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Цели и задачи работы 

Общая цель – разработка вычислительных основ и комплексов 

программ для моделирования с помощью современных 

суперкомпьютерных систем физических процессов в сложных 

технических системах с помощью метода молекулярной динамики 

как независимо, так и в рамках многомасштабных моделей 

 

Конкретные задачи 

- моделирование течений  газовых смесей через металлические 

микроканалы технических систем 

- моделирование процессов напыления наночастиц на подложку 

 

Приложения 

- сверхзвуковое холодное газодинамическое напыление наночастиц 

на подложку в установках нанопринтинга и нанолитографии 

- совершенствование конструкций установок напыления 



Многомасштабный математический подход 

Макроуровень: размеры технической системы (ТС) составляют 103-109 длин 

структурных элементов  

Микроуровень: размеры приповерхностных слоев ТС (или границ раздела 

отдельных ее частей) и структурных единиц близки к атомным 

Мультимасштабный подход основан на одновременном использовании как 

минимум двух моделей, описывающих физические процессы на макро- и 

микроуровнях. 

В качестве макромодели выбрана система уравнений гидродинамики (ГД) в 

нескольких вариантах 

В качестве микромодели выбрана система уравнений Ньютона (МД) 

              Зачем нужна молекулярная динамика? 

- расчет свойств каждой компоненты среды в реальных условиях 

- корректировка макропараметров среды в условиях многокомпонентности и 

многофазности 

- правильное описание условий сопряжения на границах раздела сред 

- расчет кинетических коэффициентов и параметров для уравнений ГД 



Задача газодинамического напыления 

 Методы решения:  

•КГД 

•Молекулярная динамика 

     Входные данные: 

• Состав и свойства газа 

• Состав и температура 

поверхности 

• Макропараметры газа: 

  температура, давление, 

  скорость потока 

Ограничения на данном этапе: 

•Газ не проникает в металл 

•Наночастиц нет 



Макромодель: Квазигазодинамическая (КГД) 

система уравнений для смеси газов 

Т.Г. Елизарова, А.А. Злотник, Б.Н. Четверушкин, Ю.В. Шеретов 
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Система уравнений Ньютона 
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Схема Верле: 

с

Микромодель: Молекулярная динамика 



Алгоритмы решения 

Алгоритмы класса 1 – расчеты свойств газовых смесей и твердых материалов 

методом МД и накопление базы данных  

Алгоритмы класса 2 – расчеты течений газов в ТС с использованием только БД 

Алгоритмы класса 3 – расчеты течений газов в ТС с использованием БД на 

границе и прямого расчета в потоке 

Алгоритмы класса 4 – расчеты течений газов ТС с использованием прямых МД 

вычислений на подсеточном уровне 

  

                 Алгоритм класса 4 предполагает, что: 

- старт с предварительно рассчитанного равновесного состояния 

- в цикле по времени попеременно в центрах ячеек сетки вычисляются: 

• Предикторные макропараметры течения по КГД уравнениям 

• Корректирующие макропараметры течения по МД уравнениям 

 и статистическим суммам внутри отдельных ячеек 

•  Макропараметры газов и их смеси как целого по алгебраическим формулам 

•  Материальные коэффициенты и граничные условия для каждой КГД 

системы по алгебраическим формулам и статистическим суммам 



Параллельные алгоритмы для МД 

Независимые МД расчеты для уточнения параметров моделирования 

и накопления БД по свойствам веществ 

1) MPI + OpenMP 

2) MPI + CUDA 

• Основной метод распараллеливания – разбиение на домены 

   одинаковой мощности 

• Каждый домен разбивается на «боксы взаимодействия» 

• Топология разбиения на домены и боксы – трёхмерная решетка 

• Топология обменов – трёхмерный тор 

• Реализация – MPI + OpenMP || CUDA 



Параллельные алгоритмы для КГД+МД 

1) MPI + OpenMP: MPI реализует распределение КГД и МД вычислений 

между узлами и ЦПУ и/или ВПУ внутри узлов 

OpenMP реализует распределение КГД и МД вычислений 

внутри процессора по трэдам 

2) MPI + OpenMP + CUDA: MPI реализует распределение КГД и МД вычислений 

между узлами и ЦПУ, ВПУ и ГПУ внутри узлов 

OpenMP реализует распределение КГД вычислений 

внутри ЦПУ и ВПУ по трэдам  

CUDA реализует распределение МД вычислений 

внутри ГПУ по мультипроцессорам и блокам трэдов 



K100 Supercomputer (ИПМ РАН):  

- 64 узлов, в каждом: 

- 2 x CPU Intel Xeon 3GHz microprocessor with 6 cores 

- 3 x GPU NVidia Tesla C2050 with 448 video cores 

- Пиковая производительность 108 TFlops  

- Интерконнект - QDR InfiniBand 

 

MVS-10P Supercomputer (МСЦ РАН): 

- 207 узлов, в каждом: 

- 2 x CPU Intel Xeon 2,9 GHz microprocessors with 8 cores 

- 2 x VPU Intel Xeon Phi 7110X microprocessors with 61 cores 

- Пиковая производительность 524 TFlops 

- Интерконнект FDR InfiniBand 

 

K1 Cluster (НИЦЭВТ): 

      -       36 узлов, в каждом: 

      -       2 х CPU Intel Xeon 2.3 GHz microprocessors with 6 cores 

      -       Пиковая производительность 7.95 TFlops 

      -       Интерконнект Ангара (аналог FDR InfiniBand)   

Суперкомпьютеры и кластеры 
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Задача 1. Определение макропараметров газовой среды (МД): 

УРС реального газа и кинетические коэффициенты  



Задача 2. Газ и поверхность микроканала – прямой МД расчет 

Расчет взаимодействия азота со стенками никелевого микроканала 

Число частиц: 8 128 512 + 423 840 =  8 552 352, 

Температура термостатов:TNi = 273.15 K, TN2 = 273.15 K 

Число шагов по времени: 1 150 000 шагов, 1 шаг = 2 фс 

Размер системы: 102х102х1534 нм3 

Фрагмент распределения молекул азота (область 20х20 нм) на поверхности 

никелевой пластины, в момент времени 2.3 нс  
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0.553 мкс 

 

 

2.211 мкс 

0.053 мкс 

 

 

1.106 мкс 

Задача 3. Определение параметров течения в микросопле КГД+МД 

концентрация 

частиц газа 

продольная 

скорость 

концентрация 

частиц газа 

продольная 

скорость 



Задача 4. Определение параметров течения в микроканале. 

Исходные данные 



Задача 4. Определение параметров течения в микроканале. 

Вычислительные системы 



Задача 4. Определение параметров течения в микроканале. 

Результаты расчетов 



Задача 4. Определение параметров течения в микроканале. 

Результаты расчетов 



Задача 4. Определение параметров течения в микроканале. 

Результаты расчетов 



Задача 5. Разгон нанокластера сверхзвуковой струей газа 



Задача 5. Разгон нанокластера сверхзвуковой струей газа 



Задача 5. Разгон нанокластера сверхзвуковой струей газа 



Задача 5. Разгон нанокластера сверхзвуковой струей газа 



Задача 5. Разгон нанокластера сверхзвуковой струей газа 



Заключение 

1) Разработан многомасштабный численный подход на основе моделей 

гидро- и квазигидроднамики и молекулярной динамики 

для расчета нелинейных процессов в многокомпонентных многофазных 

микросистемах, применяющихся в нанотехнологиях 

2) Разработаны параллельные алгоритмы и комплексы программ 

для решения нескольких парактически важных задач современной 

электроники, проведено тестирование на различных вычислительных 

системах с гибридной архитектурой, подтвердившее работоспособность  

и эффективность разработанных кодов  

3) Проведены модельные расчеты, связанные с газодинамическим 

напылением наночастиц на подложки 

4) Будущее – решение задачи в комплексе  

Спасибо за внимание! 


