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Процессы переноса радиационного излучения изучаются многими группами исследователей. Перенос радиационного излучения играет существенную роль в процессах, происходящих в звездных атмосферах, плазме, такие задачи возникают и в спектроскопии многозарядных ионов. Численное моделирование этих процессов является достаточно сложной задачей, поскольку сопряжено со значитель​ными математическими трудностями. При исследовании физически содержательных моделей  необходимо  учитывать тонкие эффекты (нерегулярная зависимость рассматриваемых величин от энергетической переменной, пограничные слои, сложное взаимодействие резонансных линий), нелокальность, которая связана с нелокальным характером взаимодействия излу​чения с веществом,  нелинейность задачи. Как следствие возникают вычислительные проблемы — неустойчивость, плохая сходимость, необходимость использовать подробные сетки, хранить большие массивы и производить большие объемы вычислений. Это, в свою очередь, приводит к тому, что реальные расчеты часто становятся неосуществимыми за приемлемое время. Поэтому особое значение приобретают вопросы разработки эффективных численных методик, использующих параллельные алгоритмы для многопроцессор​ных вычислительных систем.

В докладе обсуждаются вопросы разработки алгоритмов численно​го моделирования переноса излучения в плоском слое конечной толщины, содержащем многокомпонентную смесь. Авторами созданы параллельные алгоритмы, соответствующие им  численные методики и реализующий их комплекс программ для многопроцессорных вычислительных систем [1], [2].  В соавторстве с ОСО ИММ УрО РАН создан единый пользовательский интерфейс управления расчетами, охватывающий задание физических параметров задачи, формирование расчетных сеток, запуск вычислений на разных платформах и визуализацию результатов.

Первая методика основана на сочетании некоторых асимптотических представлений для интенсивности излучения со стандартным яв​ным представлением решения уравнения переноса при заданных коэффициенте поглоще​ния и функции источника. Вторая методика основана на представлении решения в виде интерполяционного полинома Лагранжа по узлам интерполяции - корням полиномов Чебышева.

Для первой методики проведено распараллеливание по пространственной переменной и по компонентам смеси. При этом на каждом процессоре на каждой итерации рассчитываются значения искомых функций в (m*N)/p точках,  где m — число точек пространственной сетки,   N – число компонент смеси, p — число процессоров. Для второй методики распараллеливание проведено по энергетической переменной, область изменения которой разбивается на несколько подобластей. В этом случае вычислительная система должна содержать не менее, чем  K+1 процессор, где K — число линий в спектре, и на процессоре с номером j решается уравнение переноса для значений параметра из подобласти с номером  j.

В  полных постановках с учетом достаточно реальной кинетики, эффекта Доплера в случае движущейся среды, многокомпонетности смеси веществ, многослойности самого рассматриваемого слоя и т.д. задача, как уже отмечалось,  чрезвычайно громоздка. Поэтому приходилось сначала рассматривать упрощенные модели, а с развитием вычислительной техники, модифицируя алгоритмы,  или даже разрабатывая новые,  переходить  к  более  полным  физическим  и  математическим  моделям рассматриваемой задачи. 

Созданные численные методики позволили проводить численные расчеты для достаточно содержательных моделей на доступных на каждом этапе исследователям вычислительных системах за приемлемые времена расчетов. Сочетание численных и аналитических подходов в предложенных методиках позволило с помощью относительно простых алгоритмов на подробных сетках исследовать тонкие эффекты решения сложных нелинейных задач. В настоящий момент комплекс программ предоставляет возможность проводить численное моделирование процессов переноса излучения, используя РС, МВС-100, МВС-1000, вычислительный кластер на основе двух рабочих Alpha-станций, осуществляя численные расчеты для задач, когда рассматриваемый плоский слой состоит из подслоев (до пяти подслоев), в каждом из которых содержится своя смесь (не более четырех компонент), модель кинетики включает до 12 состояний с образованием до 39 резонансных линий. Как показывает сравнение результатов, полученных при решении задач с использованием различных методик, а также с известными тестовыми результатами, разработанные программы позволяют достаточно точно и подробно моделировать перенос радиационного излучения для таких моделей. Интерфейсная часть унифицирует работу пользователя, включая запуск вычислений на различных вычислительных системах, для двух достаточно сильно отличающихся методик.

С использованием созданного комплекса программ проведены серии численных расчетов для различных моделей среды. Приведем некоторые результаты, характеризующие эффективность использования параллельных алгоритмов на различных вычислительных системах. При решении задач на МВС-100 с использованием десяти процессоров, время счета одной итерации на сетке по пространственной переменной, содержащей 30 точек, составило 90 секунд, 88 точек —  18.5  минут,  120 точек — 45 минут, в то время как на вычислительном кластере, состоящем из двух рабочих станций c процессорами Alpha, время счета при параллельном запуске 10 процессов составляет соответственно  45 секунд, 10 и 18 минут. В случае численного моделирования с использованием МВС-100 время счета на 30 процессорах оказывалось в 25-30 раз меньше, чем при счете на одном процессоре, в то время как на кластере при запуске  30 параллельных процессов — только в 2 раза. Например, для одного из рассчитанных вариантов на сетке, состоящей из 30 точек, эти времена составляют соответственно 15 минут, 30 секунд (МВС-100), 1.5 минуты, 45 секунд (две Alpha-станции). Расчеты, проводившиеся с увеличением числа используемых  процессоров (числа параллельных процессов), продемонстрировали, что это увеличение на МВС-100 и МВС-1000 приводит к дальнейшему уменьшению времени, необходимого для численных расчетов, а на вычислительном кластере из Alpha-станций достигается насыщение при запуске шести параллельных процессов и дальнейшего уменьшения времени не происходит. Использование значительно более мощной  вычислительной системы МВС-1000 позволило существенно сократить время счета и рассчитывать более полные модели. При этом,  если время счета одной итерации на сетках по пространственной переменной из 96-120 точек (такие сетки позволяют получить удовлетворительную точность при решении задач о переносе излучения в смеси, включающей 2-3 компоненты, и содержащейся в слое, который состоит из 2-5 движущихся со своей постоянной скоростью подслоев) на одном процессоре составляет 3-4 часа,  то на  28 процессорах — только 5-10 минут. Общее время расчета таких задач составляет 10-30 часов, поэтому для достижения приемлемых времен счета необходимо использовать вычислительные системы на основе более производительных процессоров, либо состоящие из большего числа процессоров. 
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