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Статья посвящена вопросам тестирования высокопроизводительных вычислитель-
ных систем, ориентированных на численное моделирование сложных физических про-
цессов. Приводится обзор методических прикладных тестов (miniapps в англоязычной
терминологии), разработанных в РФЯЦ-ВНИИЭФ. Пакет тестов включает программы
моделирования различных физических процессов: переноса нейтронов с применением
разностных методов (в кинетическом и диффузионном приближениях) и метода Монте-
Карло, газовой динамики, теплопроводности, молекулярной динамики. Тестовые про-
граммы предназначены для оценки эффективности распараллеливания, реальной про-
изводительности и правильности выполнения вычислений высокопроизводительными
вычислительными системами. Рассматриваются общая функциональность тестовых
программ, а также особенности алгоритмов и процедуры тестирования для каждой
методики.

Ключевые слова: высокопроизводительные вычислительные системы, численное мо-
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Введение

При решении задач численного моделирования сложных физических процессов применяются вы-
сокопроизводительные вычислительные системы (ВВС), позволяющие использовать алгоритмы рас-
параллеливания. Объективная оценка применимости ВВС для конкретных приложений требует
комплексного тестирования, включающего исследование характеристик различных компонентов,
а также вычислительной системы в целом. Эта оценка включает в себя следующие направления
работ:

– оценка производительности вычислительных устройств и ВВС в целом в различных режимах
на актуальных задачах и алгоритмах;

– оценка эффективности распараллеливания для задач различного класса;
– проверка правильности выполнения вычислений при проведении расчетов характерных задач

в различных режимах;
– оценка отдельных параметров ВВС.

Последняя из указанных оценок, включая оценку быстродействия оперативной памяти, произво-
дительности коммуникационной и файловой подсистем, а также ВВС в целом, выполняется с помо-
щью набора синтетических тестовых программ, таких как Stream [1], IOR [2], b_eff [3], HPCG [4],
HPL [5]. Эти тестовые программы (так называемые специальные тесты [6]) свободно распростра-
няются, легко портируются на различные аппаратно-программные платформы и вследствие этого
широко используются в мире для исследования характеристик ВВС.
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Тем не менее для определения возможности эффективного применения ВВС необходимо иссле-
дование с использованием тестов, более приближенных к реальным приложениям. Для этих целей
существует отдельный класс тестовых программ, представляющих собой упрощенные аналоги вы-
числительных ядер методик моделирования физических процессов. В них используются аналогич-
ные физико-математические приближения, схожие методы дискретизации и численного решения, а
также алгоритмы распараллеливания. В зарубежной практике такие тестовые программы называ-
ются миниприложениями (miniapps или proxyapps). Можно отметить пакеты тестов, созданные в
национальных лабораториях США, например, давно известный пакет NPB [7], а также более совре-
менные Mantevo [8] и Exascale Proxy Applications [9], которые широко применяются при разработке
ВВС, а также в ходе приемочных испытаний.

Тестовые программы подобного класса, разработанные в РФЯЦ-ВНИИЭФ (аналогичные работы
также ведутся в РФЯЦ-ВНИИТФ), называются методическими прикладными тестами (МПТ) [6].
Название, с одной стороны, подчеркивает отличие от международных тестов, а с другой стороны,
отражает схожесть численных методов и алгоритмов распараллеливания в этих программах с при-
кладными методиками численного моделирования физических процессов, ориентированными на
использование ВВС.

Работа над МПТ в РФЯЦ-ВНИИЭФ началась в середине 90-х годов с появлением ВВС с рас-
пределенной памятью [10]. С тех пор созданный пакет программ успешно применяется для тести-
рования сложных вычислительных систем, постоянно развивается, пополняется новыми тестами и
адаптируется под новые аппаратно-программные платформы. С помощью МПТ были выполнены
оценки эффективности применения многих образцов ВВС отечественной и зарубежной разработки.
В частности, были протестированы образцы ВВС разработки IBM и Cray [11—13].

Статья посвящена обзору МПТ, разработанных в РФЯЦ-ВНИИЭФ. Пакет тестов включает про-
граммы моделирования различных физических процессов: переноса нейтронов с применением раз-
ностных методов (в кинетическом и диффузионном приближениях), а также метода Монте-Карло,
газовой динамики, теплопроводности, молекулярной динамики. Рассматриваются общая функци-
ональность тестовых программ, а также особенности алгоритмов и процедуры тестирования для
каждой методики.

Общие функциональные возможности МПТ

Основными показателями, определяющими возможность эффективного применения ВВС для
моделирования физических процессов, являются производительность отдельных вычислительных
устройств (ядер, процессоров, узлов) и ВВС в целом, правильность выполнения и эффективность
распараллеливания вычислений.

Основным способом распараллеливания вычислений для рассматриваемых МПТ является исполь-
зование парадигмы распределенной памяти с применением процедур библиотеки MPI для организа-
ции передачи сообщений между процессами. Распределение данных задачи по MPI-процессам, как
правило, выполняется путем пространственной декомпозиции области решения на подобласти.

Для определения эффективности распараллеливания в качестве наиболее используемого приме-
няется метод слабого масштабирования (weak scaling). Согласно этому методу для большинства
тестовых программ сначала выполняется расчет задачи в последовательном режиме и определя-
ется время исполнения T1. Затем размер задачи увеличивается в n раз (например, по простран-
ственным переменным), выполняется параллельный расчет увеличенной задачи с использованием n
MPI-процессов и определяется время исполнения Tn. Вычисляются коэффициент ускорения и эф-
фективность распараллеливания:

Spn =
nT1

Tn
; En =

Spn
n
· 100 %. (1)

В случае использования метода сильного масштабирования (strong scaling) в параллельном режи-
ме считается задача того же размера, что и в последовательном. Коэффициент ускорения вычис-
ляется как Spn = T1/Tn, эффективность распараллеливания определяется по формуле (1).
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Следует отметить, что эффективность распараллеливания может определяться относительно од-
ного вычислительного ядра либо относительно вычислительного узла ВВС. Последний способ может
применяться при тестировании ВВС с гетерогенными вычислительными узлами, которые наряду с
универсальными процессорами содержат арифметические ускорители или сопроцессоры.

Для оценки производительности отдельных вычислительных устройств и ВВС в целом могут ис-
пользоваться разные метрики. На первый взгляд, предпочтительнее прямой подсчет количества
операций двойной точности с плавающей запятой, выполненных программой за время расчета за-
дачи, с выдачей итогового значения в единицах производительности (флопсах). Однако применение
такой метрики имеет ряд недостатков. Так, для довольно сложных тестовых программ трудно пра-
вильно подсчитать количество арифметических операций. Оно может, например, зависеть от ветви
численного алгоритма, по которой идет вычислительный процесс на разных стадиях решения зада-
чи. Также вызывает вопросы учет операций деления, которые в ряде случаев могут выполняться
за количество тактов, на порядок большее по сравнению с операцией сложения.

Учитывая вышесказанное, оптимальной метрикой для оценки производительности ВВС пред-
ставляется количество ячеек фазового пространства, которые рассчитывает тестовая программа в
единицу времени (секунду). Такая метрика является достаточно простой и точной, что позволяет
с использованием соответствующих МПТ выполнять объективное сравнение производительности
различных вычислительных систем.

Что касается контроля правильности выполнения вычислений, то в МПТ предусмотрена выдача
верификационного параметра. Как правило, это некая интегральная или средняя величина, ха-
рактерная для соответствующего физического процесса (количество нейтронов в системе, средняя
плотность вещества и т. п.). Отметим, что значение верификационного параметра может зависеть
от ряда факторов, в частности количества параллельных процессов или числа итераций. В связи с
этим в описании МПТ приводится точная постановка расчета, выполняемого с целью верификации.

Остальные функциональные возможности МПТ определяются общими требованиями к тестовым
программам. А именно, МПТ:

– являются представительными, т. е. отражают особенности вычислительных алгоритмов, струк-
туру хранения данных и технологии распараллеливания прикладных программ численного
моделирования физических процессов;

– написаны на языках высокого уровня, являются переносимыми: не зависят от операционной
системы, внешних библиотек, специфических особенностей компиляторов и т. п.;

– выполняются на различном числе вычислительных устройств, допуская использование как
слабого, так и сильного масштабирования;

– автоматически формируют физическую постановку задачи и разностную дискретизацию для
соответствующего количества MPI-процессов при использовании слабого масштабирования,
позволяя выполнять запуск задач с разными требованиями к объему оперативной памяти,
количеству вычислительной работы, объему межпроцессорных обменов, времени выполнения;

– выдают характеристики выполнения: параметры задачи, параметры распараллеливания, вре-
мя выполнения задачи или ее фрагментов, результат оценки производительности, верифика-
ционный параметр;

– сопровождаются подробной информацией, содержащей, помимо назначения и класса решае-
мых задач, описания математической модели, методов решения, алгоритмов распараллелива-
ния, методики тестирования, а также других особенностей программы, знание которых необ-
ходимо для проведения тестирования.

Краткое описание МПТ

Тест TDU. Тестовая программа TDU создана на основе программы КОРАТ-3D и служит для
решения трехмерной задачи диффузии нейтронов в многогрупповом приближении [11, 14, 15].
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Стационарная задача поиска Kэф описывается следующей системой групповых уравнений [14]:

−∇(Di∇Ui) + αiUi =

Ni∑
j=1

βsijUj +
1

Kэф

Ni∑
j=1

βfijUj ,

∇(Di∇Ui) =
∂

∂x
Di
∂Ui
∂x

+
∂

∂y
Di
∂Ui
∂y

+
∂

∂z
Di
∂Ui
∂z

, i = 1, Ni,

(2)

где Ni — число нейтронных групп; x, y, z — координаты; Di(x, y, z) — коэффициент диффузии в
группе i; αi(x, y, z) — полное нейтронное сечение в группе i; βsij(x, y, z) — коэффициенты матрицы
перехода нейтронов в группу i из группы j в результате рассеяния; βfij(x, y, z) — коэффициенты
матрицы рождения нейтронов в группе i в результате деления на группе j.

Искомыми величинами являются: Ui(x, y, z) — функция плотности нейтронного потока; Kэф —
эффективный коэффициент размножения нейтронов.

Граничные условия для уравнений (2) задаются в виде комбинации искомой функции и ее гради-
ента:

Di∇Ui + α̃iUi = f̃i, i = 1, Ni, (3)

где α̃i(x, y, z), f̃i(x, y, z) — заданные коэффициенты.
Для аппроксимации трехмерная область решения задач (2), (3) разбивается плоскостями, пер-

пендикулярными третьему пространственному направлению, на слои. В тестовом варианте сетка
состоит из прямых призм, в основаниях которых лежат прямоугольники.

Для пространственной аппроксимации уравнения диффузии используется линейная схема [14, 16],
основанная на комбинации метода конечных элементов, метода конечных разностей и интерполя-
ционно-инвариантной схемы.

При решении стационарной задачи (2) поиска критического параметра Kэф используется специ-
альный итерационный метод поиска максимального собственного значения. Он основан на методе
итераций по источнику деления с введением компенсирующих источников в левую и правую ча-
сти уравнений для ускорения сходимости итераций. Итерационный процесс записывается в виде
(зависимость от пространственных переменных опущена)

∇
(
Di∇Uν+1

i

)
+

(
αi −

β̄i
Kν

эф

)
Uν+1
i =

Ni∑
j=1

βsijU
ν+1
j +

1

kν

Ni∑
j=1

βfijU
ν
j −

β̄i
Kν

эф
Uνi , i = 1, Ni.

Здесь ν — номер итерации по Kэф; Kν
эф — значение Kэф на ν-й итерации; β̄i — компенсирующие

источники, зависят в каждой точке от нейтронных констант и значений числа Куранта.
Значение параметра Kэф на новой итерации определяется из уравнения баланса для предыдущего

уравнения:

Kν+1
эф = Kν

эф

Np∑
p=1

Ni∑
i=1

Ni∑
j=1

(
βfijU

ν+1
j

)
Np∑
p=1

Ni∑
i=1

(
Ni∑
j=1

βfijU
ν
j + β̄i

(
Uν+1
i − Uνi

)) ,
где p — номер счетной точки; Np — число счетных точек.

На каждой итерации по Kэф система многогрупповых уравнений решается специальным итера-
ционным методом РПГ [15].

В программе TDU при организации распараллеливания информация по процессорам распределя-
ется с использованием принципа пространственной декомпозиции области решения на подобласти,
которые формируются путем объединения нескольких интервалов по переменной z.

Численное решение системы разностных уравнений в параллельном режиме основано на исполь-
зовании метода раздельного счета по подобластям с введением дополнительного итерационного про-
цесса по внутренним граничным условиям специального вида [16, 17], которыми обмениваются про-
цессы. При этом обмены внутренними граничными условиями происходят только между соседними
с точки зрения геометрического соседства подобластей MPI-процессами.
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Подробнее организация итерационного процесса с использованием распараллеливания (начиная
от внутренних итераций к внешним) выглядит следующим образом [16]:

1. Внутренние итерации без обменов. Неявная система сеточных уравнений с заданной правой
частью для одной группы решается в каждой подобласти своим процессом итерационным
методом сопряженных градиентов с использованием неполного разложения Холецкого.

2. Итерации по внутренним граничным условиям. Для каждой подобласти соответствующим
процессом параллельно с процессами для других подобластей выполняется итерация по правой
части. После этого от каждого процесса к соседним передаются внутренние граничные условия
(два двумерных массива), представляющие собой комбинацию значений искомой функции (U)

и полного потока
(
W = D

/
dU

dz

)
в точках внутренней границы с коэффициентами специаль-

ного вида, обеспечивающими безусловную сходимость итерационного процесса.
3. Внешние итерации по Kэф. От всех процессов одному головному процессу передается несколь-

ко чисел, а затем после выполнения небольших вычислений выполняется пересылка одного
числа от головного процесса всем остальным.

При проведении тестирования в качестве тестовой используется задача вычисления критического
параметра Kэф для полиячейки ядерного реактора типа РБМК.

Тест GD2. В программе моделируется движение сплошной среды. Для этого решается система
уравнений газовой динамики в трехмерной пространственной области [18].

Движение среды описывается следующей системой дифференциальных уравнений:

dρ

dt
= −ρdiv~U ;

d~U

dt
= −1

ρ
grad p;

dε

dt
= −p

ρ
div~U, (4)

где ρ — плотность; ~U — массовая скорость; p — давление; ε — удельная внутренняя энергия. Эти
функции являются искомыми.

Система (4) замыкается уравнением состояния среды.
Для аппроксимации дифференциальных уравнений (4) трехмерная область решения задачи раз-

бивается регулярной косоугольной (в общем случае) сеткой на ячейки. Построение сетки по тре-
тьему пространственному направлению в криволинейном случае происходит по листам. В общем
случае трехмерные ячейки представляют собой криволинейные шестигранники. При расчете ис-
пользуется лагранжево-эйлеров подход, т. е. в начале каждого временного шага движение среды
рассчитывается в лагранжевых координатах, затем по второму и третьему пространственным на-
правлениям производится восстановление исходной сетки с соответствующим пересчетом конвек-
тивных членов.

Для аппроксимации системы уравнений (4) используется неявная схема в сочетании с методом
расщепления по пространственным направлениям. Сеточные значения искомых скалярных величин
берутся в центрах расчетных ячеек, а значения скорости — в центрах граней ячеек.

Используемый метод аппроксимации приводит вдоль каждого пространственного направления на
каждом временном шаге к последовательности конечно-разностных уравнений для полного давле-
ния вида

Aūn+1 = Būn, (5)

где ū — искомая сеточная функция (полное давление в ячейке), A — трехдиагональная матрица.
Решение системы уравнений (5) с трехдиагональной матрицей осуществляется с помощью метода

прогонки.
В программе GD2 реализован подход к организации параллельных вычислений с использованием

декомпозиции трехмерной матрицы данных на подматрицы [19]. Для декомпозиции данных по
процессам используется разбиение расчетной сетки вдоль двух пространственных направлений.

Поскольку численное решение системы разностных уравнений (с трехдиагональной матрицей)
производится методом прогонки, то для выполнения прогонок вдоль линейки процессов использу-
ется параллельно-конвейерный метод.

– 90 –



Методические прикладные тесты РФЯЦ-ВНИИЭФ для численного исследования параметров. . .

Основная идея алгоритма состоит в том, что каждый процесс, рассчитав прогоночные коэффици-
енты для i-го канала и передав их следующему в линейке процессу, переходит к обработке других
каналов. По мере прихода обратной прогонки процесс прерывает работу по расчету прямой прогон-
ки (если она еще не закончилась) и вычисляет решение для i-го канала. При этом обмены внутрен-
ними граничными условиями происходят только между соседними в решетке MPI-процессами (они
являются соседними и с точки зрения геометрического соседства подобластей).

В качестве тестовой рассчитывается задача о разлете газового эллипсоида в вакуум. Постановка
задачи следующая: в трехосном эллипсоиде с полуосями ax, ay, az, заполненном газом с показателем
адиабаты γ = 1,4, задано начальное распределение плотности и удельной внутренней энергии:

ρ (x, y, z, 0) = (1− ν)1/γ−1 ; ε (x, y, z, 0) =
1− ν
γ − 1

, где ν (x, y, z) =

(
x

ax

)2

+

(
y

ay

)2

+

(
z

az

)2

,

т. е. плотность и удельная внутренняя энергия постоянны вдоль слоев, получаемых при равномер-
ном разбиении эллипсоида по радиусу от его центра к внешней границе.

На границе эллипсоида поддерживается постоянное давление P (x, y, z, t) = 0, t ≥ 0.
При тестировании возможно задание трех разных уравнений состояний, моделирующих различ-

ную вычислительную нагрузку.

Тест ПАУК. По тестовой программе ПАУК выполняется решение трехмерного уравнения пере-
носа в кинетическом приближении, записанного в декартовой системе координат, на ортогональных
пространственных сетках [20].

Рассматривается стационарное одногрупповое уравнение переноса в кинетическом приближении
в декартовой системе координат

√
1− µ2

(
cosϕ

∂N

∂x
+ sinϕ

∂N

∂y

)
+ µ

∂N

∂z
+ αN =

1

4π

(
βn(0) +Q

)
, (6)

где α — коэффициент столкновения; β — коэффициент размножения частиц; Q — независимый
источник частиц; N — плотность потока частиц, летящих в направлении ~Ω (для определенности
скорость частиц υ = 1); ~Ω = (Ωx,Ωy,Ωz) — единичный вектор направления полета частиц; Ωx =

=
√

1− µ2 cosϕ — проекция вектора на ось Ox; Ωy =
√

1− µ2 sinϕ — проекция вектора на ось Oy;
Ωz = µ — проекция вектора на ось Oz (косинус угла между вектором ~Ω и осью ~z); ϕ — угол между

проекцией ~Ω на плоскость Oxy и осью Ox; n(0) =
1∫
−1

dµ
2π∫
0

Ndϕ.

Уравнение (6) решается в области d = {(x, y, z) ∈ L, −1 ≤ µ ≤ 1, 0 ≤ ϕ ≤ 2π}.
На внешней поверхности задаются граничные условия в виде потока частиц, входящих в тело при

~Ω · ~n < 0, где ~n — внешняя нормаль к поверхности, ограничивающей область L.
Конечно-разностная аппроксимация уравнения (6) выполняется для пространственной сетки, со-

стоящей из прямоугольных параллелепипедов. Уравнение баланса в счетной ячейке в конечно-
разностной форме получается с помощью интегро-интерполяционного метода:

divh

(
~ΩN

)
≡ ΩxSyz (N2 −N1) + ΩySxz (N4 −N3) + ΩzSxy (N6 −N5) + V αN0 = V F , (7)

где Ni (i = 1, 2, . . . , 6) – средние значения искомой функции N на гранях ячейки; N0 — значение
функции N в центре ячейки; Syz, Sxz, Sxy — площади граней ячейки; V — объем ячейки; F =

=
1

4π

(
βn(0) +Q

)
.

Скалярный поток в каждой счетной ячейке вычисляется следующим образом:

n(0) =

Nw∑
w=1

Nw
0 dΩw,

Nw∑
w=1

dΩw = 4π,
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где w — номер направления полета частиц; Nw — число направлений полета частиц; dΩw — телесный
угол.

Для замыкания системы сеточных уравнений по пространственным переменным используется
DD-схема:

N0 =
N1 +N2

2
=
N3 +N4

2
=
N5 +N6

2
. (8)

Система (7), (8) решается итерациями по источнику:

divh

(
~ΩN s+1

)
+ V αN s+1

0 = V F
s
,

где s — номер итерации.
Численное решение системы сеточных уравнений осуществляется с помощью алгоритма бегущего

счета. Это алгоритм разрешения ячеек пространственной сетки в определенной последовательности,
которая зависит от освещенности граней ячеек. Полный телесный угол (4π) можно разделить на
восемь октантов по вариантам освещенности граней ячеек. Алгоритм бегущего счета — одинаковый
для всех направлений из одного октанта, разный для любых направлений из разных октантов.

В тестовой программе ПАУК с помощью средств стандарта MPI реализована версия KBA-алгорит-
ма распараллеливания [21]. Это безытерационный алгоритм распараллеливания конвейерного типа,
который основан на принципе геометрической декомпозиции. Геометрия задачи регулярным обра-
зом разбивается по трем пространственным направлениям на одинаковые геометрические фраг-
менты, или подобласти. Декомпозиция осуществляется без перехлестов. Одному MPI-процессу
соответствует один геометрический фрагмент. Всего получается Px × Py × Pz подобластей, где Px,
Py, Pz — параметры разбиения в каждом из пространственных направлений.

Для одного направления полета частиц организуется сквозной бегущий счет по геометрическим
фрагментам. Термин сквозной здесь означает, что решение сеточных уравнений в каждом фраг-
менте выполняется со входящими граничными условиями, которые получены на текущей итерации
по правой части. Использование такого типа граничных условий требует передачи данных меж-
ду фрагментами непосредственно в процессе сквозного или параллельного бегущего счета. Этот
алгоритм можно представить в виде ацикличного орграфа, в котором вершинам соответствуют
геометрические фрагменты, а дугам — передача данных по направлениям, определенным освещен-
ностью граней ячеек. Время выполнения сквозного бегущего счета определяется максимальной
длиной пути в орграфе от источника до стока, равной 1 + (Px − 1) + (Py − 1) + (Pz − 1). Вершины
в орграфе с одинаковой максимальной длиной пути от источника можно рассчитать одновременно,
что приводит к свойству волнового (wavefront) параллелизма KBA-алгоритма.

Орграф параллельного бегущего счета одинаков для всех направлений полета частиц в одном
октанте. Последовательный расчет таких направлений приводит к организации параллельного кон-
вейера. Время выполнения одного конвейера составляет Nw/8 + (Px − 1) + (Py − 1) + (Pz − 1). В
тестовой программе ПАУК реализован вариант KBA-алгоритма с последовательным стартом парал-
лельных конвейеров. Учет расстояний между источниками разных орграфов приводит к следующей
формуле для оценки времени исполнения всех восьми конвейеров на одной итерации по правой ча-
сти: Nw + 5(Px − 1) + 4(Py − 1) + 2(Pz − 1). Теоретическая эффективность распараллеливания
рассчитывается по формуле

Emax =
Nw

Nw + 5(Px − 1) + 4(Py − 1) + 2(Pz − 1)
· 100 %.

Для повышения значения теоретической эффективности распараллеливания в тестовой програм-
ме ПАУК реализован характерный прием уменьшения гранулярности алгоритма. Передача данных
между фрагментами осуществляется после расчета порции, а не всех слоев пространственной сетки в
фрагменте. Размер порции слоев (гранулярность) можно регулировать. Дополнительное разбиение
множества слоев в фрагменте на k порций приводит к организации дополнительного вложенно-
го конвейера, который имеет смысл только для первых двух пространственных направлений [21].
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Формула для теоретической эффективности распараллеливания в случае дополнительной конвейе-
ризации по порциям слоев имеет вид

Emax =
Nwk

Nwk + 5(Px − 1) + 4(Py − 1) + 2k(Pz − 1)
· 100 %.

В качестве тестовой задачи используется область в форме прямоугольного параллелепипеда с
определенными свойствами среды (параметры α, β, Q). Входящий поток равен нулю. При чис-
ленном решении тестовой задачи используются равномерные сетки по угловым переменным µ и ϕ.
Результатом решения служит полное число частиц в системе

P =

∫
L

n(0)dV .

Тест С-95. Тестовая программа С-95 разработана на основе методики С95 [22]. По ней выпол-
няется решение методом Монте-Карло задач переноса нейтронов в трехмерных областях с исполь-
зованием как спектральных, так и групповых систем констант.

Рассматривается нестационарное кинетическое уравнение переноса

∂n(t, ~r, ~ω, V )

∂t
+ V ~ω · ∇n(t, ~r, ~ω, V ) + V Σ(~r, V )n(t, ~r, ~ω, V ) =

=

∫
V ′Σ(~r, V ′)n(t, ~r, ~ω′, V ′)C(~r; ~ω′, V ′ → ~ω, V )d~ω′dV ′ + n0(t, ~r, ~ω, V ),

где t — время; r — радиус-вектор положения частицы; n(t, ~r, ~ω, V ) — плотность частиц, находящихся
в момент времени t в точке пространства с радиусом-вектором ~r и движущихся в направлении ~ω со
скоростью V ; Σ(~r, V ) — полное макроскопическое сечение; C(~r; ~ω′, V ′ → ~ω, V ) — плотность распре-
деления вторичных частиц; n0(t, ~r, ~ω, V ) — плотность частиц, испущенных независимыми источни-
ками.

Моделирование процессов переноса нейтронов осуществляется в соответствии с выбранной систе-
мой констант взаимодействия соответствующих частиц с веществом.

Для розыгрыша свободного пробега и выбора вещества, на котором происходит столкновение,
используется схема максимальных кусочно-постоянных сечений.

Для распараллеливания решения нестационарных задач линейного переноса используется алго-
ритм асинхронного счета пакетов траекторий [23].

В программе С-95 при моделировании используется линейный конгруэнтный генератор случай-
ных чисел с периодом ≈1016. Для обеспечения независимости траекторий моделирование частиц
осуществляется на непересекающихся подпоследовательностях случайных величин. Поэтому в на-
чале счета каждый процессор, кроме загрузки начальных данных задачи, получает и начальное
случайное число, с которого он начинает моделирование. Получение этого случайного числа обес-
печивается сдвигом по генератору на цепочку из 1012 случайных чисел. Длина подпоследовательно-
сти, равная 1012, позволяет моделировать одному процессу около 109 траекторий (в среднем по 100
столкновений на траекторию и по 10 чисел на одно столкновение), что обеспечивает достаточный
временной запас даже при существенном увеличении производительности вычислительных узлов
ВВС.

Идея алгоритма асинхронного счета пакетов заключается в том, что все MPI-процессы в тече-
ние определенного одинакового промежутка календарного времени (по умолчанию он равен 1мин)
независимо друг от друга моделируют траектории частиц. После этого нулевой процесс выполняет
сбор от всех процессов числа рассчитанных пакетов траекторий и процессорного времени, за ко-
торое этот расчет произведен. Затем проверяется условие окончания счета (по времени или числу
заказанных пакетов). Если условие окончания счета не выполнено, продолжается моделирование в
течение следующего промежутка времени, иначе счет заканчивается. Через более длинные проме-
жутки времени (10мин) происходят суммирование результатов расчетов и сохранение промежуточ-
ных результатов. Данный алгоритм не обеспечивает полной повторяемости расчетов, но результаты
идентичны в пределах их статистических погрешностей.
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Для тестирования используются две задачи на расчет критического параметра.
Первая задача Т1 имитирует перенос нейтронов в коре реактора. Геометрия задачи представляет

собой сферу радиусом 2м, в которой задан гомогенный состав, включающий 38 изотопов. В центре
сферы задан изотропный источник нейтронов.

Вторая задача Т2 моделирует распространение тепловых нейтронов в борированной воде. Гео-
метрия задачи — это сферическая слойка, во всех слоях которой задан один и тот же изотопный
состав. В центре сфер также задан изотропный источник нейтронов.

Тестирование проводится в режиме слабого масштабирования. Оценивается количество пакетов
траекторий нейтронов, рассчитываемых за одинаковое календарное время каждым процессом.

В отличие от остальных тестовых программ коэффициент ускорения вычисляется по следующей
формуле: Spn = Kn

рас/K
1
рас, где Kn

рас — число пакетов траекторий, рассчитанных n процессами;
K1

рас — число пакетов траекторий, рассчитанных одним процессом.
Эффективность распараллеливания определяется по формуле (1).

Тест MD. По тестовой программе MD выполняется решение уравнений классической динамики
Гамильтона больших ансамблей микрочастиц, находящихся в потенциальном поле сил межчастич-
ного взаимодействия [24].

Движение частиц, взаимодействующих друг с другом, описывается следующей системой диффе-
ренциальных уравнений:

d~ri
dt

= ~vi,

mi
d~vi
dt

= ~Fi, i = 1, 2, . . . , N,
(9)

где ~ri, ~vi, mi — координаты, скорость и масса i-й частицы соответственно; ~Fi — сила, действующая
на частицу с номером i; t — время.

Наиболее трудоемкой частью при решении системы уравнений (9) является перебор пар взаимо-
действующих частиц. Для локализации зоны поиска в программе используется сеточный подход.
Каждая ячейка представляет собой параллелепипед с ребрами, близкими к радиусу обрезания по-
тенциала.

Для аппроксимации системы уравнений (9) используется явная двухслойная разностная схема
Верле:

vn+1 = vn + τF (r)n,

rn+1 = rn + τvn+1.
(10)

Для решения системы (10) сначала рассчитываются силы, действующие на частицы, затем вычис-
ляются скорости и координаты частиц.

В программе MD при организации распараллеливания используется разбиение по пространству
[24, 25]. Каждому MPI-процессу назначается фиксированная пространственная область в форме
параллелепипеда. Каждый параллелепипед разбивается на ячейки, при этом происходит наложение
слоев ячеек на границе между областями, рассчитываемыми разными процессами. Эти слои ячеек
используются при обмене информацией между процессами. Далее атомы расставляются в ячейки в
соответствии с заданной кристаллической решеткой. На каждом временном шаге каждый процесс
вычисляет силы и обновляет координаты и скорости для всех атомов из своего параллелепипеда.
Если атомы покидают этот параллелепипед, они переназначаются другому процессу. Для более
быстрого поиска атомов, которые взаимодействуют друг с другом, используются связные списки —
цепочки атомов.

В качестве тестовой задачи рассматривается релаксация образца меди при нулевой температуре.
Тип граничных условий — свободная поверхность. Потенциал парных взаимодействий — потенциал
Морзе [24, 25].

Тест ЭГИДА-ТЕСТ. Тестовая программа ЭГИДА-ТЕСТ предназначена для тестирования про-
изводительности ВВС при решении задач газовой динамики и теплопроводности. Программа раз-

– 94 –



Методические прикладные тесты РФЯЦ-ВНИИЭФ для численного исследования параметров. . .

работана на основе методики моделирования течений многокомпонентной среды с большими дефор-
мациями [26, 27].

При аппроксимации по пространству используется матричная шестигранная неподвижная счет-
ная сетка. В расчетной области может быть несколько компонентов (веществ) с различными урав-
нениями состояний. При этом границы разделов веществ могут не совпадать с линиями счетной
сетки. Используется односкоростная модель многокомпонентной среды, каждый компонент кото-
рой выделяется полным набором термодинамических параметров. Скорость ~u определена в узлах
счетной сетки, скалярные величины ρi, ei, Pi, P , βi = Vi/V — в центрах ячеек. Здесь ρ — плот-
ность; e — удельная внутренняя энергия; P — давление; V — объем; β — объемная концентрация;
i = 1, . . . , J — номер компонента.

Исходная система дифференциальных уравнений многокомпонентной газовой динамики имеет
следующий вид:

d~u

dt
= −1

ρ
grad(P + q); (11)

dρi
dt

= −ρidiv~ui; (12)

dβi
dt

= βi(div~ui − div~u); (13)

dei
dt

= −Pi + qi
ρi

div~ui, (14)

где q и qi — счетные вязкости; i = 1, . . . , J .
Система (11)—(14) замыкается уравнениями состояний компонентов среды

Pi = Pi(ρi, ei). (15)

Аппроксимация системы (11)—(15) выполняется с привлечением метода расщепления в два этапа.
На первом (лагранжевом) этапе решаются уравнения (11)—(15) без конвективных членов, т. е. урав-
нения газовой динамики в лагранжевых переменных. На втором (эйлеровом) этапе сетка возвра-
щается в исходное состояние и осуществляется пересчет величин на эту сетку, т. е. аппроксимация
отброшенных на первом этапе членов уравнений (11)—(14). При этом в качестве начальных данных
используются значения величин, полученные на первом этапе вычислений.

Для моделирования процесса теплопроводности рассматривается уравнение изотропной квазили-
нейной диффузии без источников в односвязной области Ω, которое в трехмерном случае имеет
вид

Q
∂E(x, U)

∂t
=
∑
i

∂

∂xi

(
D(x, U)

∂U

∂xi

)
, t > 0, x = (x1, x2, x3) ∈ Ω.

Здесь U — искомая функция (температура); D(x, U) — коэффициент диффузии; Q(x) — плотность
газа.

В начальный момент времени задано распределение температуры

U(t,x)|t=t0 = U0(x).

На границе Γ = ∂Ω области Ω задано граничное условие одного из трех типов (в общем случае):

1) U(t,x)|Γ1
= ϕ(t,x), x ∈ Γ1;

2)
3∑
i=1

Wi(t,x)ni(x)

∣∣∣∣
Γ2

= −ν(t,x), x ∈ Γ2;

3)
(

3∑
i=1

Wi(t,x)ni(x) + α(t,x)U(t,x)

)∣∣∣∣
Γ3

= ψ(t,x), x ∈ Γ3,
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где n — внешняя нормаль к границе в точке x; α > 0, ϕ, ν, ψ — заданные на части границы Γi
функции; W = (W1,W2,W3) — вектор потока.

Численный алгоритм состоит из двух этапов. На первом этапе схема расщепления по потокам
применяется с коэффициентами теплопроводности, которые вычисляются по начальной температу-
ре Un|t=tn . После первого этапа находится приближенное значение новой температуры в ячейках
Un+1

∣∣
t=tn+1 . По этой температуре находятся новые коэффициенты теплопроводности, и затем вы-

полняется второй этап.
На втором этапе проводятся итерации типа Ньютона по нелинейной зависимости энергии от тем-

пературы до сходимости или исчерпания максимального числа итераций. На каждой итерации вто-
рого этапа также применяется схема расщепления потоков по направлениям. Расщепление потоков
по направлениям выполняется в три полушага:

1) потоки находятся из предположения, что боковые потоки (потоки других направлений) равны
нулю. Трехточечные системы уравнений решаются методом прогонки, обычной или встречной;

2) потоки Wx, Wy и Wz находятся из предположения, что боковые потоки (потоки других на-
правлений) уже известны; при этом используются потоки, найденные на первом полушаге.
Трехточечные системы уравнений также решаются методом прогонки;

3) выполняется вычисление новой энергии с помощью уравнения баланса; при этом используются
потоки, найденные на втором полушаге.

Для подготовки следующих итераций по новой энергии En+1(ν) с помощью уравнений состояний
веществ находятся новые температура Un+1(ν) и теплоемкость Cn+1(ν)

Vi
(ν — номер итерации).

Распараллеливание в программе ЭГИДА-ТЕСТ основано на следующих положениях:

– трехмерная пространственная декомпозиция. Каждый MPI-процесс раcсчитывает одну под-
область. Число ячеек во всех подобластях одинаковое;

– обмен каждого процесса только со своими соседями по топологии. Максимально возможное
число соседей равно 26.

При распараллеливании газовой динамики с использованием явной схемы каждым процессом
рассматриваются и выполняются следующие события (в порядке приоритета):

– проверка наличия и начало приема сообщения от другого процесса;
– проверка завершения приема сообщения от другого процесса;
– счет точек на границе подобласти;
– начало передачи сообщения другому процессу;
– проверка завершения передачи сообщения другому процессу;
– счет точек внутри подобласти;
– ожидание завершения работы остальных процессов.

Распараллеливание теплопроводности основано на реализации асинхронных параллельно-конвей-
ерных алгоритмов, в которой при отсутствии последовательных вычислений свободные MPI-процес-
сы вычисляют коэффициенты pазностных уpавнений "про запас". Это позволяет существенно улуч-
шить пpоизводительность.

Алгоритм реализует схему приоритетной обработки асинхронных событий. Каждым процессом
рассматриваются и выполняются следующие события (в порядке приоритета):

– приход сообщения;
– готовность сообщения для передачи;
– счет обратной прогонки для подобласти данного процесса;
– счет прямой прогонки;
– счет коэффициентов разностных уравнений для прогонки, уже пришедшей данному процессу;
– счет коэффициентов разностных уравнений про запас.

Для тестирования используются следующие задачи: для газовой динамики — седовский (точеч-
ный) взрыв в идеальном газе, для теплопроводности – распространение плоской тепловой волны.
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Заключение

Статья посвящена вопросам тестирования ВВС, ориентированных на численное моделирование
сложных физических процессов. Приводится обзор МПТ (miniapps в англоязычной терминологии),
разработанных в РФЯЦ-ВНИИЭФ и предназначенных для оценки эффективности распараллелива-
ния, реальной производительности и правильности выполнения вычислений ВВС.

Пакет МПТ постоянно развивается и пополняется. Проводится адаптация программ к современ-
ным аппаратно-программным платформам.

В заключение отметим, что за годы использования рассмотренные тестовые программы зареко-
мендовали себя в качестве удобного и необходимого инструмента для оценки параметров ВВС в
процессе их разработки, развития и приема в эксплуатацию.
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The paper considers the issues of testing high-performance computing systems for the
numerical simulation of complex physical processes. Methodological application tests
(miniapps) developed at RFNC-VNIIEF are reviewed. A test package includes codes
for the simulation of various physical processes: neutron transport simulations using
difference methods (in kinetic and diffusion approximation) and the Monte Carlo method,
gas dynamics, heat transfer, and molecular dynamics processes. These test codes are used
to assess the efficiency of paralleling, real performance, and correctness of simulations by
high-performance computing systems. The general functionality of test codes, as well as the
specific features of algorithms and testing procedures for each code are considered.

Keywords: high-performance computing systems, numerical simulation of physical
processes, a test program, miniapps, efficiency of paralleling, performance.


