ìàòåìàòè÷åñêîé ôèçèêè âòðåõìåðíîé ïîñòàíîâêå. Â ïåðâîì ìåòîäå èñïîëüçóåòñÿ áàëàíñèðîâêà âû÷èñëèòåëüíîéíàãðóçêè íà îñíîâå îöåíêè âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè ÿ÷ååê ñåòêè, ñîãëàñíî êîòîðîéîñóùåñòâëÿåòñÿ èõ ðàñïðåäåëåíèå ïî ïðîöåññàì. Âî âòîðîì ìåòîäå âûïîëíÿþòñÿ äå-ëåíèå âñåãî îáúåìà ÿ÷ååê íà áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïîðöèé (áëîêîâ) è èõ äèíàìè÷åñêîåðàñïðåäåëåíèå ìåæäó ïðîöåññàìè. Äëÿ ñîõðàíåíèÿ ðàññ÷èòàííûõ äàííûõ â êîìïëåêñåïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ èñïîëüçóåòñÿ áèáëèîòåêà ÅÔÐ, êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò ýôôåêòèâíûéäîñòóï ê ôàéëîâûì äàííûì íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ ÝÂÌ. Äëÿ ìåòîäîâ îïèñàíû áà-çîâûå àëãîðèòìû ðàñ÷åòà è ñîõðàíåíèÿ íà÷àëüíûõ äàííûõ, ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûéàíàëèç ñêîðîñòíûõ ïîêàçàòåëåé ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ðÿäà çàäà÷.Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîìïëåêñ ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ, áèáëèîòåêà ÅÔÐ, ïàðàëëåëüíûé ðàñ-÷åò, ìàòðè÷íàÿ äåêîìïîçèöèÿ, äèñáàëàíñ ñ÷åòíîé íàãðóçêè, áàëàíñèðîâêà ñ÷åòíîé íà-ãðóçêè, ýôôåêòèâíîñòü ðàñ÷åòà.ÂâåäåíèåÎñíîâíûìè êîìïîíåíòàìè åäèíîé òåõíîëîãèèïîäãîòîâêè íà÷àëüíûõ äàííûõ äëÿ ÷èñëåííîãîìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷ ìàòåìàòè÷åñêîé ôèçèêè âòðåõìåðíîé ïîñòàíîâêå ÿâëÿþòñÿ êîìïëåêñ ïðî-ãðàìì 3D-ÐÍÄ [1] è áèáëèîòåêà ÅÔÐ [2]. Ñ èñ-ïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììû 3D-ÐÍÄ ñòðîÿòñÿ ñåò-êè è ðàññ÷èòûâàþòñÿ íà÷àëüíûå äàííûå äëÿìåòîäèê, ÷èñëåííî ìîäåëèðóþùèõ ôèçè÷åñêèåïðîöåññû â ðàçëè÷íûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ïîñòà-íîâêàõ � ëàãðàíæåâîé, ëàãðàíæåâî-ýéëåðîâîéè ýéëåðîâîé; â ïîñëåäíèõ äâóõ � ñ ïðèìåíåíè-åì èëè áåç ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà êîíöåíòðàöèé âå-ùåñòâ [3]. Ïðîáëåìíî-îðèåíòèðîâàííàÿ áèáëèî-òåêà ÅÔÐ îáåñïå÷èâàåò ýôôåêòèâíûé äîñòóï êôàéëàì äàííûõ ñ ó÷åòîì ñòðàòåãèè îïòèìàëü-íîãî èñïîëüçîâàíèÿ àïïàðàòíûõ è ôàéëîâûõ ðå-ñóðñîâ ìíîãîïðîöåññîðíûõ ÝÂÌ.Ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ ñåòêè è íà-÷àëüíûå äàííûå ðàññ÷èòûâàþòñÿ â äâà ýòàïà.Íà ïåðâîì ýòàïå ïðÿìûì ìåòîäîì ñòðîèòñÿòðåõìåðíàÿ ìàòðè÷íàÿ ëèñòîâàÿ ëó÷åâàÿ ñåò-

êà [1]. Ïðè ïîñòðîåíèè ñåòêè ó÷èòûâàþòñÿ òðå-áîâàíèÿ ìåòîäèê ê òèïó ñåòêè è ìàòåìàòè÷åñêîéïîñòàíîâêå çàäà÷è. Â çàâèñèìîñòè îò ïîñòàíîâ-êè çàäà÷è ïðè ïîñòðîåíèè ñåòêè ãðàíèöû ðàç-äåëà âåùåñòâ ìîãóò ó÷èòûâàòüñÿ (ïðîõîäèòü ïîëèíÿì ñåòêè) èëè íå ó÷èòûâàòüñÿ.Íà âòîðîì ýòàïå, â ñëó÷àå, êîãäà ãðàíèöûðàçäåëà âåùåñòâ ïðîõîäÿò ïî ëèíèÿì ñåòêè, âêàæäóþ ÿ÷åéêó ñåòêè çàíîñÿòñÿ íà÷àëüíûå äàí-íûå îäíîãî âåùåñòâà. Åñëè ãðàíèöû ðàçäåëà âå-ùåñòâ ïðîõîäÿò íå ïî ëèíèÿì ñåòêè, â ñìåøàí-íûõ ÿ÷åéêàõ ñåòêè ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîíöåíòðà-öèè âåùåñòâ, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ âûäåëÿþòñÿãðàíèöû ðàçäåëà ìåæäó âåùåñòâàìè. Â ýòîìñëó÷àå ðàñ÷åò êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ â ÿ÷åéêàõñåòêè çàíèìàåò îñíîâíîå âðåìÿ âûïîëíåíèÿ êîì-ïëåêñà ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ.Ñóùåñòâóþò äâà âàðèàíòà êîìïëåêñà ïðî-ãðàìì 3D-ÐÍÄ, îáóñëîâëåííûå ðåæèìàìè âû-ïîëíåíèÿ: ïîñëåäîâàòåëüíûé è ïàðàëëåëüíûé.Ïîñëåäîâàòåëüíûé âàðèàíò ôóíêöèîíèðóåòïîä ÎÑ Windows íà ÏÝÂÌ è èìååò ãðàôè÷å-� 49 �



Ê. Ê. Îëåñíèöêàÿ, À. Ë. Ïîòåõèí, Å. Â. Ïîòåõèíà, Â. È. Òàðàñîâñêèé èíòåðôåéñ äëÿ èíòåðàêòèâíîãî çàäàíèÿ ïà-ðàìåòðîâ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ. Èñïîëü-çóÿ ýòîò âàðèàíò, ìîæíî ïðîâîäèòü ðàñ÷åò íà-÷àëüíûõ äàííûõ íà ñåòî÷íûõ ìîäåëÿõ, ñîäåðæà-ùèõ 100�150ìëí ÿ÷ååê.Ïàðàëëåëüíûé âàðèàíò ðåàëèçîâàí ñ èñïîëü-çîâàíèåì MPI [4] äëÿ ðàñïðåäåëåííîé ìîäåëè ïà-ìÿòè è âûïîëíÿåòñÿ â ïàêåòíîì ðåæèìå ïîä ÎÑUnix íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ ÝÂÌ. Çàäàíèå ïà-ðàìåòðîâ ðàñ÷åòà îñóùåñòâëÿåòñÿ íà ÏÝÂÌ âïîñëåäîâàòåëüíîì âàðèàíòå ïðîãðàììû, à ïîëó-÷åííûé íàáîð ôàéëîâ (ôàéëû ãåîìåòðèè è ôàéëïðîåêòà ñ çàäàííûìè ïàðàìåòðàìè) ïåðåíîñèòñÿíà ìíîãîïðîöåññîðíóþ ÝÂÌ. Ðåçóëüòàòîì ðàñ-÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ â ïàðàëëåëüíîì ðåæè-ìå ÿâëÿåòñÿ ðàñïðåäåëåííûé åäèíûé ôàéëîâûéðàçðåç (ÅÔÐ), ñîäåðæàùèé èíôîðìàöèþ î ñå-òî÷íîé ìîäåëè, ñîñòîÿùåé èç íåñêîëüêèõ ìèëëè-àðäîâ ÿ÷ååê.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â öåëîì çàäà÷à ðàñ-÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ è, â ÷àñòíîñòè, ïîñòðî-åíèÿ ñåòîê â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå ñàìà ïî ñå-áå ÿâëÿåòñÿ íåïðîñòîé. Îäíàêî äàííàÿ ðàáîòàïîñâÿùåíà íå ñòîëüêî âîïðîñàì ñîçäàíèÿ ïàðàë-ëåëüíûõ ãåíåðàòîðîâ ñåòîê, ñêîëüêî âîïðîñó îï-òèìàëüíîé çàãðóçêè ñ÷åòíîãî ïîëÿ ìíîãîïðîöåñ-ñîðíîé ÝÂÌ ïðè ðàñ÷åòå íà÷àëüíûõ äàííûõ ñèñïîëüçîâàíèåì ñòðóêòóðèðîâàííûõ ñåòîê.Äâà ñïîñîáà äåêîìïîçèöèèñåòî÷íûõ äàííûõíà ìàòðè÷íûå ôðàãìåíòûÂ ïàðàëëåëüíîì âàðèàíòå ïðîãðàììû 3D-ÐÍÄïðè ðàñ÷åòå ñåòîê è íà÷àëüíûõ äàííûõ èñïîëü-çóåòñÿ ðàçáèåíèå (äåêîìïîçèöèÿ) ñåòî÷íûõ äàí-íûõ íà ìàòðè÷íûå ôðàãìåíòû. Äåêîìïîçèöèÿñåòêè íà ôðàãìåíòû âûïîëíÿåòñÿ ïî ìàòðè÷íûìèíäåêñàì â òðåõ íàïðàâëåíèÿõ (i, j, k). Âñå çíà-÷åíèÿ èíäåêñîâ ïî êàæäîìó íàïðàâëåíèþ ðàç-áèâàþòñÿ íà èíòåðâàëû (èíòåðâàëû ðàçáèåíèÿ).Êàæäûé èíòåðâàë ðàçáèåíèÿ îïðåäåëÿåò ãàáà-ðèò (ðàçìåð) îäíîãî èç ñ÷åòíûõ ôðàãìåíòîâ âñîîòâåòñòâóþùåì íàïðàâëåíèè. Äåêîìïîçèöèÿíà ôðàãìåíòû çàäàåòñÿ äî íà÷àëà ðàñ÷åòà íà-÷àëüíûõ äàííûõ ñåòêè (â ÷àñòíîñòè êîíöåíòðà-öèé) äâóìÿ ñïîñîáàìè.Â ïåðâîì ñïîñîáå äëÿ ðàöèîíàëüíîãî ðàçáè-åíèÿ çàäà÷è íà ôðàãìåíòû ðàñïðåäåëåíèå èí-äåêñîâ ñåòêè ïî èíòåðâàëàì ðàçáèåíèÿ çàäàåò-ñÿ ïîëüçîâàòåëåì. Ýòî ïðèâîäèò ê äîïîëíèòåëü-íûì òðóäîçàòðàòàì (çà÷àñòóþ ïðè ðàñ÷åòå èñ-

ïîëüçóåòñÿ íåñêîëüêî òûñÿ÷ ïðîöåññîâ), è, êàêïðàâèëî, òàêàÿ äåêîìïîçèöèÿ íå âñåãäà ÿâëÿåò-ñÿ ýôôåêòèâíîé ñ òî÷êè çðåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòàíà÷àëüíûõ äàííûõ.Âî âòîðîì ñïîñîáå äëÿ óìåíüøåíèÿ âðåìåíèðàñ÷åòà è ñíÿòèÿ ñ ïîëüçîâàòåëÿ íàãðóçêè ïî çà-äàíèþ äåêîìïîçèöèè èíòåðâàëû èíäåêñîâ ñåòêèâû÷èñëÿþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè èñõîäÿ èç îáùåãîêîëè÷åñòâà ïðîöåññîâ. Â ýòîì ñëó÷àå îáùåå êî-ëè÷åñòâî ÿ÷ååê ñåòî÷íîé ìîäåëè ðàñïðåäåëÿåò-ñÿ ìåæäó ôðàãìåíòàìè ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíû-ìè ïîðöèÿìè. Ðàñ÷åò ñåòîê è íà÷àëüíûõ äàí-íûõ âî ôðàãìåíòàõ ïðîâîäèòñÿ êàæäûì ïðîöåñ-ñîì íåçàâèñèìî, ò. å. îáìåí ñåòî÷íûìè äàííûìèìåæäó ïðîöåññàìè îòñóòñòâóåò.Èñïîëüçîâàíèå òàêîé ìàòðè÷íîé äåêîìïîçè-öèè íà ðÿäå çàäà÷ âûÿâèëî ñóùåñòâåííûé íåäî-ñòàòîê. Ôðàãìåíòû ñåòêè, ñîñòîÿùèå èç îäèíà-êîâîãî êîëè÷åñòâà ÿ÷ååê, ìîãóò èìåòü ðàçíóþñëîæíîñòü âû÷èñëåíèÿ êîíöåíòðàöèé, ÷òî ïðè-âîäèò ê äèñáàëàíñó ñ÷åòíîé íàãðóçêè è áîëüøèìâðåìåíàì ðàñ÷åòà. Â ñâÿçè ñ ýòèì ñòàëà àêòóàëü-íîé çàäà÷à ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà áàëàíñèðîâêèâû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè ïî ïðîöåññàì.Ñòàòè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâêàâû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè íà îñíîâåâðåìåííûõ îöåíîê îáðàáîòêè ÿ÷ååê ñåòêèÀíàëèç ìåòîäîâ è àëãîðèòìîâ, èñïîëüçóåìûõäëÿ áàëàíñèðîâêè âû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêèâ ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå, ïîêàçàë, ÷òî âñåîíè òàê èëè èíà÷å ó÷èòûâàþò ñëîæíîñòü ìî-äåëè, èñïîëüçóÿ îöåíêó âðåìåíè îáðàáîòêèåå ýëåìåíòîâ (âåðøèí, ðåáåð ãðàôà ñåòî÷íîéìîäåëè), çíà÷åíèÿ àðèôìåòè÷åñêîé íàãðóç-êè äëÿ âû÷èñëåíèÿ ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîââ ÿ÷åéêå, âåñîâûå êîýôôèöèåíòû ÷àñòèö èò. ä. [5�12]. Ôàêòè÷åñêè íà îñíîâå ðàíåå ïî-ëó÷åííûõ äàííûõ âû÷èñëÿþòñÿ âåñà ýëåìåíòîâìîäåëè è èñõîäÿ èç íèõ ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìîâáàëàíñèðîâêè ðåàëèçóåòñÿ ïîïûòêà ðàâíîìåðíîðàñïðåäåëèòü âû÷èñëèòåëüíóþ íàãðóçêó ìåæäóïàðàëëåëüíûìè ïðîöåññàìè.Â êîìïëåêñå ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ âûïîëíèòü áà-ëàíñèðîâêó âû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè íà ýòà-ïå çàäàíèÿ ìàòðè÷íîé äåêîìïîçèöèè ïðàêòè÷å-ñêè íåâîçìîæíî. Òàêàÿ âîçìîæíîñòü ïîÿâëÿåòñÿòîëüêî ïîñëå ýòàïà ïîñòðîåíèÿ ñåòêè, êîãäà ìîæ-íî ïðîâåñòè îöåíêó âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòèÿ÷ååê. Ïîä âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòüþ ÿ÷åéêèâ äàííîì ñëó÷àå ïîíèìàåòñÿ âðåìÿ ðàñ÷åòà êîí-� 50 �



Ìåòîäû óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ ïðè ÷èñëåííîì. . .öåíòðàöèé íàõîäÿùèõñÿ â íåé âåùåñòâ. Â îñíîâåàëãîðèòìà ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé ëåæèò ïðîöå-äóðà íàõîæäåíèÿ ïåðåñå÷åíèÿ ëó÷åé ñåòêè ñ òå-ëàìè èñõîäíîé òðåõìåðíîé ãåîìåòðè÷åñêîé ìîäå-ëè. Áàëàíñèðîâêà âû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè íàîñíîâå âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòè ÿ÷ååê ïðîâî-äèòñÿ îäèí ðàç, íàçîâåì åå ñòàòè÷åñêîé.Àëãîðèòì ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ñ èñ-ïîëüçîâàíèåì ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ñîñòîèòèç ñëåäóþùèõ øàãîâ:1. Ïîëüçîâàòåëåì èëè àâòîìàòè÷åñêè âûïîë-íÿåòñÿ íà÷àëüíàÿ äåêîìïîçèöèÿ ñåòêè íàôðàãìåíòû. Êàæäûé ôðàãìåíò ðàññ÷èòû-âàåòñÿ ñâîèì ïðîöåññîì.2. Êàæäûé ïðîöåññ ïðåäâàðèòåëüíî âûïîëíÿ-åò ïîñòðîåíèå ñåòêè â ñâîåì ôðàãìåíòå. Äëÿîöåíêè ñëîæíîñòè ÿ÷ååê ôèêñèðóåòñÿ âðåìÿâûïîëíåíèÿ ïðîöåäóðû íàõîæäåíèÿ ïåðåñå-÷åíèÿ ëó÷åé ñåòêè ñ òåëàìè èñõîäíîé òðåõ-ìåðíîé ìîäåëè. Çàòåì âû÷èñëÿåòñÿ âðåìÿðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé â ÿ÷åéêàõ ôðàãìåíòàñåòêè.3. Ïîëó÷åííûå îöåíêè ñîáèðàþòñÿ ñî âñåõ ïðî-öåññîâ, è íà èõ îñíîâå ôîðìèðóþòñÿ ñåòî÷-íûå èíäåêñû íîâûõ ôðàãìåíòîâ, òàê ÷òîáûñóììàðíàÿ ñëîæíîñòü ðàñ÷åòà ÿ÷ååê â íèõáûëà ïðèìåðíî îäèíàêîâîé.4. Äàëåå äëÿ íîâîé äåêîìïîçèöèè ïðîâîäèòñÿïîëíûé ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ çàäà÷è �ïîâòîðíîå ïîñòðîåíèå ñåòêè, ôîðìèðîâàíèåðàñïðåäåëåíèÿ âåùåñòâ, èõ êîíöåíòðàöèé.Ýòàïû ôîðìèðîâàíèÿ íîâûõ ôðàãìåíòîâ ñõå-ìàòè÷íî ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1 (ñì. òàêæå öâåò-íóþ âêëàäêó).

Íà ïåðâîì ýòàïå ôîðìèðîâàíèÿ íîâûõ ôðàã-ìåíòîâ ñåòêè âûáèðàåòñÿ ïðèîðèòåòíîå èíäåêñ-íîå íàïðàâëåíèå, ò. å. íàïðàâëåíèå ñ ìàêñèìàëü-íûì ñóììàðíûì âðåìåíåì âûïîëíåíèÿ ïðîöåäó-ðû íàõîæäåíèÿ ïåðåñå÷åíèÿ ëó÷åé ñåòêè ñ òåëà-ìè èñõîäíîé òðåõìåðíîé ìîäåëè. Èíäåêñû ÿ÷å-åê ïî ýòîìó íàïðàâëåíèþ ðàñïðåäåëÿþòñÿ ïî èí-òåðâàëàì ðàçáèåíèÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü. Ñóììàð-íûå îöåíêè ñëîæíîñòè íà èíòåðâàëàõ ðàçáèåíèÿäîëæíû áûòü ïðèìåðíî îäèíàêîâûìè: èíòåð-âàë óâåëè÷èâàåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà ñóììàðíàÿîöåíêà ñëîæíîñòè íà íåì íå ïðåâçîéäåò ñðåäíþþñóììàðíóþ îöåíêó íà âûáðàííîì íàïðàâëåíèè.Íà âòîðîì ýòàïå äëÿ âñïîìîãàòåëüíûõ ôðàã-ìåíòîâ, ïîëó÷åííûõ íà ïåðâîì ýòàïå (íà öâåò-íîì ðèñ. 1 ñëåâà îíè âûäåëåíû ñèíèì, êðàñ-íûì, çåëåíûì è êîðè÷íåâûì öâåòîì), ïðîâîäèò-ñÿ ïåðåñ÷åò ñóììàðíûõ îöåíîê ñëîæíîñòè è âû-áîð ñëåäóþùåãî íàïðàâëåíèÿ ðàçáèåíèÿ èíäåê-ñîâ. Íà êàæäîì âñïîìîãàòåëüíîì ôðàãìåíòå íà-ïðàâëåíèå ðàçáèåíèÿ ìîæåò áûòü âûáðàíî íåçà-âèñèìî îò ñîñåäíèõ âñïîìîãàòåëüíûõ ôðàãìåí-òîâ. Ðàçáèåíèå èíäåêñíîãî íàïðàâëåíèÿ âíóò-ðè âñïîìîãàòåëüíîãî ôðàãìåíòà îñóùåñòâëÿåòñÿòàê æå, êàê äëÿ ïðèîðèòåòíîãî èíäåêñíîãî íà-ïðàâëåíèÿ (ýòàï 1). Äëÿ ïîëó÷åííûõ âñïîìîãà-òåëüíûõ ôðàãìåíòîâ (íà öâåòíîì ðèñ. 1 â öåíòðåîíè âûäåëåíû îòòåíêàìè ñèíåãî, êðàñíîãî, çåëå-íîãî è êîðè÷íåâîãî öâåòà) òàêæå ïåðåñ÷èòûâà-þòñÿ ñóììàðíûå îöåíêè âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæ-íîñòè ÿ÷ååê.Íà òðåòüåì ýòàïå ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññìàòðèâà-þòñÿ âñïîìîãàòåëüíûå ôðàãìåíòû, ïîëó÷åííûåíà âòîðîì ýòàïå. Â íèõ ðàçáèâàåòñÿ îñòàâøåå-ñÿ èíäåêñíîå íàïðàâëåíèå (ó êàæäîãî ôðàãìåíòàñâîå).

Ðèñ. 1. Ýòàïû ôîðìèðîâàíèÿ íîâûõ ôðàãìåíòîâ � 51 �



Ê. Ê. Îëåñíèöêàÿ, À. Ë. Ïîòåõèí, Å. Â. Ïîòåõèíà, Â. È. ÒàðàñîâÀëãîðèòì ðàñïðåäåëåíèÿ ÿ÷ååê ñåòêè íå ìåíÿ-åò îáùåãî êîëè÷åñòâà ôðàãìåíòîâ. Ðàçáèåíèå íàôðàãìåíòû ïî èíäåêñíûì èíòåðâàëàì òåðÿåò ðå-ãóëÿðíóþ ñòðóêòóðó, ïðè ýòîì ôðàãìåíòû èìå-þò ïðèìåðíî îäèíàêîâûé âû÷èñëèòåëüíûé âåñðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé.Àëãîðèòì ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè äàë íàðÿäå çàäà÷ óñêîðåíèå ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõâ 1,5�2 ðàçà, íî íà íåêîòîðûõ � çàìåäëåíèå.Çàìåäëåíèå ñâÿçàíî ñî ñëåäóþùèìè òðåìÿïðè÷èíàìè. Âî-ïåðâûõ, íà ïðåäâàðèòåëüíîìýòàïå ðàñ÷åòà ôðàãìåíòà ñåòêè ìîæíî ñäå-ëàòü òîëüêî îöåíêó âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòèñòîëáöà ÿ÷ååê.* Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî îïðåäåëèòüâû÷èñëèòåëüíóþ ñëîæíîñòü îäíîé êîíêðåòíîéÿ÷åéêè ìîæíî ëèøü ïðèáëèçèòåëüíî, ïîäåëèâñëîæíîñòü ñòîëáöà íà ÷èñëî ÿ÷ååê â íåì. Âî-âòîðûõ, íà ñòàäèè ñ÷åòà êîíöåíòðàöèé äëÿ êàæ-äîãî ñòîëáöà ôîðìèðóåòñÿ îêîëî ñòà ëó÷åé, à íå÷åòûðå, êàê ïðè ïîñòðîåíèè ñåòêè. Åñëè âðå-ìÿ îáðàáîòêè ëó÷åé âíóòðè ñòîëáöà áóäåò ñó-ùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò âðåìåíè îáðàáîòêè ëó-÷åé íà åãî ðåáðàõ, òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷å-ñêàÿ îöåíêà ñëîæíîñòè òàêæå áóäóò ñóùåñòâåí-íî îòëè÷àòüñÿ. Â-òðåòüèõ, ïðè ñìåíå äåêîìïîçè-öèè ìåíÿþòñÿ ãàáàðèòû ôðàãìåíòîâ, à çíà÷èò,ïîòåíöèàëüíî ìåíÿåòñÿ íàáîð òåë, îáðàáàòûâàå-ìûõ ïðîöåññîì. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî îöåí-êà ñëîæíîñòè ÿ÷ååê ïðè èñõîäíîé äåêîìïîçèöèèíå ñîâïàäàåò ñ îöåíêîé ñëîæíîñòè ÿ÷ååê ïðè èõíîâîì ðàñïðåäåëåíèè.Â ñèëó óêàçàííûõ îáñòîÿòåëüñòâ äàæå ñóùå-ñòâåííîå èçìåíåíèå ôðàãìåíòîâ ïî êîëè÷åñòâóÿ÷ååê ìîæåò íå äàòü îæèäàåìîãî ðåçóëüòàòà ïîóñêîðåíèþ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ.Íåâîçìîæíîñòü êà÷åñòâåííîãî ïðåäñêàçàíèÿâåñîâûõ îöåíîê íà ïðåäâàðèòåëüíîì ýòàïå ñòà-ëà ïðè÷èíîé îòêàçà îò èñïîëüçîâàíèÿ êëàññè÷å-ñêèõ âåñîâûõ ïîäõîäîâ áàëàíñèðîâêè è ïîòðåáî-âàëà ðåàëèçàöèè ïðèíöèïèàëüíî íîâîãî àëãîðèò-ìà, êîòîðûé ðàñïðåäåëÿåò âû÷èñëèòåëüíóþ íà-ãðóçêó ìåæäó ïðîöåññàìè áåç âû÷èñëåíèÿ âåñî-âûõ îöåíîê.Äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâêàâû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè çà ñ÷åòäåëåíèÿ ñåòî÷íûõ ôðàãìåíòîâ íà áëîêèÑóòü àëãîðèòìà çàêëþ÷àåòñÿ â ðàçáèåíèèôðàãìåíòîâ çàäà÷è, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå íà-*Ïîä ñòîëáöîì ïîíèìàåòñÿ íàáîð ÿ÷ååê, çàêëþ÷åííûõìåæäó ÷åòûðüìÿ ñîñåäíèìè ëó÷àìè ñåòêè.

÷àëüíîé äåêîìïîçèöèè, íà áëîêè, êîëè÷åñòâî êî-òîðûõ çíà÷èòåëüíî áîëüøå êîëè÷åñòâà èñïîëü-çóåìûõ ïðîöåññîâ, è äèíàìè÷åñêîì ðàñïðåäåëå-íèè áëîêîâ ìåæäó ïðîöåññàìè ïî ìåðå èõ ãîòîâ-íîñòè ê îáðàáîòêå áëîêà. Ïîä áëîêîì ïîíèìà-åòñÿ ÷àñòü ëèñòà ðåãóëÿðíîé ñåòêè, îãðàíè÷åí-íàÿ ãàáàðèòàìè ôðàãìåíòà çàäà÷è, êîòîðîìó îíàïðèíàäëåæèò. Òàêèì îáðàçîì, êîëè÷åñòâî áëî-êîâ â êàæäîì ôðàãìåíòå çàâèñèò îò êîëè÷åñòâàëèñòîâ â íåì, à îáùåå ÷èñëî áëîêîâ ñîñòàâëÿåòñóììó ëèñòîâ ïî âñåì ôðàãìåíòàì. Ðàññìàòðè-âàåìûé àëãîðèòì íàçîâåì àëãîðèòìîì äèíàìè-÷åñêîé áàëàíñèðîâêè.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà ñõåìà äèíàìè÷åñêîãî ðàñ-ïðåäåëåíèÿ áëîêîâ ïî ïðîöåññàì.Íóëåâîé ïðîöåññ âûïîëíÿåò ôóíêöèè óïðàâëå-íèÿ: ðàçáèâàåò ôðàãìåíòû íà áëîêè, ðàñïðåäå-ëÿåò áëîêè ïî ïðîöåññàì, êîíòðîëèðóåò õîä ðàñ-÷åòà è ðàáîòó ñ ôàéëàìè-ôðàãìåíòàìè, ñîáèðàåòèíòåãðàëüíóþ èíôîðìàöèþ è ôîðìèðóåò ãîëîâ-íîé ôàéë. Îñòàëüíûå ïðîöåññû ÿâëÿþòñÿ ðàáî-÷èìè, ò. å. ðàññ÷èòûâàþò ñåòêè, êîíöåíòðàöèè èäîïîëíèòåëüíûå âåëè÷èíû.Ïî ìåðå ãîòîâíîñòè ðàáî÷èå ïðîöåññû ïîñûëà-þò óïðàâëÿþùåìó çàïðîñ íà îáðàáîòêó î÷åðåä-íîãî áëîêà. Èñõîäÿ èç èíôîðìàöèè î ñîñòîÿíèèáëîêîâ, óïðàâëÿþùèé ïðîöåññ âûáèðàåò ñâîáîä-íûé áëîê è îòïðàâëÿåò åãî íîìåð ïðîöåññó, êîòî-ðûé ñäåëàë çàïðîñ. Äëÿ ýòîãî íà óïðàâëÿþùåìïðîöåññå ñîçäàåòñÿ è ïîñòîÿííî îáíîâëÿåòñÿ êàð-òà ôðàãìåíòîâ, êîòîðàÿ ñîäåðæèò èíôîðìàöèþî ñîñòîÿíèè áëîêîâ. Çíà÷åíèÿ åå ýëåìåíòîâ (íî-ìåð ýëåìåíòà � íîìåð áëîêà) èíòåðïðåòèðóþòñÿñëåäóþùèì îáðàçîì:� 0 � áëîê íå áûë îáðàáîòàí (ÿâëÿåòñÿ ñâî-áîäíûì);� íîìåð ðàáî÷åãî ïðîöåññà ñî çíàêîì ¾�¿ �áëîê îáðàáàòûâàåòñÿ óêàçàííûì ïðîöåññîì;� íîìåð ðàáî÷åãî ïðîöåññà ñî çíàêîì ¾+¿ �áëîê óæå îáðàáîòàí óêàçàííûì ïðîöåññîì.Ýòà èíôîðìàöèÿ ïîçâîëÿåò áûñòðî âûáðàòüñâîáîäíûé áëîê èëè ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òîâñå áëîêè îáðàáîòàíû.Ïîèñê ñâîáîäíîãî áëîêà ñíà÷àëà îñóùåñòâëÿ-åòñÿ ñðåäè íåîáðàáîòàííûõ áëîêîâ ôðàãìåíòà,ïðèïèñàííîãî ïðîöåññó, êîòîðûé ñäåëàë çàïðîñ.Åñëè ôðàãìåíò îáðàáîòàí ïîëíîñòüþ, ñâîáîäíûéáëîê âûáèðàåòñÿ èç ôðàãìåíòà, â êîòîðîì ñîäåð-æèòñÿ íàèáîëüøåå ÷èñëî íåîáðàáîòàííûõ áëî-êîâ. Áëîêè èç ôðàãìåíòîâ áåðóòñÿ ïî ïîðÿäêóèõ ñëåäîâàíèÿ â êàðòå ôðàãìåíòîâ. Ïðè òàêîìïîäõîäå ðàáî÷èé ïðîöåññ ìîæåò ðàññ÷èòàòü ëþ-� 52 �



Ìåòîäû óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ ïðè ÷èñëåííîì. . .

Ðèñ. 2. Ñõåìà äèíàìè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ áëîêîâ ïî ïðîöåññàìáîå êîëè÷åñòâî áëîêîâ ëþáûõ ôðàãìåíòîâ. Äàí-íàÿ ñòðàòåãèÿ ïîçâîëÿåò ëó÷øå áàëàíñèðîâàòüñ÷åòíóþ íàãðóçêó, ïîñêîëüêó ðàñ÷åò "òÿæåëûõ"ôðàãìåíòîâ áóäåò ïðîâîäèòüñÿ áîëüøèì ÷èñëîìïðîöåññîâ.Àëãîðèòì äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ïîçâî-ëèë óñêîðèòü ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ âî âñåõçàäà÷àõ, ïðè÷åì â íåêîòîðûõ � â íåñêîëüêî ðàç.Ôîðìèðîâàíèå ôàéëà ÅÔÐâ ïàðàëëåëüíîì ðåæèìåÄëÿ ñîõðàíåíèÿ äàííûõ, ðàññ÷èòàííûõ â êîì-ïëåêñå ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ, èñïîëüçóåòñÿ áèáëèî-òåêà ÅÔÐ, êîòîðàÿ ïðåäîñòàâëÿåò óíèôèöèðî-âàííûé ôîðìàò ïðåäñòàâëåíèÿ ðàñ÷åòíûõ äàí-íûõ â ôàéëå è ôóíêöèîíàëüíûé èíòåðôåéñ äëÿýôôåêòèâíîé ðàáîòû ñ íèìè.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ñõåìà ðàñ÷åòà è ñîõðàíå-íèÿ íà÷àëüíûõ äàííûõ â ïàðàëëåëüíîì âàðè-àíòå ïðîãðàììû 3D-ÐÍÄ. Ïî îêîí÷àíèè ðàñ-÷åòà êàæäûé ïðîöåññ çàïèñûâàåò ðàññ÷èòàííûéôðàãìåíò çàäà÷è â ñâîé ôàéë-ôðàãìåíò íåçàâè-ñèìî îò äðóãèõ ïðîöåññîâ. Óïðàâëÿþùèé ïðî-

öåññ äîïîëíèòåëüíî ôîðìèðóåò ãîëîâíîé ôàéë,êîòîðûé ñîäåðæèò îáùóþ èíôîðìàöèþ ïî çàäà-÷å, èíòåãðàëüíóþ èíôîðìàöèþ î ñåòî÷íûõ äàí-íûõ ïî ôðàãìåíòàì çàäà÷è è èíôîðìàöèþ î ðàñ-ïðåäåëåíèè äàííûõ ïî ôàéëàì-ôðàãìåíòàì.Ãîëîâíîé ôàéë âìåñòå ñ ïîëó÷åííûì íàáîðîìôàéëîâ-ôðàãìåíòîâ îáðàçóþò åäèíûé äëÿ ìåòî-äèê ôàéëîâûé ðàçðåç õðàíåíèÿ ñåòî÷íûõ äàí-íûõ (ôàéë ÅÔÐ). Ðàáîòà ñ íàáîðîì ôàéëîâ îñó-ùåñòâëÿåòñÿ â ïàðàëëåëüíîé ôàéëîâîé ñèñòåìåLustre [13, 14].Ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåìñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè íå ïîòðåáîâàë èç-ìåíåíèÿ ïðîãðàìì ñîõðàíåíèÿ ðàññ÷èòàííûõäàííûõ. Çäåñü îòëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ ëèøü âòîì, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå äàííûõ ïî ïðîöåñ-ñàì è ôàéëàì-ôðàãìåíòàì ñîîòâåòñòâóåò íåíà÷àëüíîé ìàòðè÷íîé äåêîìïîçèöèè, à íîâîéäåêîìïîçèöèè, íåðåãóëÿðíîé ïî èíòåðâàëàìèíäåêñîâ ñåòêè.Ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíè-åì äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ïîòðåáîâàë ðå-àëèçàöèè íîâîãî ïîäõîäà ê ôîðìèðîâàíèþÅÔÐ (ðèñ. 4).� 53 �
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Ðèñ. 3. Ñõåìà ðàñ÷åòà è ñîõðàíåíèÿ íà÷àëüíûõ äàííûõ â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå

Ðèñ. 4. Ôîðìèðîâàíèå ÅÔÐ â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå ïðè èñïîëüçîâàíèè äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâêèÏðè èñïîëüçîâàíèè äèíàìè÷åñêîé áàëàíñè-ðîâêè çàïèñü íà÷àëüíûõ äàííûõ âûïîëíÿåòñÿáëîêàìè â ôàéë-ôðàãìåíò, àññîöèèðîâàííûé ñôðàãìåíòîì íà÷àëüíîé ìàòðè÷íîé äåêîìïîçè-öèè. Êîãäà âñå áëîêè çàïèñàíû â ôàéëû-ôðàãìåíòû, óïðàâëÿþùèé ïðîöåññ ôîðìèðóåòãîëîâíîé ôàéë ÅÔÐ.Ïðè çàïèñè âîçìîæíà ñèòóàöèÿ, êîãäàíåñêîëüêî ïðîöåññîâ îäíîâðåìåííî çàïèñûâà-þò ñâîé áëîê â îäèí è òîò æå ôàéë-ôðàãìåíò.Ïðè ýòîì âîçíèêàþò äâå ïðîáëåìû: íåîáõîäèìîîáåñïå÷èòü êîãåðåíòíîñòü äàííûõ ïàðàëëåëüíîéôàéëîâîé ñèñòåìû è êîãåðåíòíîñòü êýøà áèá-ëèîòåêè ÅÔÐ. Êýø áèáëèîòåêè ÅÔÐ ñëóæèò äëÿ

ìèíèìèçàöèè îïåðàöèé äîñòóïà ê ÷àñòî èñïîëü-çóåìûì äàííûì ôàéëà è ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíûìäëÿ êàæäîãî ïðîöåññà. Â êýøå áèáëèîòåêè ÅÔÐõðàíÿòñÿ ìåòàäàííûå î ñòðóêòóðå ôàéëà äëÿáûñòðîãî ïîçèöèîíèðîâàíèÿ íóæíûõ äàííûõ.Äëÿ ðåøåíèÿ óêàçàííûõ ïðîáëåì áûë îðãàíè-çîâàí ïîñëåäîâàòåëüíûé äîñòóï ðàáî÷èõ ïðîöåñ-ñîâ íà çàïèñü â îäèí ôàéë-ôðàãìåíò è îáåñïå÷å-íà ñèíõðîíèçàöèÿ äàííûõ êýøà áèáëèîòåêè ÅÔÐíà ïðîöåññàõ. Êîîðäèíàöèÿ âûïîëíåíèÿ çàïèñèðàáî÷èìè ïðîöåññàìè îñóùåñòâëÿåòñÿ óïðàâëÿ-þùèì ïðîöåññîì.Çàïèñü áëîêà â ôàéë-ôðàãìåíò âûïîëíÿåòñÿðàáî÷èì ïðîöåññîì ïî ñëåäóþùåìó àëãîðèòìó.� 54 �



Ìåòîäû óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ ïðè ÷èñëåííîì. . .Ñíà÷àëà ïðîöåññ ïðîâåðÿåò íåîáõîäèìîñòü ñî-çäàíèÿ ôàéëà-ôðàãìåíòà. Åñëè ôàéëà-ôðàãìåí-òà íå ñóùåñòâóåò, òî îí ñîçäàåòñÿ. Èíà÷å ôàéë-ôðàãìåíò îòêðûâàåòñÿ íà ðåäàêòèðîâàíèå. Åñëèôàéë-ôðàãìåíò óæå îòêðûò ïðîöåññîì, òî ïðî-âåðÿåòñÿ åãî ïðåäûäóùèé âëàäåëåö. Åñëè ïðåäû-äóùèì âëàäåëüöåì áûë äðóãîé ïðîöåññ, òî âû-ïîëíÿåòñÿ ñèíõðîíèçàöèÿ äàííûõ êýøà áèáëèî-òåêè ÅÔÐ ïóòåì äâóõòî÷å÷íûõ ìåæïðîöåññîð-íûõ îáìåíîâ.Çàòåì ïðîöåññ ïðîâåðÿåò íåîáõîäèìîñòü ñîçäà-íèÿ â ôàéëå ôðàãìåíòà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàñ-ñ÷èòàííîìó áëîêó. Åñëè òàêîãî ôðàãìåíòà íå ñó-ùåñòâóåò, òî îí ñîçäàåòñÿ.Äàëåå âûïîëíÿåòñÿ çàïèñü äàííûõ áëîêà âôàéë-ôðàãìåíò. Åñëè çàïèñü ïðîøëà óñïåø-íî, òî ðàáî÷èé ïðîöåññ îòñûëàåò óïðàâëÿþùåìóïðîöåññó èíôîðìàöèþ î òîì, ÷òî áëîê çàïèñàí èôàéë-ôðàãìåíò ñâîáîäåí.Óïðàâëÿþùèé ïðîöåññ, ïîëó÷èâ èíôîðìàöèþîá îñâîáîæäåíèè ôàéëà-ôðàãìåíòà, ïðîâåðÿåòî÷åðåäü ïðîöåññîâ íà çàõâàò ýòîãî ôàéëà. Åñëèî÷åðåäü íå ïóñòà, óïðàâëÿþùèé ïðîöåññ îïðåäå-ëÿåò äëÿ ôàéëà-ôðàãìåíòà ðÿä õàðàêòåðèñòèêè îòñûëàåò èõ ïðîöåññó, ïåðâîìó â î÷åðåäè íàçàõâàò ôàéëà-ôðàãìåíòà. Åñëè î÷åðåäü ïóñòà,òî ôàéë-ôðàãìåíò ïîìå÷àåòñÿ ñâîáîäíûì íà çà-ïèñü.Àëãîðèòì îáåñïå÷èâàåò êîððåêòíîñòü äàííûõâ ôàéëàõ-ôðàãìåíòàõ, çàïèñàííûõ íåñêîëüêèìèïðîöåññàìè, è îáåñïå÷èâàåò êîððåêòíóþ ðàáîòóñ ôàéëàìè â ïàðàëëåëüíîé ôàéëîâîé ñèñòåìå.Èññëåäîâàíèå âðåìåíè è ýôôåêòèâíîñòèðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé â áîëüøèõ çàäà÷àõÏðè îöåíêå âëèÿíèÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ áà-ëàíñèðîâêè íà ñêîðîñòü ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèéâåùåñòâ êàê ñàìîãî äëèòåëüíîãî ýòàïà ðàñ÷å-òà íà÷àëüíûõ äàííûõ ðàññìàòðèâàëîñü ñåìü çà-äà÷ (òàáëèöà) ñ ðàçëè÷íûì êîëè÷åñòâîì âåùåñòâ(òåë) (ñì., íàïðèìåð, ðèñ. 5) è ñ ðàçíîé ñòåïå-íüþ ñåòî÷íîé äåòàëèçàöèè ãåîìåòðè÷åñêîé ìî-äåëè. Â çàäà÷àõ ñòðîèëàñü ðàâíîìåðíàÿ ïðÿìî-óãîëüíàÿ ñåòêà áåç ó÷åòà ãðàíèö ðàçäåëà ìåæäóâåùåñòâàìè (ðèñ. 6, ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó);â ýòîì ñëó÷àå äëÿ âñåõ âåùåñòâ ðàññ÷èòûâàþòñÿêîíöåíòðàöèè. Ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ ïðî-âîäèëñÿ ïðè ðàçíîì êîëè÷åñòâå ïðîöåññîâ. Íàðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíî âðåìÿ ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèéâåùåñòâ äëÿ óêàçàííûõ çàäà÷ (N � íîìåð çàäà-

Çàäà÷è, ðàññ÷èòàííûå â ïàðàëëåëüíîì ðåæè-ìåÍîìåð ×èñëî ×èñëî ×èñëîçàäà÷è òåë ÿ÷ååê ïðîöåññîâ1 42 340 � 1 300 � 680 2 3042 41 1 000 � 1 000 � 1 000 4 0963 355 1 000 � 1 000 � 1 000 4 0964 43 1 000 � 1 000 � 1 000 2405 40 400 � 200 � 800 646 1 495 1 840 � 1 040 � 1 040 1 8007 825 2 000 � 2 300 � 2 000 3 000

Ðèñ. 5. Ïðèìåð òðåõìåðíîé ãåîìåòðèè, ñîñòîÿùåé èç40 òåë ñëîæíîé ôîðìû, èç çàäà÷è 5÷è) ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ òèïîâ áàëàíñèðîâêèè áåç íåå.Êàê áûëî ñêàçàíî âûøå, èñïîëüçîâàíèå ñòàòè-÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ìîæåò íå äàòü îæèäàåìî-ãî ðåçóëüòàòà ïî óñêîðåíèþ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõäàííûõ. Èç ðèñ. 8 âèäíî, ÷òî â çàäà÷àõ 2, 3 è 4ïðèìåíåíèå ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ïðèâåëîê çàìåäëåíèþ ñ÷åòà. Äëÿ çàäà÷è 7 ðàñ÷åò íà-÷àëüíûõ äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàòè÷åñêîéáàëàíñèðîâêè îòñóòñòâóåò. Ýòî ñâÿçàíî ñ îãðà-íè÷åíèåì ïî ïàìÿòè, ïîñêîëüêó ïðè ðàñ÷åòå íà-� 55 �
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Ðèñ. 6. Ôðàãìåíò ñòðóêòóðèðîâàííîé ïðÿìîóãîëüíîé ñåòêè ñ ðàñ÷åòîì ðàñïðåäåëåíèÿ âåùåñòâ ïî ÿ÷åéêàì

Ðèñ. 7. Âðåìÿ ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ òèïîâ áàëàíñèðîâêè âû÷èñëèòåëüíîéíàãðóçêè: ñëåâà � áåç áàëàíñèðîâêè; â öåíòðå � ñî ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêîé (äëÿ çàäà÷è 7 îòñóòñòâóåò);ñïðàâà � ñ äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâêîé÷àëüíûõ äàííûõ çàäà÷è 7 íà íóëåâîì ïðîöåññåíåîáõîäèìî ñîáðàòü âðåìåííûå îöåíêè áîëåå ÷åìäëÿ 9 ìëðä ÿ÷ååê ñåòêè.Ïðè èñïîëüçîâàíèè äèíàìè÷åñêîé áàëàíñèðîâ-êè âñå ðàñ÷åòû áûëè ïðîâåäåíû â äâà è áîëåå ðàçáûñòðåå, ÷åì áåç íåå.
Íà ðèñ. 8 ïîêàçàíà ýôôåêòèâíîñòü ðàñïàðàë-ëåëèâàíèÿ, ðàññ÷èòàííàÿ ïî ôîðìóëåE = NPi=1 titmaxN � 100%;� 56 �



Ìåòîäû óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ ïðè ÷èñëåííîì. . .

Ðèñ. 8. Ýôôåêòèâíîñòü ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé ñ èñ-ïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ òèïîâ áàëàíñèðîâêè âû÷èñ-ëèòåëüíîé íàãðóçêè: ñëåâà � áåç áàëàíñèðîâêè; âöåíòðå � ñî ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêîé (äëÿ çàäà-÷è 7 îòñóòñòâóåò); ñïðàâà � ñ äèíàìè÷åñêîé áàëàí-ñèðîâêîéãäå NPi=1 ti � ñóììàðíîå âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ïðîöåñ-ñîâ ïî ðàñ÷åòó êîíöåíòðàöèé; ti � âðåìÿ âûïîë-íåíèÿ i-ãî ïðîöåññà; tmax � ìàêñèìàëüíîå âðå-ìÿ âûïîëíåíèÿ îäíîãî èç ïðîöåññîâ; N � ÷èñëîïðîöåññîâ.Â ñàìîì õóäøåì ñëó÷àå ýôôåêòèâíîñòü ðàñ÷å-òà íà÷àëüíûõ äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì äèíàìè-÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ñîñòàâèëà îêîëî 70%, â òîâðåìÿ êàê ýôôåêòèâíîñòü ðàñ÷åòà áåç áàëàíñè-ðîâêè ñîñòàâèëà îêîëî 10%.ÂûâîäûÐàçðàáîòàíû è ðåàëèçîâàíû äâà ïîäõîäà ê áà-ëàíñèðîâêå ñ÷åòíîé íàãðóçêè âî âðåìÿ ïîäãîòîâ-êè íà÷àëüíûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó ïðîãðàìì3D-ÐÍÄ. Èñïîëüçîâàíèå âåñîâûõ îöåíîê â ïîä-õîäå ñî ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêîé íå äàëî îæè-äàåìûõ ðåçóëüòàòîâ, â ðÿäå ñëó÷àåâ ñ÷åò çàìåä-ëèëñÿ.Ðàñ÷åòû áîëüøèõ òðåõìåðíûõ çàäà÷ ïîêàçà-ëè ïðèìåíèìîñòü ðåàëèçîâàííîãî â êîìïëåêñåïðîãðàìì 3D-ÐÍÄ àëãîðèòìà äèíàìè÷åñêîé áà-

ëàíñèðîâêè çàãðóçêè ïðîöåññîâ è åãî ýôôåêòèâ-íîñòü íå ìåíåå 70%. Äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâ-êà äàëà óñêîðåíèå äëÿ âñåõ ïðîâåäåííûõ ðàñ÷å-òîâ. Ýòî îòíîñèòñÿ è ê çàäà÷àì, â êîòîðûõ èñ-ïîëüçîâàíèå ñòàòè÷åñêîé áàëàíñèðîâêè ïðèâåëîê çàìåäëåíèþ ñ÷åòà.Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ðàáîòû ïî ñîçäàíèþ àë-ãîðèòìîâ áàëàíñèðîâêè â êîìïëåêñå ïðîãðàìì3D-ÐÍÄ çàâåðøåíû. Äèíàìè÷åñêàÿ áàëàíñèðîâ-êà óñïåøíî ïðèìåíÿåòñÿ ïðè ðàñ÷åòå íà÷àëüíûõäàííûõ â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå äëÿ âñåõ ìåòî-äèê ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Òàðàñîâ Â. È., Ðåáðîâ Ñ. Â., Âîëãèí À. Â.è äð. Ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ äàííûõ òðåõìåð-íûõ çàäà÷ ïî ïðîãðàììå 3D-ÐÍÄ // Âîïðî-ñû àòîìíîé íàóêè è òåõíèêè. Ñåð. Ìàòå-ìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðî-öåññîâ. 2006. Âûï. 3. Ñ. 66�71.2. Îëåñíèöêàÿ Ê. Ê., Àíòèïèí È. À., Øóáè-íà Ì. À. Áèáëèîòåêà ÅÔÐ äëÿ ìàñøòàáèðó-åìîãî äîñòóïà ê ôàéëîâûì äàííûì íà ìíî-ãîïðîöåññîðíûõ ÝÂÌ // XI Çàáàáàõèíñêèåíàó÷. ÷òåíèÿ: cá. òåçèñîâ. Ñíåæèíñê, 2012.C. 335�336.3. Áàõðàõ Ñ. Ì., Ãëàãîëåâà Þ. Ï., Ñàìèãó-ëèí Ì. Ñ. è äð. Ðàñ÷åò ãàçîäèíàìè÷åñêèõòå÷åíèé íà îñíîâå ìåòîäà êîíöåíòðàöèé //Äîêë. ÀÍ ÑÑÑÐ. 1981. Ò. 257, � 3. Ñ. 566�569.4. MPI: A Message-Passing Interface Stan-dard Version 2.2. http://www.mpi-forum.org/docs/mpi-2.2/mpi22-report.pdf.5. Âîðîïèíîâ À. À. Äåêîìïîçèöèÿ äàííûõ äëÿðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ìåòîäèêè ÒÈÌ-2D èêðèòåðèè îöåíêè åå êà÷åñòâà // ÂåñòíèêÞÓðÃÓ. Ñåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâà-íèå è ïðîãðàììèðîâàíèå. 2009. � 37(170).Âûï. 4. Ñ. 40�50.6. Âåñåëîâ Ð. À.Àëãîðèòìû áàëàíñèðîâêè êîì-ïëåêñà ð-MD ñ ó÷åòîì âû÷èñëèòåëüíîé çà-ãðóçêè ïðîöåññîðîâ // Òð. XIII ìåæä. ñåìè-íàðà "Ñóïåðâû÷èñëåíèÿ è ìàòåìàòè÷åñêîåìîäåëèðîâàíèå". Ñàðîâ: ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ,2012. C. 140�146.7. Áåëÿåâ Ñ. Ï., Äåãòÿðåíêî Ë. È., Òóðóòè-íà È. Þ. Ïðîáëåìû è âîçìîæíîñòè ðàç-ðàáîòêè ïàðàëëåëüíûõ ïðîãðàìì ñ äèíàìè-� 57 �



Ê. Ê. Îëåñíèöêàÿ, À. Ë. Ïîòåõèí, Å. Â. Ïîòåõèíà, Â. È. Òàðàñîâ÷åñêîé áàëàíñèðîâêîé âû÷èñëèòåëüíîé íà-ãðóçêè äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìåõàíèêè ñïëîø-íîé ñðåäû // Âîïðîñû àòîìíîé íàóêè è òåõ-íèêè. Ñåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâà-íèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. 1996. Âûï. 4.Ñ. 43�44.8. Áåëÿåâ Ñ. Ï., Òóðóòèíà È. Þ. Àëãîðèòìûàâòîìàòè÷åñêîãî ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ âû÷èñ-ëèòåëüíîé íàãðóçêè // Òàì æå. Ñ. 45�48.9. Áóòíåâ Î. È., Ïðîíèí Â. À. Àëãîðèòìûäåêîìïîçèöèè íåðåãóëÿðíîé ñåòêè ñ ó÷åòîìâû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè // Òàì æå. 2004.Âûï. 4. Ñ. 81�87.10. Þðè÷ Ì. Þ. Àíàëèç ñèñòåì è ìåòîäîâ áà-ëàíñèðîâêè íàãðóçêè âû÷èñëèòåëüíûõ ñè-ñòåì // Íàóêîâèé âiñíèê ×åðíiâåöüêîãîóíiâåðñèòåòó. Ñåð. Êîìï'þòåðíi ñèñòåìè òàêîìïîíåíòè. 2010. Ò. 1. Âûï. 1. C. 14�19.
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ACCELERATION METHODS FOR INPUT DATA CALCULATION UNDER THE3D-RND PROGRAM COMPLEX AT THE PARALLEL NUMERICAL SIMULATIONOF MATHEMATICAL PHYSICS PROBLEMS / K. K. Olesnitskaya, A. L. Potekhin,E. V. Potekhina, V. I. Tarasov (FSUE "RFNC-VNIIEF", Sarov, Nizhny Novgorod Region).The paper describes the phases and methods of the parallel calculation e�ciencyimprovement under the 3D-RND complex for the input data calculation of the mathematicalphysics problems in the 3D setting. In the �rst method we use the computing load balancingbasing on the estimation of the grid cell complexity, according to which they are distributedover the processors. In the second method the whole scope of the ñells is divided into bigamount of portions (blocks) and their dynamic distribution between the processors. Topreserve the computed data in the 3D-RND program complex the EFR library is used,which provides the e�ective access to the �le data on the multi-processor computers. Wedescribe, for the methods, the basic algorithms of calculation and input data preservation,the comparative analysis of the input data calculation rate parameters for a number ofproblems.Keywords : 3D-RND program complex, EFR library, parallel computations, matrixdecomposition, computation load, computation load balancing, computation e�ciency.


