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Введение

Нестационарный метод статистического моделирования (НМСМ) с каждым годом находит всё большее применение при решении большого числа задач газовой динамики и кинетической теории газов. Это прежде всего обусловлено бурным развитием вычислительной техники, в том числе и многопроцессорных ЭВМ, кроме того дальнейшим развитием авиации, космонавтики и ударно-волновых технологий. НМСМ позволяет получать решение уравнения Больцмана не решая последнего. Его применение более эффективно чем прямое численное решение уравнения Больцмана. Пока только небольшую часть задач, решенных НМСМ, удалось решить, непосредственно численно решая уравнение Больцмана. Основоположником НМСМ является австралийский ученый Г. Бёрд, который написал две монографии по данному вопросу [1,2].

Идея

Имеется большой класс численных задач статистического характера, когда производится усреднение результатов счета по каким-либо параметрам или получение какого либо распределения в стационарном случае. Если счет варианта при фиксированном значении параметра требует гораздо большего времени, чем процедура усреднения, то часто оказывается удобнее не распараллеливать вычислительную программу, а просчитать на каждом из используемых процессоров по варианту, записать результаты на диск. Затем запустить программу, которая произведет вначале считывание всех полученных результатов и затем их обработку (например – усреднение). При этом программа не требует значительной переделки. Кроме того, нет почти никаких ограничений на число используемых процессоров. Последние процессоры могут принадлежать различным ЭВМ, что позволяет осуществлять более гибкую загрузку имеющегося комплекса компьютеров. В этом случае перед заключительной стадией счета данные файлы следует собрать на дисках одного компьютера. К подобному классу задач, например, принадлежат траекторные расчеты сечений элементарных процессов, усредненных по ориентации сталкивающихся молекул, или приложение НМСМ к расчёту задач газовой динамики. Представленная работа описывает как раз реализацию рассмотренной выше идеи для последнего случая, а конкретно для расчета структуры фронта ударной волны.

Нестационарный метода статистического моделирования

Используемая разновидность НМСМ описана в [3,4]. Суть данного метода состоит в следующем. Моделируемая среда заменяется системой модельных частиц. В первоначальный момент времени в соответствии с начальными условиями данные частицы имеют заданные скорости и распределены по ячейкам размера (x, на которые разбито исследуемое пространство координат. Полагается, что столкновения парные и могут происходить с определенной вероятностью только между частицами, находящимися в одной ячейке.

Процесс эволюции рассматриваемой системы за интервал времени (t расщепляется на два этапа: 1) только перемещение частиц с неизменными скоростями в промежутке времени (t; 2) только изменение скоростей частиц в результате их столкновений в этом же промежутке времени при их фиксированных положениях.
Моделирование плоской стационарной ударной волны было выполнено в одномерном пространстве координат и в трехмерном пространстве скоростей. На границах области моделирования функции распределения скоростей полагались максвелловскими в соответствии с температурами перед и за ударной волной. В начальный момент времени ударная волна задавалась в виде поверхности разрыва.

При эволюции системы во времени частицы, пересекающие границы области моделирования, исключались из рассмотрения. А с целью компенсации этих потерь задавались потоки новых частиц  вовнутрь области моделирования. 

После выхода системы на стационар (в статистическом смысле, т.е. когда средние значения параметров газа в ячейках менялись очень мало в течении значительного промежутка времени) периодически проводилась выборка параметров потока по мере обновления частиц в ячейках. Причем организация запоминания выборок была такой, чтобы значения средних величин определялись в конце расчета после выполнения необходимого количества данных выборок. Применительно, например, к средней скорости частиц вдоль потока в ячейке в каждой выборке определялась сумма значений данной скорости всех частиц в ячейке и сумма всех этих частиц. Эти две величины суммировались с соответствующими значениями этих величин, полученными в предыдущих выборках. В конце расчета полная сумма значений данной скорости делилась на полную сумму всех частиц в ячейке, по которым производились выборки и таким образом определялась средняя скорость.

Реализация идеи

Первоначально использовался один процессор ЭВМ rm-600. (На данном этапе полезно распараллеливание на программном уровне. Работа в этом направлении ведется.) Через некоторое время моделирования система модельных частиц выходила на стационар, т.е. сформировалась вместо математического разрыва физически определенная область поступательной неравновесности ударной волны, в которой параметры газа изменялись от одного равновесного состояния перед волной к другому равновесному состоянию за волной. В этот момент счет прерывался. Значения скоростей и координат модельных частиц записывались на диск в файл “stdat”. Затем запускался пакет нескольких программ, которые брали первоначальные значения скоростей и координат модельных частиц из файла “stdat”. При этом начальные значения счетчиков случайных чисел сдвигались в каждом из этих расчетов друг относительно друга, чтобы результаты данных расчетов не повторяли полностью друг друга. (Счетчики случайных чисел использовались при розыгрышах столкновений.) После выполнения необходимого суммарного числа выборок результаты всех расчетов записывались в отдельные файлы, например “res1”, “res2”,...,”resn”, если использовалось в пакете n программ и соответственно n процессоров. И, наконец, запускалась программа, которая собирала вместе все результата и производила их окончательную обработку за очень малый промежуток времени. Данная объединяющая программа легко создается из первоначальной программы для одного процессора, в которой содержатся все её основные части.
Результаты расчета
Данная идея была реализована на комплексе rm-600. Были проведены расчеты для смеси Не, О2  и Хе с отношением мольных концентраций 189:10:1 при числе Маха ударной волны М=2,6 и фронтом среднем числе частиц в ячейке перед фронтом N=6000. (Использовалось одновременно 5 процессоров на одной ЭВМ и 5 – на другой.) При столкновениях молекулы рассматривались как твердые сферы. Внутренняя структура молекул не учитывалась. Представленные результаты получены на основании 5000 выборок.  На  рис. 1
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                             Рис. 1.                                                  Рис. 2.
показаны профили относительных концентраций nоi=(ni-nia)/(nib-nia) (1- Не; 2- О2; 3- Хе) и относительных кинетических температур компонентов Tоi=(Ti-Ta)/(Tb-Ta) (4- Не; 5- О2;; 6 – Хе).Здесь индексы a и b относятся к параметрам газа перед и за ударной волной, расстояние нормировано на среднюю длину свободного пробега в смеси перед волной  Размер пространственной ячейки размера (x
На рис. 2 представлены распределения G23 по относительным скоростям g пар частиц, состоящих из одной молекулы О2 и одного атома Хе. Относительные скорости нормированы на скорость звука а в газовой смеси перед волной. Кривые 1 и 5 соответствуют равновесным распределениям перед и за волной, квадратики и крестики - численно полученным G23 на левой и правой границах области моделирования. Остальные кривые представляют G23 во фронте: 2 - x= -3,76; 3 - x= - 2,62; 4 - x= -1,86. Как видно, G23 на пределе разрешения превышает свои равновесные значения при больших g в 300 раз. Это означает что при прохождении газового потока через фронт волны на это время сильно возрастает число столкновений частиц О2 и Хе. с большими g.

Следует отметить, что счетное время, потраченное на выход системы на стационар, составляло примерно 30 часов. (При этом определялись только такие параметры как концентрации, кинетические температуры и средние скорости компонентов в ячейках. Распределения по скоростям не определялись.) А время, потраченное на выборки, составляло около 1800часов на каждом из 10 процессоров. Причем, оно в основном тратилось на получение распределений пар частиц по g. Время работы объединяющей программы было около 10 минут.

Заключение

Путем незначительного изменения программы расчета структуры фронта ударной волны c помощью НМСМ удалось реализовать идею одновременного использования нескольких процессоров вычислительного комплекса rm-600 Черноголовского вычислительного центра. При этом удалось избежать распараллеливания процессоров на программном уровне и использовать одновременно обе ЭВМ, входящие в комплекс. Расчет конкретного варианта на десяти процессорах (5 процессоров на одной ЭВМ и 5 – на другой.) показал эффективность такого подхода, который позволяет помимо ускорения счета гибко регулировать загрузку подобного комплекса ЭВМ. Физическое время счета обратно пропорционально числу используемых процессоров. В принципе можно было бы использовать все 24 процессора комплекса rm-600, но при этом пришлось бы остановить работу остальных пользователей данного вычислительного комплекса.
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