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ÓÄÊ 519.6 ÏÐÎÃÐÀÌÌÍÎ-ÀÏÏÀÐÀÒÍÛÅ ÊÎÌÏËÅÊÑÛÍÀ ÁÀÇÅ ÂÛ×ÈÑËÈÒÅËÜÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÑ ÀÐÈÔÌÅÒÈ×ÅÑÊÈÌÈ ÓÑÊÎÐÈÒÅËßÌÈ ÄËß ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈßÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎÍÒÅ-ÊÀÐËÎ È ÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈÁ. Ë. Âîðîíèí, Ñ. À. Ãðóøèí, À. Ê. Æèòíèê, À. Í. Çàëÿëîâ,Ñ. Â. Êîïêèí, È. À. Êðþ÷êîâ, À. Ã. Ìàëüêèí, Ñ. Ï. Îãíåâ,Â. È. Ðîñëîâ, À. Ñ. Ðûáêèí, Ñ. À. Ñòåïàíåíêî, Ð. Ì. Øàãàëèåâ, Â. Â. Þæàêîâ(ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ)Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âîçìîæíîñòåé ñîçäàíèÿ ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõ êîìïëåêñîâ íà áàçå âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì, èíòåãðèðóþùèõ ïðîöåññîðûàðõèòåêòóðû õ86 è àðèôìåòè÷åñêèå óñêîðèòåëè, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðè ðåøåíèè ñïåöèàëüíûõêëàññîâ çàäà÷ àòîìíîé ýíåðãåòèêè.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ãèáðèäíûå âû÷èñëèòåëüíûå ñèñòåìû, àðèôìåòè÷åñêèå óñêîðèòåëè,ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.ÂâåäåíèåÎäíèì èç ñîâðåìåííûõ íàïðàâëåíèé ðàçâè-òèÿ ñðåäñòâ ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâ-ëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì ñàðèôìåòè÷åñêèìè óñêîðèòåëÿìè (ÀðÓ), íàçûâà-åìûõ òàêæå ãèáðèäíûìè ñèñòåìàìè [1]. Âñëåä-ñòâèå êîíñòðóêòèâíûõ îñîáåííîñòåé ÀðÓ ýòè ñè-ñòåìû ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íûìè óíèâåðñàëüíû-ìè ìèêðîïðîöåññîðàìè ïîçâîëÿþò ñóùåñòâåííîóñêîðèòü âû÷èñëèòåëüíûé ïðîöåññ íà îïðåäåëåí-íûõ êëàññàõ çàäà÷. Òàêèìè çàäà÷àìè, â ÷àñò-íîñòè, ÿâëÿþòñÿ ðàñ÷åò íåéòðîííî-ôèçè÷åñêèõõàðàêòåðèñòèê ÿäåðíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óñòàíî-âîê ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [2] è ìîäåëèðîâàíèåñâîéñòâ ÿäåðíîãî òîïëèâà è êîíñòðóêöèîííûõìàòåðèàëîâ ðåàêòîðîâ, à òàêæå òðàíñïîðòíûõóïàêîâî÷íûõ êîìïëåêòîâ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿð-íîé (íàíîóðîâåíü) è êëàñòåðíîé (ìèêðîóðîâåíü)äèíàìèêè [3].Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èñ-ñëåäîâàíèÿ âîçìîæíîñòåé ñîçäàíèÿ ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõ êîìïëåêñîâ íà áàçå âû÷èñëèòåëü-íûõ ñèñòåì, èíòåãðèðóþùèõ ïðîöåññîðû àðõè-òåêòóðû õ86 è ÀðÓ, ïðåäíàçíà÷åííûõ:� äëÿ ðàñ÷åòà ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî êðèòè÷å-ñêèõ ïàðàìåòðîâ àêòèâíûõ çîí ÿäåðíûõ ðå-

àêòîðîâ, ìåñò õðàíåíèÿ ÿäåðíîãî òîïëèâà,òðàíñïîðòíî-óïàêîâî÷íûõ êîìïëåêòîâ äëÿïåðåâîçêè òîïëèâà è äðóãèõ ñðåäñòâ îáðàùå-íèÿ ñ òîïëèâîì íà ÀÝÑ, à òàêæå ïðîåêòèðî-âàíèÿ òåõíè÷åñêèõ îáúåêòîâ àòîìíîé ýíåð-ãåòèêè;� äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ ìå-òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðè ðåøåíèèñïåöèàëüíûõ êëàññîâ çàäà÷ àòîìíîé ýíåð-ãåòèêè è äðóãèõ íàóêîåìêèõ îòðàñëåé ïðî-ìûøëåííîñòè.Èçâåñòíûå îòå÷åñòâåííûå ïðîãðàììû, ïðåä-íàçíà÷åííûå äëÿ ðåøåíèÿ óêàçàííûõ çàäà÷ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî, � ÏÐÈÇÌÀ (ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ) [4] è ÌÑU (ÐÍÖ "Êóð÷àòîâñêèé èí-ñòèòóò") [5] � ðåàëèçîâàíû ëèøü äëÿ óíèâåð-ñàëüíûõ ïðîöåññîðîâ. Äàííûå î ðåàëèçàöèè ïðî-ãðàììû ÌÑNP (Ëîñ-Àëàìîññêàÿ íàöèîíàëüíàÿëàáîðàòîðèÿ, ÑØÀ) [6] äëÿ ãèáðèäíûõ âû÷èñ-ëèòåëüíûõ ñèñòåì îòñóòñòâóþò.Çàðóáåæíûì àíàëîãîì êîìïëåêñà ìîëå-êóëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ ïðîãðàììàLammps (Ñàíäèéñêàÿ íàöèîíàëüíàÿ ëàáîðàòî-ðèÿ, ÑØÀ) [7]. Åå àäàïòàöèÿ äëÿ ÀðÓ ëèøüàíîíñèðîâàíà.� 66 �



Ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûå êîìïëåêñû íà áàçå âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì. . .Âû÷èñëèòåëüíûå ñèñòåìû ñ ÀðÓÑòðóêòóðà ãèáðèäíîé âû÷èñëèòåëüíîéñèñòåìû è îöåíêè óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé.Ãèáðèäíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà, òàêæå èìå-íóåìàÿ äëÿ êðàòêîñòè ãèáðèäíûì âû÷èñëèòå-ëåì, ñîäåðæèò q óíèâåðñàëüíûõ ïðîöåññîðîâ, ðå-àëèçóþùèõ MIMD-âû÷èñëåíèÿ, è r ÀðÓ, êàæ-äûé èç êîòîðûõ âûïîëíÿåò SIMD-âû÷èñëåíèÿ.Ñòðóêòóðà ãèáðèäíîãî âû÷èñëèòåëÿ ïîêàçàíà íàðèñ. 1.Ãèáðèäíûé âû÷èñëèòåëü, ñîäåðæàùèé îäíîÿäðî è îäèí ÀðÓ, íàçîâåì ýëåìåíòàðíûì ãèáðèä-íûì âû÷èñëèòåëåì.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà, âû-ïîëíÿåìîãî ãèáðèäíûì âû÷èñëèòåëåì, çàâèñèòîò ñîîòíîøåíèÿ äëèòåëüíîñòåé ïðîöåññîâ, âû-ïîëíÿåìûõ MIMD- è SIMD-êîìïîíåíòàìè.Ïóñòü äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è îäíèì óíèâåðñàëü-íûì ïðîöåññîðîì òðåáóåòñÿ âðåìåííîé èíòåðâàëäëèòåëüíîñòüþ T1. Ïîëàãàåì, ÷òî ïðîöåññ ðå-øåíèÿ ýòîé æå çàäà÷è ýëåìåíòàðíûì ãèáðèä-íûì âû÷èñëèòåëåì çàíèìàåò èíòåðâàë äëèòåëü-íîñòüþ
T1,1 = TM + TS , (1)ãäå TM = T1ϕ � äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèé, âû-ïîëíÿåìûõ óíèâåðñàëüíûì ïðîöåññîðîì, 0 ≤

≤ ϕ ≤ 1 � äîëÿ ýòèõ âû÷èñëåíèé îò âñåãî âû÷èñ-ëèòåëüíîãî ïðîöåññà (äîëÿ MIMD-ôðàãìåíòà);
TS = (1− ϕ)T1/ρ � äëèòåëüíîñòü âû÷èñëåíèé,

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðà ãèáðèäíîãî âû÷èñëèòåëÿ

âûïîëíÿåìûõ ÀðÓ, ρ > 1 � êîýôôèöèåíò óñêî-ðåíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ óíèâåðñàëüíûì ïðîöåññî-ðîì, äîñòèãàåìûé ïðèìåíåíèåì ÀðÓ (íà SIMD-ôðàãìåíòå).Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ óñêîðåíèÿ, äîñòèãà-åìûõ ãèáðèäíûìè âû÷èñëèòåëÿìè ïî ñðàâíåíèþñ îäíèì ïðîöåññîðîì â ðåæèìàõ äåëåíèÿ è óìíî-æåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà (çàêîí Àìäàëàè çàêîí Ãóñòàôñîíà), ïðèâåäåíû â [8]; èõ ôîð-ìóëüíûå ïðåäñòàâëåíèÿ äàþòñÿ â òàáë. 1.Îòìåòèì èäåíòè÷íîñòü ýòèõ êîýôôèöèåíòîâäëÿ îáîèõ ðåæèìîâ ïðè îäèíàêîâûõ êîëè÷å-ñòâåííîì è êà÷åñòâåííîì ñîñòàâàõ âû÷èñëèòå-ëåé. Öåëåñîîáðàçíîñòü óâåëè÷åíèÿ êîëè÷åñòâàÿäåð ëèáî óñêîðèòåëåé çàâèñèò îò ïàðàìåòðîââû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà. Êàê äëÿ ðåæèìà äå-ëåíèÿ, òàê è äëÿ ðåæèìà óìíîæåíèÿ öåëåñîîá-ðàçíî óâåëè÷èâàòü êîëè÷åñòâî ÿäåð, åñëè ρ ≥

≥ (1− ϕ)/ϕ.Âûáîð òåõ èëè èíûõ çíà÷åíèé q è r îïðåäå-ëÿåòñÿ ñâîéñòâàìè âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà, â÷àñòíîñòè, îñîáåííîñòÿìè ïðîöåññîâ ìîäåëèðî-âàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ìåòîäîì ìîëåêó-ëÿðíîé äèíàìèêè. Òàáëèöà 1Êîýôôèöèåíòû óñêîðåíèÿ K â ðåæèìå âûïîë-íåíèÿ óìíîæåíèÿ/äåëåíèÿÑîñòàâ âû÷èñëèòåëÿ Êîýôôèöèåíò óñêîðåíèÿ
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Á. Ë. Âîðîíèí, Ñ. À. Ãðóøèí, À. Ê. Æèòíèê è äð.Ïàðàìåòðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îáðàç-öîâ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì (ÝÎÂÑ) ñÀðÓ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ òðåáîâàíèÿìè, ïðåäúÿâ-ëÿåìûìè ïðîãðàììíûìè êîìïëåêñàìè ìîäåëè-ðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ìåòîäîì ìîëå-êóëÿðíîé äèíàìèêè, ñîçäàíû ÝÎÂÑ ñ ÀðÓ äâóõòèïîâ.ÝÎÂÑ ïåðâîãî òèïà ñîäåðæèò ÀðÓ TeslaC2050 ôèðìû NVIDIA; ïèêîâàÿ ïðîèçâîäèòåëü-íîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îáðàçöà 1,588Òôëîïñ(64 áèò), ìàêñèìàëüíàÿ ïîòðåáëÿåìàÿ ìîù-íîñòü 1,3 êÂò.ÝÎÂÑ âòîðîãî òèïà ñîäåðæèò ÀðÓ ATIRadeon HD 5970 ôèðìû AMD; ïèêîâàÿ ïðîèçâî-äèòåëüíîñòü îáðàçöà 1,904Òôëîïñ (64 áèò), ìàê-ñèìàëüíàÿ ïîòðåáëÿåìàÿ ìîùíîñòü 1,0 êÂò.Ïðåèìóùåñòâàìè ÀðÓ ôèðìû NVIDIA ÿâëÿ-þòñÿ àðõèòåêòóðíûå îñîáåííîñòè (ìåíüøåå êî-ëè÷åñòâî ïîòîêîâûõ ïðîöåññîðîâ, áîëüøåå êî-ëè÷åñòâî ðåãèñòðîâ è ò. ï.), áîëüøàÿ åìêîñòüîïåðàòèâíîé ïàìÿòè, ðàçâèòûé èíñòðóìåíòàðèéðàçðàáîòêè ïðèêëàäíîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå-÷åíèÿ. Ïðåèìóùåñòâà ÀðÓ ôèðìû AMD � ñðàâ-íèòåëüíî ìàëûå çíà÷åíèÿ óäåëüíîé ñòîèìîñòèîïåðàöèè è ïîòðåáëÿåìîé ìîùíîñòè.Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñî-çäàííûõ ÝÎÂÑ ñ ÀðÓ NVIDIA è AMD è àíàëî-ãè÷íûõ ñèñòåì ðîññèéñêèõ è çàðóáåæíûõ ôèðì. Òàáëèöà 2Ïàðàìåòðû âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì ñ óñêîðèòåëÿìèÝÎÂÑ, ÝÎÂÑ, Arbyte SC, Supermicro, Colfax,Ïàðàìåòð NVIDIA AMD Ðîññèÿ ÑØÀ ÑØÀÒèï óíèâåðñàëüíîãî Intel i7920, AMD Intel Xeon 5500 Intel Xeon 5500 Intel Xeon 5500ïðîöåññîðà 4 ÿäðàÊîëè÷åñòâî ïðîöåññîðîâ 1 1 2 2 2Òèï ÀðÓ Tesla C2050 AMD Tesla C2050 Tesla C2050 Tesla C2050Radeon HD5970Êîëè÷åñòâî ÀðÓ 3 2 3 4 8Òåîðåòè÷åñêàÿ ïèêîâàÿïðîèçâîäèòåëüíîñòü,Ãôëîïñ/ñ (64 ðàçðÿäà) 1565 1904 1625 2220 4280Îïåðàòèâíàÿ ïàìÿòüóíèâåðñàëüíîãîïðîöåññîðà, Ãáàéò 24 8 24 96 144Îïåðàòèâíàÿ ïàìÿòüÀðÓ, Ãáàéò 9 4 9 12 24Ìàêñ. ïîòðåáëÿåìàÿìîùíîñòü, Âò 1300 1000 1300 1500 2400Ñèñòåìà îõëàæäåíèÿ Æèäêîñòíî-âîçäóøíàÿ Âîçäóøíàÿ Âîçäóøíàÿ Âîçäóøíàÿ

Áàçîâîå ñèñòåìíîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå(ÁÑÏÎ) ÝÎÂÑ ñ NVIDIA âêëþ÷àåò íàáîð ñëå-äóþùèõ ñðåäñòâ:� îïåðàöèîííóþ ñèñòåìó (ÎÑ) Windows 2003Server / Scienti�c Linux 5.3 [9] ñ ÿäðîì2.6.27.38;� ñèñòåìó ïðîãðàììèðîâàíèÿ íà ÿçûêàõ âû-ñîêîãî óðîâíÿ Fortran, C, C++ INTELv10.1.018 [10];� êîììóíèêàöèîííóþ áèáëèîòåêó ñ ðåàëèçà-öèåé MPI�MPICH 1.2.5 [11];� äðàéâåð è ñðåäñòâà ðàçðàáîò÷èêà äëÿ èñ-ïîëíåíèÿ ïðîãðàìì íà ÀðÓ: äëÿ NVIDIA �CUDA v.2.3 [12], äëÿ AMD � ATI StreamSDK [13].ÁÑÏÎ îáåñïå÷èâàåò âîçìîæíîñòü ïîäêëþ÷å-íèÿ âíåøíèõ èñòî÷íèêîâ è íîñèòåëåé äàííûõ(Ethernet, USB). Äëÿ ýòîãî â åãî ñîñòàâ âõîäÿòÎÑ è äðàéâåðû ïîäêëþ÷àåìûõ óñòðîéñòâ.Ðàçðàáîòàííûå îáðàçöû íå óñòóïàþò àíîíñè-ðîâàííûì äðóãèìè ïðîèçâîäèòåëÿìè. Óäåëü-íàÿ öåíà åäèíèöû ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ãèáðèä-íîé ñèñòåìû è ìîùíîñòü, òðåáóåìàÿ äëÿ ýòîéåäèíèöû, ïðèìåðíî íà ïîðÿäîê ìåíüøå ïî ñðàâ-íåíèþ ñ óíèâåðñàëüíûìè àíàëîãàìè. Ïîêàçàòå-ëè ïèêîâîé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè, ïîòðåáëÿåìîéìîùíîñòè è öåíû äëÿ ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëü-
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Ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûå êîìïëåêñû íà áàçå âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì. . .íûõ ñèñòåì ëó÷øå ïî ñðàâíåíèþ ñ óíèâåðñàëü-íûìè àíàëîãàìè. Ïàðàìåòðûïðîãðàììíî-àïïàðàòíîãî êîìïëåêñàìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-ÊàðëîÌåòîä Ìîíòå-Êàðëî ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îñ-íîâíûõ ìåòîäîâ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýôôåêòèâíî-ãî êîýôôèöèåíòà ðàçìíîæåíèÿ íåéòðîíîâ àêòèâ-íûõ çîí ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ, îáîñíîâàíèÿ ðàäè-àöèîííîé è ÿäåðíîé áåçîïàñíîñòè òðàíñïîðòíûõóïàêîâî÷íûõ êîìïëåêòîâ äëÿ ïåðåâîçêè è äîë-ãîâðåìåííîãî õðàíåíèÿ îòðàáîòàííîãî ÿäåðíîãîòîïëèâà ÀÝÑ.Â ñîçäàííîì ýêñïåðèìåíòàëüíîì îáðàçöåïðîãðàììíî-àïïàðàòíîãî êîìïëåêñà Ìîíòå-Êàðëî çàäåéñòâîâàíû ÀðÓ Tesla C2050 ôèðìûNVIDIA. Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå îðèåíòè-ðîâàíî íà òðåõìåðíîå ïîòâýëüíîå îïèñàíèåàêòèâíûõ çîí ðåàêòîðîâ.Â ïðîöåññå ñîçäàíèÿ êîìïëåêñà ñ öåëüþ îáåñ-ïå÷åíèÿ åãî ýôôåêòèâíîñòè:� ïîëó÷åíû åìêîñòè îïåðàòèâíîé ïàìÿòèÀðÓ, òðåáóåìûå äëÿ ðåøåíèÿ ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî çàäà÷ ñ ðàçëè÷íîé ðàçìåðíî-ñòüþ;� ïðîâåäåí àíàëèç äëèòåëüíîñòè âûïîëíå-íèÿ ðàçëè÷íûõ ôðàãìåíòîâ âû÷èñëèòåëüíî-ãî ïðîöåññà äëÿ îïðåäåëåíèÿ öåëåñîîáðàçíî-ñòè çàäåéñòâîâàíèÿ ÀðÓ íà ýòèõ ôðàãìåí-òàõ;� ïîêàçàíî, ÷òî óñêîðåíèå âû÷èñëèòåëüíîãîïðîöåññà âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðàçàäà÷è;� ðàçðàáîòàíû ñîîòâåòñòâóþùèå àëãîðèòìû,íàïèñàíû è îòëàæåíû ïðîãðàììû äëÿ ÀðÓ,ðåàëèçóþùèå ýòè àëãîðèòìû.Ïîäðîáíîå èçëîæåíèå ïåðå÷èñëåííûõ àñïåê-òîâ ïðèâåäåíî â äîêëàäå [14] è áóäåò îïóáëèêî-âàíî â ñëåäóþùåì âûïóñêå æóðíàëà.Ïðîâåäåíû òåñòîâûå ðàñ÷åòû ìîäåëèðîâàíèÿòåïëîâûäåëÿþùåé ñèñòåìû è àêòèâíîé çîíû ðå-àêòîðà ÂÂÝÐ-1000. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü íàýëåìåíòàðíîé ãèáðèäíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòå-ìå, ñîäåðæàùåé îäíî ÿäðî óíèâåðñàëüíîãî ïðî-öåññîðà è îäèí ÀðÓ. Àêòèâíàÿ çîíà ðåàêòîðàðàññ÷èòûâàëàñü ñ ó÷åòîì åå ïðîñòðàíñòâåííîéñèììåòðèè. Îäíà øåñòàÿ ÷àñòü çîíû âêëþ-÷àåò 28 òåïëîâûäåëÿþùèõ ñèñòåì 7 ðàçëè÷íûõòèïîâ ñ 331 òâýëîì â êàæäîé òåïëîâûäåëÿþùåé

ñèñòåìå. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñîâïàäàþò ñ ýòà-ëîííûìè.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà, âû-ïîëíÿåìîãî ýëåìåíòàðíîé ãèáðèäíîé ñèñòåìîé,äëÿ îïðåäåëåííîãî ðàçìåðà çàäà÷è ìåíüøåäëèòåëüíîñòè âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà, âû-ïîëíÿåìîãî ÿäðîì óíèâåðñàëüíîãî ïðîöåññîðà,â 3�4,4 ðàçà äëÿ ðàñ÷åòà ýôôåêòèâíîãî êîýô-ôèöèåíòà ðàçìíîæåíèÿ íåéòðîíîâ ÒÂÑ è â 2,7�3,7 ðàçà äëÿ ðàñ÷åòà ýôôåêòèâíîãî êîýôôèöèåí-òà ðàçìíîæåíèÿ íåéòðîíîâ àêòèâíîé çîíû ðåêòî-ðà ÂÂÝÐ-1000.Äîïîëíèòåëüíûå (ïîêà íåçàäåéñòâîâàííûå)âîçìîæíîñòè óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé îáóñëîâëå-íû ìîäåðíèçàöèåé ñîðòèðîâêè äàííûõ è äåêîì-ïîçèöèåé âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà.Íîâèçíà ðåçóëüòàòîâ îïðåäåëÿåòñÿ îòñóòñòâè-åì îòå÷åñòâåííûõ ïðîãðàìì äëÿ ãèáðèäíûõ âû-÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì, ïîçâîëÿþùèõ ìîäåëèðî-âàòü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïàðàìåòðû ÿäåðíûõðåàêòîðîâ è äðóãèõ îáúåêòîâ àòîìíîé ýíåðãå-òèêè, äëÿ êîòîðûõ õàðàêòåðíà ñëîæíàÿ ïîñòà-íîâêà ðàñ÷åòîâ. Â ÷àñòíîñòè, ê ÷èñëó îñîáåí-íîñòåé ðàçðàáîòàííîé ïðîãðàììû ñëåäóåò îòíå-ñòè âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ â âåñüìà ñëîæ-íûõ òðåõìåðíûõ ãåîìåòðèÿõ, âêëþ÷àþùèõ áîëü-øîå êîëè÷åñòâî íåîäíîðîäíûõ ïî ñîñòàâó ôèçè-÷åñêèõ îáëàñòåé.Ïàðàìåòðû ïðîãðàììíî-àïïàðàòíîãîêîìïëåêñà ìîäåëèðîâàíèÿìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêèÎäíèì èç îñíîâíûõ èíñòðóìåíòîâ èçó÷åíèÿïðîöåññîâ óïðóãîïëàñòèêè è ïîâåäåíèÿ ìàòåðèà-ëîâ, íàõîäÿùèõñÿ â óñëîâèÿõ ðàäèàöèîííîãî âîç-äåéñòâèÿ, ÿâëÿåòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ìî-ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïðèìåíåíèå ýòîãî ìåòî-äà òðåáóåò âû÷èñëåíèÿ çíà÷åíèé ïàðíûõ è ìíî-ãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ.Ýêñïåðèìåíòàëüíûé îáðàçåö ïðîãðàììíî-àïïàðàòíîãî êîìïëåêñà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêèñîçäàí íà áàçå âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû ñÀðÓ Tesla C2050 ôèðìû NVIDIA. Â ïðîöåññåðàçðàáîòêè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ:� ïðîâåäåí àíàëèç äëèòåëüíîñòè âûïîëíå-íèÿ ðàçëè÷íûõ ôðàãìåíòîâ âû÷èñëèòåëüíî-ãî ïðîöåññà;� îïòèìèçèðîâàíû äèñöèïëèíà îáðàùåíèÿ êïàìÿòè ÀðÓ è ìàññèâû äàííûõ;� ïîêàçàíî, ÷òî óñêîðåíèå âû÷èñëèòåëüíîãîïðîöåññà âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðàçàäà÷è;� 69 �



Á. Ë. Âîðîíèí, Ñ. À. Ãðóøèí, À. Ê. Æèòíèê è äð.� ðàçðàáîòàíû ñîîòâåòñòâóþùèå àëãîðèòìû,íàïèñàíû è îòëàæåíû ïðîãðàììû äëÿ ÀðÓ,ðåàëèçóþùèå ýòè àëãîðèòìû.Îñîáåííîñòè ðåàëèçàöèè ïðîãðàììíîãî îáåñ-ïå÷åíèÿ áûëè èçëîæåíû â äîêëàäå [15] è áóäóòîïóáëèêîâàíû â ñëåäóþùåì âûïóñêå æóðíàëà.Ïðîâåäåíû òåñòîâûå ðàñ÷åòû ïðîöåññîâ ðàçâè-òèÿ ðàäèàöèîííûõ êàñêàäîâ ñ ïàðíûìè è ìíîãî-÷àñòè÷íûìè ïîòåíöèàëàìè, ïðåäíàçíà÷åííûìèäëÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ òåïëîâûäåëÿþùèõ ýëåìåí-òîâ. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü íà ýëåìåíòàðíîé ãè-áðèäíîé âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå. Ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ ñîâïàäàþò ñ ýòàëîííûìè.Äëèòåëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà, âû-ïîëíÿåìîãî ýëåìåíòàðíîé ãèáðèäíîé ñèñòåìîé,â 9�15 ðàç ìåíüøå (â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðàçàäà÷è) ïî ñðàâíåíèþ ñ äëèòåëüíîñòüþ ïðîöåñ-ñà, âûïîëíÿåìîãî ÿäðîì óíèâåðñàëüíîãî ïðîöåñ-ñîðà.Íîâèçíà ðåçóëüòàòîâ îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òîäëÿ ãèáðèäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì ðàç-ðàáîòàíû ýôôåêòèâíûå àëãîðèòìû ìîäåëèðîâà-íèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîöåññîâ,îïðåäåëÿþùèõ ñâîéñòâà êîíñòðóêöèîííûõ ìàòå-ðèàëîâ, ïîäâåðãàþùèõñÿ èíòåíñèâíûì ðàäèàöè-îííûì âîçäåéñòâèÿì.Çàêëþ÷åíèåÎáëàñòü ðåêîìåíäóåìîãî âíåäðåíèÿ îïèñàí-íûõ â äàííîé ñòàòüå ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõêîìïëåêñîâ � ÍÈÈ è ÊÁ, çàíèìàþùèåñÿ ïðî-åêòèðîâàíèåì îáúåêòîâ àòîìíîé ýíåðãåòèêè, â÷àñòíîñòè, ðàñ÷åòíûì îáîñíîâàíèåì ðåæèìîâðàáîòû ðåàêòîðîâ (âêëþ÷àÿ àâàðèéíûå ðåæèìû)è ðåøåíèåì ïðîáëåì ñîçäàíèÿ êîìïîçèòíûõ ìà-òåðèàëîâ. Ïåðñïåêòèâû âíåäðåíèÿ ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõ êîìïëåêñîâ îïðåäåëÿþòñÿ âûñîêîéïðîèçâîäèòåëüíîñòüþ, íèçêèìè ýíåðãîïîòðåáëå-íèåì è öåíîé, âîçìîæíîñòüþ ýêñïëóàòàöèè â ðà-áî÷åì ïîìåùåíèè áåç ïðèìåíåíèÿ ñïåöèàëüíûõñèñòåì ýëåêòðîïèòàíèÿ è ìèêðîêëèìàòà. Ðàçðà-áàòûâàåìûå ñðåäñòâà õàðàêòåðèçóþòñÿ íîâèçíîéè óíèêàëüíîñòüþ.Îáëàñòüþ ïðèìåíåíèÿ ñîçäàâàåìûõ ïðîãðàì-ìíî-àïïàðàòíûõ êîìïëåêñîâ ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåçàäà÷ ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îáúåêòîâàòîìíîé ýíåðãåòèêè, â ÷àñòíîñòè, ðàñ÷åò êðè-òè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ àêòèâíûõ çîí ðåàêòîðîâ ñèñïîëüçîâàíèåì òðåõìåðíîãî ïîòâýëüíîãî îïèñà-íèÿ èõ ãåîìåòðèè, à òàêæå îïèñàíèå ñâîéñòâ ìà-

òåðèàëîâ, íàõîäÿùèõñÿ â óñëîâèÿõ ìîùíîãî ðà-äèàöèîííîãî âîçäåéñòâèÿ.Ýêîíîìè÷åñêàÿ ýôôåêòèâíîñòü ðåçóëüòàòîâïîäòâåðæäàåòñÿ íå òîëüêî òåõíè÷åñêèìè ïàðà-ìåòðàìè (ïðîèçâîäèòåëüíîñòü, ìîùíîñòü), êîí-êóðåíòîñïîñîáíîé öåíîé ñîçäàâàåìûõ âû÷èñëè-òåëüíûõ ñèñòåì, íå òðåáóþùèõ ñïåöèàëüíî îáó-ñòðîåííûõ ñèñòåì æèçíåîáåñïå÷åíèÿ, íî è ñî-çäàíèåì êîìïëåêñíûõ ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõñðåäñòâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñëîæíûõ ôèçè÷åñêèõïðîöåññîâ. Èõ ïðèìåíåíèå ïîçâîëèò îáåñïå÷èòüñíèæåíèå ñðîêîâ ðàçðàáîòêè è ïðîåêòèðîâàíèÿÿäåðíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óñòàíîâîê.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Sim L. C., Schroder H., Leedham G. MIMD-SIMD hybrid system � towards a new low costparallel system // Parallel Computing. 2003.Vol. 29. P. 21�36.2. Zhitnik A. K., Tarasov V. A., Ognev S. P.et al. Code TDMCC for Monte-Carlocomputations of spatial reactor coreskinetics // Monte-Carlo 2005 Topical Meeting.Chattanooga, Tennesse. April 17�21, 2005.3. ÂîðîíèíÁ.Ë., Åðîôååâ À.Ì., Êîïêèí Ñ.Â.è äð. Ïðèìåíåíèå ãðàôè÷åñêèõ àðèôìå-òè÷åñêèõ óñêîðèòåëåé äëÿ ðàñ÷åòà çàäà÷ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïî ïðîãðàììíîìóêîìïëåêñó ÌÄ // Âîïðîñû àòîìíîé íàóêèè òåõíèêè. Ñåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðî-âàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. 2009. Âûï. 2.Ñ. 55�61.4. Êàíäèåâ ß. Ç., Ñåðîâà Å. Â. Ìå÷åíûå ÷à-ñòèöû â ðàñ÷åòàõ ïåðåíîñà èçëó÷åíèÿ ìå-òîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïî ïðîãðàììå ÏÐÈÇ-ÌÀ // Àòîìíàÿ ýíåðãèÿ. 2005. Ò. 98.Âûï. 3. Ñ. 386�393.5. Gomin E., Kalugin M., Oleynik D. VVER-1000 MOX Core Computational Benchmark.Speci�cation and Results. France, OECDNuclear Energy Agency, 2006.6. MCNP � A General Monte-Carlo N-ParticleTransport Code. Version 4a / Ed. byJ. F. Briesmeister. Los Alamos NationalLaboratory Report LA-12625-M. 1993.7. Large-scale Atomic/Molecular MassivelyParallel Simulator. http://lammps.sandia.gov.8. Ñòåïàíåíêî Ñ. À. Îöåíêè óñêîðåíèÿ âû÷èñ-ëåíèé ãèáðèäíûìè ñèñòåìàìè // Ïëåíàðíûå� 70 �
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