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В работе обсуждается проблема проектирования программных комплексов, предна-
значенных для моделирования физических процессов на вычислительных системах с
гибридной архитектурой, сформулированы принципы построения таких комплексов и
приведен пример их реализации на базе комплекса GIMM_FPEIP. Приводится описа-
ние процедуры построения программного комплекса GIMM_FPEIP для моделирова-
ния теплофизических процессов, протекающих в материалах при облучении их пучка-
ми тяжёлых ионов. Построение комплекса GIMM_FPEIP реализовано в соответствии с
предъявляемыми требованиями, исходя из интегрируемости GIMM_FPEIP в сложную
иерархическую структуру GIMM_NANO и специфики решаемой физической задачи.

В состав комплекса GIMM_FPEIP входят вычислительные модули, реализующие па-
раллельные алгоритмы на основе технологий MPI и CUDA, и предназначенные для про-
ведения расчётов на гибридных вычислительных системах. В комплекс GIMM_FPEIP
заложена возможность подключать новые вычислительные модули и расширять суще-
ствующую базу данных физических параметров. При построении комплекса применён
модульный подход к структуре комплекса. Это позволило часть общих модулей реализо-
вать в виде отдельных библиотек с возможностью их использования в других программ-
ных комплексах. В частности, с использованием этого подхода был создан комплекс
3D моделирования GIMM_FPEIVE. Комплексы GIMM_FPEIP и GIMM_FPEIVE бы-
ли протестированы на многоядерном кластере ЦИВК ОИЯИ, гибридном вычислитель-
ном комплексе К100 (ИПМ им. М.В. Келдыша) и суперкомпьютере «Ломоносов» (МГУ
им М.В. Ломоносова).
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1. Введение
В настоящее время все большее распространение получают специализирован-

ные программные комплексы, рассматриваемые как набор программных инстру-
ментов для проведения исследований при решении широкого круга задач в опре-
делённой научно-технической области (см, например, [1–3]). При создании таких
комплексов большую роль играет интеграция пакетов программ, реализующих
решение конкретных задач, в общую структуру при соблюдении единой системы
требований к разработке пакетов, создаваемых, как правило, различными груп-
пами.

В настоящей работе описывается структура и основные принципы построе-
ния программного комплекса GIMM_FPEIP, являющегося составной частью ком-
плекса GIMM_NANO [4]. Комплекс GIMM_NANO предназначен для численного
решения задач электроники и лазерных нанотехнологий с использованием ги-
бридных систем сверхвысокой производительности. В свою очередь, комплекс
GIMM_FPEIP предназначен для 2D-моделирования теплофизических процессов,
протекающих в материалах под действием пучков тяжёлых ионов. Описание этих
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процессов базируется на модели термического пика [5,6], позволяющей рассчиты-
вать эволюцию температурных полей, определять зоны проплава и геометриче-
ские параметры треков в материале мишени.

Полная система требований к комплексу GIMM_FPEIP была сформулирова-
на, исходя из интегрируемости данного комплекса в иерархическую структуру
GIMM_NANO и требований, вытекающих из специфики решаемой физической
задачи. К первой группе требований относятся:

– возможность использования комплекса на вычислительных платформах с
различными операционными системами;

– возможность запуска параллельных версий алгоритмов для численного ре-
шения уравнений модели термического пика, как на многоядерных системах,
так и на системах с графическими ускорителями [7,8].

Вторая группа требований, предъявляемых к GIMM_FPEIP, обусловлена слож-
ностью решаемой физической задачи и формулируется следующим образом:

– возможность запуска различных программных модулей, реализующих раз-
ные численные алгоритмы;

– возможность расширения комплекса путём добавления программных моду-
лей, реализующих как новые численные алгоритмы, так и новые параллель-
ные версии уже существующих;

– возможность расширения базы данных входных параметров (теплофизиче-
ских параметров материала мишени и параметров, характеризующих взаи-
модействие ионов с веществом и др.).

Описанные выше требования являются характерными при проектировании
комплексов программ, предназначенных для суперкомпьютерного моделирования
на гибридных архитектурах. С точки зрения разработки программного обеспе-
чения для научных исследований представляется целесообразным обобщить эти
требования и выработать принципы, позволяющие проектировать комплексы при-
кладных программ. При формулировке этих принципов необходимо учесть быст-
рое развитие гибридных архитектур, появление новых параллельных аппаратных
решений, развитие алгоритмов и численных методов, требования пользователей.
По мнению авторов, и с учётом опыта построения систем сбора и обработки дан-
ных в области физики высоких энергий, в частности, в эксперименте ATLAS [9,10]
и проекте HEPWEB [11], принципы, удовлетворяющие этим критериям, можно
сформулировать в следующем виде:

– кросс-платформенность — возможность использования комплекса на вы-
числительных платформах с различными операционными системами;

– гибридность — возможность проведения параллельных вычислений на си-
стемах с гибридной архитектурой;

– мультиалгоритмичность — возможность использование различных про-
граммных модулей, реализующих разные численные алгоритмы;

– эластичность — возможность расширения комплекса и использование ди-
намической структуры для входных параметров.

Ниже рассмотрена реализация этих принципов на примере построения про-
граммного комплекса GIMM_FPEIP.

2. Организация комплекса
Логическую схему комплекса GIMM_FPEIP можно представить в виде сле-

дующей блочной структуры (см. рис. 1):
– блок формирования входных данных;
– управляющий блок;
– блок для работы с базой данных;
– блок вычислительных программных модулей;
– блок формирования выходных данных.
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В блоке формирования входных данных создаётся таблица, содержащая пары
«ключ – значение» по заданным пользователем системным параметрам (путь к
директории для выходных данных, количество нитей/блоков для GPU-расчётов,
выбор алгоритма и метода распараллеливания и т.д.), а также параметров для
численных расчётов (размерности сеток, точность и т.д.).

Управляющий блок в соответствии с входными параметрами загружает соот-
ветствующую библиотеку с программным модулем, передаёт выбранной библио-
теке таблицу с входными данными и запускает её. Этот блок также проверяет
корректность заданных входных параметров.

Блок для работы с базой данных отвечает за чтение и запись теплофизических
параметров модели термического пика, характеризующих как саму мишень, так
и взаимодействие ионов с ней.

Блок вычислительных программных модулей включает в себя динамические
библиотеки с программами, реализующими численные алгоритмы решения урав-
нений модели термического пика, для проведения расчётов с параметрами из базы
данных.

Блок формирования выходных данных отвечает за создание файлов с резуль-
татами расчётов (в формате Tecplot [12]) и лог-файлов, содержащих информацию
об ошибках, параметрах запущенной задачи, времени расчётов и т.д.

3. Принципы построения комплекса
Реализация сформулированных во введении принципов конструктивно опре-

деляется следующем образом.
Кросс-платформенность. Для удовлетворения этому требованию необхо-

димо выполнение правил:
– Использовать типы переменных, которые одинаково определены как на 32-х,

так и на 64-х битовых архитектурах (например, _𝑖𝑛𝑡32, _𝑖𝑛𝑡64).
– По-возможности избегать использования библиотек, работающих только в

определённой операционной системе. Если это невозможно, необходимо до-
бавить соответствующий альтернативный код в программный модуль, обес-
печивающий вызов библиотеки, которая поддерживает работу программно-
го комплекса в конкретной операционной среде. Выбор нужной библиотеки
будет осуществляться автоматически на этапе компиляции в операционной
системе.

Мультиалгоритмичность и гибридность реализуются путём использова-
ния динамических библиотек, в основе структуры которых лежит базовый класс.
Иерархическая структура наследования классов алгоритмов в комплексе пред-
ставлена на рис. 2, на котором стрелками показана иерархия наследования: ба-
зовый класс наследуют классы, предназначенные для последовательных версий
алгоритмов, которые, в свою очередь, наследуют классы для реализаций парал-
лельных версий алгоритмов.

Рис. 2. Схема наследования классов программного комплекса
GIMM_FPEIP
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В созданном комплексе в базовый класс включены переменные, описываю-
щие физические свойства задачи — теплофизические параметры мишени, энер-
гия иона и др., а также параметры численного метода — параметры сетки, точ-
ность, абстрактные функции, используемые для настройки и запуска алгоритмов
(“configure” и “start”). Для численного решения уравнений модели термического
пика разработаны различные вычислительные схемы, реализованные в виде от-
дельных программных модулей для последовательных версий. На этом уровне
иерархии наследования реализуется принцип мультиалгоритмичности. Каждый
из этих модулей наследует базовый класс и имеет реализации абстрактных функ-
ций базового класса. Некоторые части конкретной последовательной версии вы-
несены в отдельные функции для их дальнейшего использования в разных па-
раллельных версиях. Каждая из последовательных версий программных модулей
может иметь параллельные реализации (данный уровень в иерархии наследова-
ния отражает принцип гибридности). В этом случае абстрактные функции из
базового класса переопределяются ещё раз, но уже с учётом распараллеливания
алгоритма. При этом, где возможно, используется уже ранее написанный код для
последовательной версии.

Использование данной структуры в рамках программного комплекса позволи-
ло сократить время разработки и отладки параллельных модулей.

Выбор конкретного параллельного вычислительного модуля осуществляется
с помощью конфигурационного файла. Этот файл настраивается пользователем
перед стартом программного комплекса и имеет структуру XML. В файле содер-
жатся как общие параметры, такие как 𝑜𝑢𝑡𝑝𝑢𝑡_𝑑𝑖𝑟, определяющий директорию
для выходных данных (файлов расчётов и лог-файлов), так и параметры, от-
носящиеся к каждому конкретному вычислительному модулю, например, 𝑛𝑎𝑚𝑒
и 𝑖𝑑 – имя и уникальный номер вычислительного программного модуля. Пара-
метры 𝑝𝑎𝑡ℎ, 𝑝𝑎𝑡ℎ𝑀𝑃𝐼, 𝑝𝑎𝑡ℎ𝐺𝑃𝑈 задают путь к соответствующим динамическим
библиотекам. В случае, если библиотека для конкретного метода распараллели-
вания отсутствует, соответствующий параметр пути не вносится в конфигураци-
онный файл. При этом каждому вычислительному модулю могут передаваться
индивидуальные параметры, представленные в виде XML-элементов и имеющие
атрибуты: 𝑛𝑎𝑚𝑒 — имя, 𝑣𝑎𝑙𝑢𝑒 — значение, 𝑡𝑦𝑝𝑒 — тип, 𝑣𝑎𝑟𝑖𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 — область допу-
стимых значений, 𝑐𝑜𝑚𝑚𝑒𝑛𝑡 — описание.

Для соответствия принципу мультиалгоритмичности необходимо также вве-
дение унифицированных входных и выходных потоков. Это означает, что в про-
граммном комплексе, помимо входных параметров, заданных в конфигурацион-
ном файле, входные данные задаются в виде текстового файла со следующей
структурой: имя параметра, его тип и значение. Выходные потоки представлены
в двух форматах — либо в виде текстового файла, например, с входными пара-
метрами, либо в виде данных в формате Tecplot.

Эластичность. Для эффективного использования программного комплек-
са, разрабатываемого для широкого круга пользователей, важную роль играет
возможность организации входных параметров с использованием общепринятых
стандартов. При реализации комплекса GIMM_FPEIP входные данные пред-
ставляются в виде специализированной базы данных, имеющей вид текстового
файла в формате XML. Созданная база данных удовлетворяет принципу кросс-
платформенности, поскольку формат поддерживается всеми операционными си-
стемами и позволяет пользователю, в случае необходимости, легко вносить необ-
ходимые изменения или добавлять новые структуры данных. В базе данных хра-
нятся значения, характеризующие теплофизические параметры материала мише-
ни (коэффициенты удельной теплоёмкости и теплопроводности для электронной
подсистемы и кристаллической решётки, коэффициент электрон-фононного взаи-
модействия и т.д.) и энергетические потери иона в веществе мишени (данные полу-
чены на основе программы SRIM-2010 [13]). Теплофизические параметры матери-
алов заносятся в базу из специализированных источников и могут быть изменены
пользователем при необходимости. Для более удобного использования базы дан-
ных был разработан интерфейс прикладного программирования API (Application
programming interface).
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4. Результаты тестирования

Полномасштабное тестирование разработанного программного комплекса бы-
ло проведено в двух операционных средах (Windows и Linux) и на трёх различных
вычислительных платформах: многоядерном вычислительном комплексе ЦИВК
ОИЯИ, гибридном вычислительном комплексе К100 ИПМ им. М.В. Келдыша, су-
перкомпьютере «Ломоносов» МГУ им. М.В. Ломоносова. Тестирование включало
в себя: проверку работоспособности на различных операционных системах, про-
верку работы алгоритмов, проверку работы комплекса с базой данных, проверку
работы на многоядерных и гибридных системах, анализ эффективности распа-
раллеливания. Проведённое тестирование показало корректность работы моду-
лей комплекса на вышеперечисленных платформах. Численные результаты, по-
лученные на основе всех алгоритмов и их параллельных реализаций, совпадают
с заданной точностью, при проведении расчётов на этих вычислительных плат-
формах. При использовании программного комплекса на конкретной платформе
не требуется вносить изменения в код комплекса, а требуется лишь его компи-
ляция. Эти обстоятельства свидетельствуют в пользу выбранных принципов, по-
ложенных в основу создания комплекса. Также отметим, что параллельные про-
граммные модули показали хорошую масштабируемость. Например, результаты
тестовых расчётов для MPI-реализации приведены на рис. 3–5, где представле-
ны зависимости ускорения расчётов 𝑇1/𝑇𝑛𝑝 от числа процессоров 𝑛𝑝 (𝑇1 — время
расчёта на одном процессоре, 𝑇𝑛𝑝 — время расчёта на 𝑛𝑝 процессорах) для раз-
личных вычислительных платформ.

Рис. 3. Результаты тестирования на вычислительной платформе ЦИВК
ОИЯИ программного модуля, реализующего параллельный алгоритм на
основе технологии MPI: зависимость ускорения расчётов (𝑇1/𝑇𝑛𝑝) от числа

процессоров (𝑛𝑝)

Благодаря тому, что формирование входных и выходных потоков осуществля-
ется на уровне программного комплекса, а не самими вычислительными модуля-
ми, значительно упрощается сравнение ускорений работы параллельных версий
одного и того же алгоритма на многоядерных и графических вычислительных
системах.
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Рис. 4. Результаты тестирования на вычислительной платформе К100 ИПМ
им. М.В. Келдыша программного модуля, реализующего параллельный
алгоритм на основе технологии MPI: зависимость ускорения расчётов

(𝑇1/𝑇𝑛𝑝) от числа процессоров (𝑛𝑝)

Рис. 5. Результаты тестирования на вычислительной платформе
«Ломоносов» МГУ программного модуля, реализующего параллельный
алгоритм на основе технологии MPI: зависимость ускорения расчётов

(𝑇1/𝑇𝑛𝑝) от числа процессоров (𝑛𝑝)

5. Заключение

В работе рассмотрен вопрос проектирования программных комплексов, пред-
назначенных для моделирования физических процессов на вычислительных си-
стемах с гибридной архитектурой, сформулированы принципы построения таких
комплексов и приведен пример их реализации на базе комплекса GIMM_FPEIP. С
точки зрения авторов эти принципы носят универсальный характер и могут быть
положены в основу разработки аналогичных программных комплексов для мо-
делирования различных задач на гибридных вычислительных системах. Исполь-
зование указанных принципов при проектировании комплексов программ позво-
ляет заложить возможность их расширения путём добавления новых расчётных
модулей или новых параллельных версий.



204 Вестник РУДН. Серия Математика. Информатика. Физика. № 2. 2014. С. 197–205

Разработанные библиотеки (для взаимодействия с базой данных, организа-
ции входных и выходных потоков данных), основанные на этих принципах, мо-
гут быть включены в другие комплексы. В частности, на основе разработанного
комплекса GIMM_FPEIP и с использованием созданных библиотек был спроек-
тирован и реализован комплекс GIMM_FPIVE для 3D-моделирования теплофи-
зических процессов, протекающих в материалах под действием тяжёлых ионов.
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Principles of Software Construction for Simulation of Physical
Processes on Hybrid Computing Systems (on the Example of

GIMM FPEIP Complex)
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We discuss the problem of elaborating the software systems designed for modeling of phys-
ical processes on computing systems with hybrid architecture, formulate the basic principles
of construction of such complexes, and present an example of their implementation for the
GIMM FPEIP complex. Complex GIMM FPEIP is intended for simulation of thermal pro-
cesses in materials irradiated by heavy ion beams. The construction of GIMM FPEIP com-
plex is done according to the requirements, intergrability of GIMM FPEIP into a complex
hierarchical structure GIMM NANO and specification of the problem under solution.

The complex includes the computational modules that provide parallel algorithms realized
on the basis of MPI and CUDA technologies and meant for performing computations on
hybrid computing systems. The GIMM FPEIP complex provides a possibility to include
new computational modules and to expand the current database of physical parameters. In
the construction of the complex, a module approach to the structure of the complex has been
applied. This allowed realizing a number of common modules in the form of separate libraries
with the possibility of their use in other software complexes. In particular, with the use of
this approach, a 3D modeling complex GIMM FPEIVE was constructed. GIMM FPEIP and
GIMM FPEIVE complexes were tested on the multi-core computing complex CICC JINR,
on hybrid computing complex K100 (Keldysh Institute of Applied Mathematics) and on
”Lomonosov” supercomputer (Lomonosov Moscow State University).

Key words and phrases: hybrid computing systems, development of software complex,
modular programming, MPI, CUDA.




