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Общая характеристика работы

Актуальность темы. В настоящее время особую актуальность приоб-
ретают прецизионные методы селекции и быстрой доставки молекул строго
определенных веществ, являющихся рабочими веществами в различных научно-
технических приложениях. Например, такими приложениями являются: подача
рабочих газов в источник ионов (в ускорительной технике), диагностика и
мониторинг онкологических заболеваний с помощью позитрон-эмиссионной то-
мографии (в медицине). В последнем случае, особое значение имеет работа с
короткоживущими изотопами, которые вступают в химические реакции с моле-
кулами мишени. Вследствие чего важной задачей является отделение молекул,
содержащих радиоактивные изотопы, от молекул фонового газа.

В современной прикладной теплоинженерии применение зависимостей
теплофизических свойств материалов от температуры (даже в небольшом ин-
тервале) может обеспечить элегантный способ решения подобных задач. Так, в
Лаборатории физики высоких энергий ОИЯИ разрабатываются методы быстрой
и точной селекции и доставки изотопосодержащих соединений, основанные на
использовании значительной разницы зависимостей парциальных давлений от
температуры (в том числе в криогенном диапазоне от 4.2 и до 78 К) для раз-
личных неорганических веществ. Наиболее интересным из разрабатываемых
методов является технология «температурных створок» являющаяся альтерна-
тивой механическим створкам, надежная эксплуатация которых в миллисекунд-
ном диапазоне при криогенных температурах не представляется достижимой.
«Температурные створки» реализуются импульсной криогенной ячейкой. Про-
веденные испытания прототипа криогенной ячейки продемонстрировали, что её
функционирование (для метана в качестве рабочего вещества) нуждается в даль-
нейшем исследовании и улучшении качества проектирования.

Отсюда очевидна актуальность математического моделирования процесса
теплопроводности в ячейках инжекции рабочих веществ в ионизационную каме-
ру источника ионов – во-первых, в связи с дороговизной натурных эксперимен-
тов, и, во-вторых, для лучшего понимания путей дальнейшего проектирования.

В связи с отсутствием эффективных алгоритмов и программного обеспе-
чения, позволяющих непосредственно применить их для проведения указанного
математического моделирования и получить результаты за разумное время,
возникла необходимость в разработке эффективных вычислительных схем и
алгоритмов параллельных вычислений, создании комплекса программ для чис-
ленного моделирования тепловых процессов в рассматриваемых устройствах,
а также постановке и решении задачи оптимизации характеристик данных
устройств, повышающих эффективность их функционирования.

Целью диссертационной работы является разработка эффективных
вычислительных схем и алгоритмов параллельных вычислений, создание
комплекса программ для моделирования тепловых процессов в устройствах по-
дачи рабочих газов в ионизационную камеру источника многозарядных ионов,
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решение задачи оптимизации характеристик рассматриваемых устройств и про-
ведение вычислительных экспериментов для исследования свойств тепловых
процессов в рассматриваемых устройствах.

Для достижения поставленной цели было необходимо решить следующие
задачи: разработать эффективные вычислительные схемы и алгоритмы парал-
лельных вычислений, реализовать их в виде комплекса программ для численного
решения начально-краевых задач, описывающих тепловую эволюцию в ячейках
подачи молекул в источник ионов, и на этой основе провести комплексное ис-
следование свойств тепловых процессов в рассматриваемых устройствах.

При решении вышеописанных задач были получены следующие
результаты:

1. Разработаны вычислительные схемы моделирования тепловых процес-
сов в устройствах как порционной (в миллисекундном диапазоне), так и
постоянной подачи рабочих газов в ионизационную камеру источника
многозарядных ионов.

2. Реализованы конечно-разностные методы численного решения
начально-краевых задач со смешанными граничными условиями для
нелинейных дифференциальных уравнений, описывающих тепловые
процессы в L-образных областях в цилиндрических и декартовых ко-
ординатах.

3. Разработаны алгоритмы параллельных вычислений на многоядер-
ных вычислительных архитектурах: центральных процессорных
устройствах (ЦПУ) и графических процессорных устройствах (ГПУ),
сохраняющие основные характеристики используемых численных ме-
тодов и реализующие их этапы.

4. Создан комплекс программ высокопроизводительных вычислений, ком-
бинирующий различные технологии параллельных вычислений для
решения задач оптимизации характеристик устройств подачи рабочих
газов.

5. Проведены вычислительные эксперименты с привлечением суперком-
пьютера «Говорун» для исследования тепловых процессов в устрой-
ствах подачи рабочих веществ камеру источника ионов.

Научная новизна. Следующие результаты исследования являются новы-
ми:

1. Впервые проведено компьютерное моделирование тепловой эволюции
устройств подачи рабочих газов в ионизационную камеру источника
многозарядных ионов. На его основе получены новые знания о функци-
онировании импульсной криогенной ячейки. Показано, что устройство
имеет время установления требуемого температурного режима работы,
которое несоизмеримо больше одного периода инжекции. Данное свой-
ство должно быть учтено при проектировании и эксплуатации.

2. В рамках рассматриваемых моделей продемонстрирована принципи-
альная возможность реализации технологии «температурных створок»
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для импульсной парциальной инжекции как альтернативы механиче-
ским створкам, надежная эксплуатация которых в миллисекундном
диапазоне при криогенных температурах не представляется достижи-
мой.

3. Впервые реализованы алгоритмы параллельных вычислений на совре-
менных многоядерных системах ЦПУ и ГПУ для численного решения
начально-краевых задач для нелинейного уравнения теплопроводности
в цилиндрической системе координат с разрывными теплофизическими
коэффициентами и разрывной по времени импульсной функцией источ-
ника.

4. Сформулированы и решены новые задачи оптимизации характеристик
рассматриваемых устройств, повышающие эффективность их функци-
онирования в рамках модели их тепловой эволюции.

Практическая значимость. Результаты, изложенные в диссертации, ис-
пользуются для расчетов и изготовления криогенных ячеек прецизионного ввода
газообразных соединений короткоживущих радиоактивных изотопов в ионные
источники. Эти короткоживущие изотопы предполагается подвергнуть иониза-
ции до высоких зарядностей с последующей инжекцией в ускорители:

– для адронной терапии онкозаболеваний с помощью ионов изотопа 11
6 C+,

– благодаря излучению позитрона, данный изотоп предполагается од-
новременно использовать во время облучения опухолей для on-line
позитрон-эмиссионной томографии и коррекции на мишени;

– для фундаментальных исследований в ядерной физике.
Разработанные алгоритмы реализованы и объединены в программный ком-

плекс Ophelia1, который в дальнейшем будет применяться в ЛФВЭ ОИЯИ
для проектирования и оптимизации реализующих «температурные створки»
устройств импульсной инжекции рабочих газов в источник ионов.

Описанные алгоритмы численного моделирования реализованы про-
граммно в обобщенном виде так, что конкретика задачи задается независимо от
самого численного метода. Таким образом, эти программы с небольшими моди-
фикациями могут быть применены к решению других начально-краевых задач
для нелинейных уравнений параболического типа, в том числе с коэффициента-
ми, терпящими разрывы первого рода. К их числу относится ряд задач в рамках
тематического плана ОИЯИ No 05-6-1119-2014/2023 «Методы, алгоритмы и про-
граммное обеспечение для моделирования физических систем, математической
обработки и анализа экспериментальных данных».

Методология и методы исследования:
– исследование проводилось в рамках методологии проведения вычисли-

тельного эксперимента;

1 https://gitlab-hlit.jinr.ru/ayriyan/ophelia – доступ к репозиторию с исходным ко-
дом программного комплекса Ophelia осуществляется по запросу.
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– для численного решения нелинейных уравнений теплопроводности,
описывающих моделируемые процессы, использовались конечно-
разностные методы и разрабатывались алгоритмы параллельных
вычислений с сохранением базовых свойств методов численного ре-
шения;

– при численном решении сформулированных в рамках исследования за-
дач оптимизации использовался метод прямого перебора, основанный
на параллельном вычислении значений целевой функции (функциона-
ла);

– при реализации разработанных алгоритмов параллельных вычислений
на ЭВМ использовались технологии Message Passing Interface (MPI),
Open Multi-Processing (OpenMP) и Open Computing Language (OpenCL)
для проведения расчетов на многоядерных многопроцессорных архи-
тектурах и графических процессорных устройствах.

– при программной реализации разработанных алгоритмов использова-
лась онлайн-платформа GitLab для системы контроля версий Git, предо-
ставляемая на гетерогенной платформе HybriLIT.

Положения, выносимые на защиту:
1. Начально-краевые задачи для нелинейных уравнений теплопровод-

ности, описывающие тепловую эволюцию ячеек подачи молекул в
источник ионов, а также задачи параметрической оптимизации с целью
максимизации эффективности функционирования рассматриваемых
устройств.

2. Вычислительные схемы, реализованные с применением технологий
параллельных вычислений, для численного решения нелинейных
аксиально-симметричных параболических уравнений с разрывными
коэффициентами и разрывной функцией источника, позволившие мо-
делировать тепловую эволюцию рассматриваемых устройств.

3. Вычислительные схемы, реализованные с применением технологий
параллельных вычислений, для численного решения задач парамет-
рической оптимизации, позволившие получить значение физических
параметров, обеспечивающих максимум эффективность функциони-
рования рассматриваемых устройств в рамках моделей их тепловой
эволюции.

4. Результаты вычислительных экспериментов с привлечением суперком-
пьютера «Говорун» для комплексного исследования тепловых процес-
сов в устройствах подачи рабочих веществ камеру источника ионов,
позволившие получить новые знания о тепловой эволюции изучаемых
устройств и сформулировать на их основе задачи параметрической оп-
тимизации.

5. Программный комплекс Ophelia, реализующий алгоритмы парал-
лельных вычислений с применением комбинации технологий MPI и
OpenMP, для высокопроизводительной оптимизации характеристик
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тепловых процессов в криогенной ячейки порционной подачи молекул
в источник ионов.

Достоверность перечисленных результатов подтверждается сопоставле-
нием расчетов, полученных с использованием различных разностных схем (яв-
ных и неявных), серией расчетов на последовательностях сгущающихся сеток и
на модельных задачах.

Апробация работы.Основные положения и результаты исследований, из-
ложенные в диссертации, были доложены автором:

– на 17-и международных и российских конференциях:
– International Conference on Computer Simulation in Physics and beyond

(CSP2020) (ВШЭ, Москва, 2020);
– Mathematical Modeling and Computational Physics (MMCP) (Словакия,
2011; Россия, 2013; Словакия, 2015; Словакия, 2019);

– Научной конференции молодых ученых и специалистов (ОМУС) (ОИЯИ,
Дубна, 2013, 2014, 2017 и 2019);

– Workshop on Numerical and Symbolic Computing (Варна, Болгария, 2019);
– Международной конференции «Современные проблемы прикладной ма-

тематики и информатики» (MPAMCS) (ОИЯИ, Дубна, 2012 и 2014);
– Всероссийской конференции с международным участием «Информационно-

телекоммуникационные технологии и математическое моделирование
высокотехнологичных систем» (РУДН, Москва, 2012);

– 3-яя конференция «Методы математической физики и математическое мо-
делирование физических процессов» (МИФИ, Москва, 2014);

– Седьмой международной молодежная научная школа-конференция «Тео-
рия и численные методы решения обратных и некорректных задач»,
посвященная 90-летию со дня рождения академика Г. И. Марчука (Ака-
демгородок, Новосибирск, 2015);

– Международной конференции «Актуальные проблемы вычислительной и
прикладной математики 2015», посвященная 90-летию со дня рождения
академика Г. И. Марчука (Академгородок, Новосибирск, 2015);

– Восьмой международной конференции «Распределенные вычисления и
грид-технологии в науке и образовании» (ОИЯИ, Дубна, 2018);

– на 6-и научных семинарах:
– Общелабораторном научном семинаре Лаборатории информационных

технологий ОИЯИ, Дубна, 9-ое сентября 2020;
– Общелабораторном научном семинаре Лаборатории информационных

технологий ОИЯИ, Дубна, 14-ое марта 2019;
– Научном семинаре по вычислительной физике Лаборатории информаци-

онных технологий ОИЯИ, Дубна, 6-ое декабря 2013;
– Научном семинаре по математическому моделированию Кафедры систем

телекоммуникаций Факультета физико-математических и естественных
наук РУДН, Москва, 13-ое июня 2012;
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– Научном семинаре кафедры «Математики и теоретической информатики»
Факультета электротехники и информатики Технического университета в
Кошице, Кошице, Словакия, 8-ое декабря 2011;

– Научном семинаре кафедры физики Факультета естественных наук Уни-
верситета им. Нельсона Манделы, Порт-Элизабет, ЮАР, 5-ое ноября 2010.

Соискатель руководил исследовательскими грантами ОИЯИ No 14-602-01
и No 17-602-01, а также исследовательским грантом РФФИ No 14-01-31227-
мол_а («Мой первый грант») «Разработка и оптимизация параллельных алго-
ритмов для сеточных методов в задачах численного моделирования процессов
теплопроводности в технических устройствах».

Соискатель является лауреатом стипендии Лаборатории информационных
технологий им. член.-корр. АН СССР М. Г. Мещерякова для молодых ученых в
2008–2013 гг., 2015–2016 гг. и 2018 г., а также был удостоен премии Губернатора
Московской области в сфере науки и инноваций для молодых ученых и специа-
листов (Распоряжение от 22.12.2014 No 429-РГ).

Личный вклад. Содержание диссертации, а также основные результа-
ты и положения, выносимые на защиту, отражают персональный вклад автора.
Подготовка к публикациям полученных результатов проводилась совместно с
соавторами, при этом вклад соискателя был определяющим. Все представлен-
ные в диссертации результаты получены лично автором, либо в соавторстве при
определяющем вкладе соискателя.

Соответствие диссертации паспорту специальности. В диссертаци-
онной работе присутствуют оригинальные результаты одновременно в трех
областях: математическое моделирование, численные методы и комплексы про-
грамм. Исследования соответствуют пунктам 3, 4 и 5 паспорта специальности.
Соответствие диссертации физико-математической отрасли науки определяется
выбором моделей, преобладанием численных методов в качестве аппарата ис-
следования и полученными результатами в виде новых вычислительных схем,
алгоритмов параллельных вычислений и комплекса программ.

Публикации. По теме диссертации лично и в соавторстве опубликованы
16 работ, 10 из которых в рецензируемых изданиях, индексируемых в базах науч-
ного цитирования Scopus и WoS [1; 8––10], а также РИНЦ [1––7] – в соответствии
с требованиями к публикациям Положения о присуждении ученых степеней в
ОИЯИ (пр. ОИЯИ от 30.04.2019 No 320), последние ссылки указаны на журна-
лы, рекомендованные для публикаций результатов для защиты научных степеней
по специальности 05.13.18 в соответствующей отрасли науки; 6 –– в сборниках,
трудах и тезисах конференций.

Содержание работы

Во введении обосновывается актуальность исследований, проводимых
в рамках данной диссертационной работы, формулируется цель, ставятся задачи,
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излагаются научная новизна и практическая значимость, приводятся результаты
и положения, выносимые на защиту.

Первая глава посвящена описанию объекта математического моделиро-
вания, а именно – эволюции и распределения температурного поля в ячейках
инжекции рабочих газов в ионизационную камеру источника многозарядных
ионов. Одной из них является цилиндрическая криогенная ячейка импульс-
ной инжекции в миллисекундном диапазоне газов, заранее замороженных на
ее поверхности при температуре жидкого гелия [1]. Импульсная инжекция
осуществляется с использованием значительной разницы зависимостей парци-
альных давлений различных газов от температуры, что позволяет реализовать
технологию «температурных створок» как альтернативу механическим створкам
(см. рисунок 1), когда замороженные газовые смеси на поверхности криогенной
ячейки испаряются (инжектируются) нагреванием её поверхности импульсным
электрическим током. Другое устройство является плоской ячейкой постоянной
инжекции испарившихся молекул материала самой ячейки в ионизационную ка-
меру [2] (см. рисунок 2).

30

z

r

rmax

r⇤2

r⇤1
r⇤0

z0
zmax

(0,0)

Cooler Insulator Heater Insulator Terminal

Рисунок 1.8 � Схематическое представление четверти среза ячейки через ось.
Нижняя линия – ось цилиндра (ось симметрии, r = 0). Охладитель (стержень

с медным сердечником) охлаждает ячейку при контакте с температурным
терминалом – 4 (жидкий гелий). Нагреватель – 2 (проводящий слой)

нагревает ячейку путем прохождения электрического тока. Внутренний
изолятор – 1 – необходим для предотвращения утечки электрического тока от

нагревателя к охладителю. Внешний изолятор – 3 – не дает молекулам
рабочих газов соединяться с проводящим слоем.

Функция источника, производящая периодический процесс нагрева, мо�

жет быть выражена следующим образом:

X(T,t,r; tper, tsrc) = �(T )
I2(r)

SC
p(t; tper, tsrc), (1.56)

где p(t; tper, tsrc) – периодическая нормализованная функция с параметрами tper

(время периода) и tsrc (время нагрева меньше или равно tper); n 2 N0 – индекс

периода; �(T,r) – зависимое от температуры удельное сопротивление с разрыва�

ми при заданных значениях r, I(r) – амплитуда электрического тока, имеющая

конечное значение I0 только на слое источника (см. рис. 2.1), во всех остальных

случаях она равна нулю; SC – поперечное сечение слоя источника. Периоди�

ческая нормализованная функция p(t; tper, tsrc) задается в виде прямоугольной

импульсной функции [9]:

u(t; tper, tsrc) =
1X

n=0

[✓ (t� n tper)� ✓ (t� n tper � tsrc)] , (1.57)

где ✓(t) – ступенчатая функция Хевисайда [1; 10], однако, чтобы сделать про�

цессы �включения� и �отключения� более реалистичными, была реализована

Рис. 1 –– Схематическое представление четверти среза цилиндрической ячейки
через ось. Нижняя линия – ось цилиндра (ось симметрии, r = 0). Теплосъём
(медный сердечник) охлаждает ячейку при контакте с температурным терми-
налом (жидкий гелий). Нагреватель (проводящий слой) нагревает ячейку при
пропускании через него электрического тока. Внутренний изолятор предот-
вращает утечку электрического тока от нагревателя к теплосъёму. Внешний
изолятор не дает молекулам рабочих газов проникнуть в поры проводящего слоя.

Также рассматриваются технические характеристики и особенности
функционирования данных устройств, в обоих из них тепловые процессы по-
рождаются пропусканием электрического тока через проводящие материалы.
Перечисляются допущения, принятые в математических моделях. В диссер-
тационной работе изучение данных устройств проводится исключительно
в рамках моделирования теплопроводности. Из этих соображений формули-
руются начально-краевые задачи, т.е. уравнения (1)–(2) и (3) для первого и
второго устройства соответственно, описывающие распространение тепла внут-
ри устройств, и замыкающие условия (4). В обоих случаях моделирование
проводится в первой координатной четверти плоскости.
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Рис. 2 –– Геометрия плоской ячейки постоянной инжекции. 2L – это длина пла-
стины, 2w – её ширина, 2l – длина «крыльев», 2wb – ширина основы пластины.
Слева и справа она соединена с температурным терминалом (жидким азотом).

Для первого устройства уравнение теплопроводности имеет следующий
вид:

ρ(r)cV (T,r)
∂T

∂t
=

1

r

∂

∂r

(
rλ(T,r)

∂T

∂r

)
+

∂

∂z

(
λ(T,r)

∂T

∂z

)
+X(T,t,r; I0, tper, tsrc),

(1)
здесь теплофизические коэффициенты, а именно плотность ρ(r), удельная тепло-
ёмкость cV (T,r) и теплопроводность λ(T,r) нелинейно зависят от температуры
и имеют разрывы первого рода вдоль границы раздела сред. Их температурные
зависимости были описаны полиномиальными функциями различных степеней
на основе экспериментальных данных [3]. Импульсная периодическая функция
источника описывается следующим образом:

X(T,t,r; I0, tper, tsrc) = χ(T,r)
I20
SC

∞∑
n=0

[θ (t− ntper)− θ (t− ntper − tsrc)] , (2)

где tper – период инжекции, tsrc – время нагрева в рамках одного периода, а I0
– сила электрического тока.

Эволюция температурного поля во втором устройстве описывается следу-
ющим уравнением:

ρ(T )cV (T )
∂T

∂t
=

∂

∂x

(
λ(T )

∂T

∂x

)
+

∂

∂z

(
λ(T )

∂T

∂z

)
+ I2

χ(T )

SC
. (3)

Начально-краевые условия в общем виде можно выразить так:
∂T

∂n
= 0 z ̸= zmax,

T = T0 z = zmax,

T = T0, t = 0,

(4)
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гдеn – вектор нормали к границе δΩL L-образной пространственной областиΩL.
Обсуждаются методы приближенного решения рассматриваемых

начально-краевых задач, а также подходы к параллелизации численного
решения параболических уравнений явными [4––6] и неявными [7––9] конечно-
разностными методами.

Для класса конечно-разностных схем, принятых для проведения иссле-
дований в диссертационной работе, на примере решения начально-краевой
задачи для линейного одномерного параболического уравнения продемонстри-
ровано, что реализация параллельных вычислений для явных разностных схем
эффективнее с точки зрения ускорения расчетов на системах с распределен-
ной памятью. Как следствие, они могут иметь преимущество при расчётах на
больших многопроцессорных вычислительных системах. Под ускорением здесь
понимается отношение времени выполнения задачи одним вычислительным
процессом ко времени её выполнения n параллельными процессами [10; 11].
Тем не менее неявные схемы сохраняют своё преимущество над явными при па-
раллельных вычислениях на системах с общей памятью. Однако такие системы
имеют ограничения по количеству вычислительных устройств из-за конфликтов
доступа к памяти. Отметим, что явные схемы находят всё большее применение
из-за их логической простоты и внутреннего параллелизма при моделировании
на высокопроизводительных и сверхпроизводительных системах [12; 13].

Таким образом, дальнейшие исследования в диссертационной работе под-
чинялись следующей парадигме: при реализации параллельных вычислений
для численного решения уравнений явными конечно-разностными методами
использовалась технология, ориентированная на системы с распределенной
памятью (MPI), а для неявных конечно-разностных методов использовались тех-
нологии, разработанные для систем с общей памятью OpenMP (для вычислений
на многоядерных ЦПУ) и OpenCL (для вычислений на ГПУ).

Рассматривается методология вычислительного эксперимента в эпоху вы-
сокопроизводительных вычислений [A1]. Выделяются этапы вычислительного
эксперимента, на которые, в первую очередь, влияет все более широкая доступ-
ность все бо́льшего объёма вычислительных ресурсов. В частности, делается
вывод, что разработка и установка высокопроизводительных вычислительных
систем действительно важна, вне зависимости от конкретных научных задач,
поскольку наличие современных высокопроизводительных вычислительных си-
стем в академической инфраструктуре дает широкие возможности научного
изыскания и стимулирует новые исследования. Например, в рамках диссер-
тационного исследования, после установки в Лаборатории информационных
технологий суперкомпьютера «Говорун» в 2018 году [14], была математически
сформулирована задача оптимизации, приближенное решение которой потре-
бовало больших объемов вычислительных ресурсов, обеспеченных данным
суперкомпьютером.

Во второй главе описывается предложенный алгоритм параллельных вы-
числений с распределенной памятью (с использованием интерфейса передачи
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сообщений MPI), реализующий явную разностную схему (5) [15––17] для чис-
ленного моделирования тепловых процессов, протекающих в многослойной
цилиндрической области:

ρi,j cV i,j

T̂i,j − Ti,j

τ
= Λr [ Ti,j ] +Λz [ Ti,j ] +Xi,j , (5)

где Λr [Ti,j ] и Λz [ Ti,j ] – зависящие от коэффициента теплопроводности про-
странственные конечно-разностные операторы на специальной неравномерной
сетке (под специальной понимается сетка, имеющая узлы на границе разрыва
коэффициентов) (6)–(8), T̂i,j – искомое значение на новом временно́м слое, а
Ti,j – известные значения на текущем слое, ρi,j = ρ(Ti,j), cV i,j = cV (Ti,j) и
Xi,j = X(Ti,j) – плотность, удельная теплоёмкость и функция источника со-
ответственно.

ω = {(tk,ri,zj) | 0 ≤ tk ≤ tper, tk+1 = tk + τk, k = 0 . . .K − 1;

0 ≤ ri ≤ rmax, ri+1 = ri + hi, i = 0 . . . Nj − 1; (6)
0 ≤ zj ≤ zmax, zj+1 = zj + ηj , j = 0 . . .Mi − 1},

здесь

Nj =

{
N при 0 ≤ j ≤ M (0),
N (0) при M (0) < j ≤ M,

(7)

и

Mi =

{
M при 0 ≤ i ≤ N (0),
M (0) при N (0) < i ≤ N.

(8)
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а) Температурное поле при tsrc = 1 мс
сразу после выключения источника.
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б) Температурное поле при
tper = 25 мс.

Рис. 3 –– Температурное поле T (r, z) в различные моменты времени эволюции.
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Рис. 4 –– Ускорение и эффективность параллельных вычислений на кластере
ЦИВК ОИЯИ.

Численные эксперименты показывают (см. рисунок 3), что после нагре-
ва продолжительностью tsrc температурное поле не возвращается к начальному
значению T0 = 4.2К за время tper [A2]. Более того, из-за нелинейности тепло-
физических коэффициентов время релаксации в две тысячи раз превышает tper.
Это означает, что невозможно реализовать неизменный периодический темпера-
турный режим на поверхности криогенной ячейки (т. е. реализовать технологию
«температурных створок») с первого периода функционирования импульсной
криогенной ячейки.

Производительность алгоритма демонстрирует линейное ускорение и
высокую эффективность параллельных вычислений (см. рисунок 4). Под эф-
фективностью понимается отношение ускорения к соответствующему числу
параллельных процессоров. Однако дальнейшее исследование требует модели-
рования тепловой эволюции на время, многократно превышающее один период
инжекции, до достижения установившегося периодического температурно-
го режима. Это, в свою очередь, делает применение явных разностных схем
неосуществимым на практике из-за очень строгого ограничения на значение
временно́го шага.

Результаты моделирования также позволили предложить модель тепловой
эволюции с одной пространственной переменной (радиальной) для моделиро-
вания нагрева криогенной ячейки во временно́м интервале [0,tsrc] [A3]. Данная
модель нашла применение в определении интервала поиска значения амплиту-
ды силы тока в алгоритме решения задачи оптимизации характеристик функции
источника, описанной в Главе 4.

В третьей главе исследуется возможность реализации «температурных
створок», предназначенных для импульсной дозированной инжекции рабочих
газов в ионизационную камеру источника ионов. Необходимо найти устано-
вившийся периодический температурный режим, удовлетворяющий заданным
условиям. Для этого необходимо решать начально-краевую задачу до получения
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искомого температурного режима, что требует реализации неявных разностных
схем для численного моделирования тепловой эволюции тысяч периодов нагре-
ва и охлаждения.

Рассматриваются два конечно-разностных метода. Первый основан на
разностной аппроксимации двухмерного эллиптического оператора неявным
и явным разностными операторами, действующими в разных сеточных направ-
лениях. Второй – метод переменных направлений. Кроме того, для функции
источника, производящей периодический процесс нагрева, была реализована
модель переходного процесса «включения» и «отключения» электрического
тока [18]. Это позволило сделать процессы более реалистичными и стабилизи-
ровать численное моделирование неявными разностными методами.

Первый метод использует явную и неявную конечно-разностные аппрок-
симации дифференциального оператора, действующего в аксиальном и радиаль-
ном направлениях соответственно:

ρi,j cV i,j

T̂i,j − Ti,j

τ
= Λr [ T̂i,j ] +Λz [ Ti,j ] +Xi,j . (9)

Разностная схема на каждом шаге по времени разрешается методом прогонки,
при этом аппроксимация условий сопряжения (в точках разрыва коэффициентов)
реализуется в коэффициентах прямого хода прогонки:

αi∗ =
λ∗
m+1hi∗

λ∗
m+1hi∗ + λ∗

mhi∗+1(1− αi∗−1)
,

βi∗ =
λ∗
mhi∗+1βi∗−1

λ∗
m+1hi∗ + λ∗

mhi∗+1(1− αi∗−1)
,

(10)

где i∗ – индекс узла на границе сопряжения (вдоль которого коэффициенты
терпят разрыв первого рода). Для случая равномерной сетки выражения для ко-
эффициентов прямого хода прогонки даны в работе [19]. Предлагается подход
к параллелизации вычислений, особенности которого требуют использования
общей памяти.

Реализация параллельных вычислений при решении задачи данной раз-
ностной схемой основана на свойстве её натуральной параллелизации по на-
правлению, в котором действует явный разностный оператор (в нашем случае
в аксиальном направлении). Таким образом, на каждом шаге по времени цикл по
индексу j = 1,...,Mi − 1 может быть распараллелен так, что каждое вычисли-
тельное устройство методом прогонки находит значение искомой функции T̂i,j

для всех i при фиксированном j.
На рисунке 5а схематично показана дискретизация области искомой функ-

ции. Значение функции в выделенной группе точек рассчитывается j-й нитью.
Также обведены точки, участвующие в расчете значения функции на узле сетки
(i, j). При такой организации параллельных вычислений эффективнее исполь-
зовать общую память, чтобы избежать большого количества пересылок данных
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из одной области памяти в другую. Кроме того, наиболее эффективными па-
раллельные вычисления являются при количестве вычислительных устройств,
равном max

1≤i≤N−2
|Mi| − 2.

0 z
0

R

j

i

Interior points
Discontinuity points
Boundary points

N

M

r

а) Схематичное представление
дискретизации расчётной

области. Выделенный вектор
значений искомой функции

находится методом прогонки.
Окружностями выделены точки,

участвующие в шаблоне
разностной схемы.
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Рис. 5 –– Описание алгоритма, реализованного на OpenCL для расчетов на ГПУ
и его ускорение.

Программная реализация параллельных вычислений осуществлялась с
применением языка OpenCL [20], а вычисления проводились на графических
процессорных устройствах (ГПУ).
Численные эксперименты на персональном компьютере и на гетерогенном вы-
числительном кластере HybriLIT [21] показывают значительный рост ускорения
при увеличении количества точек дискретизации в аксиальном направлении M
(см. рисунок 5б). Кроме того, расчетное время на ГПУ в этом случае практиче-
ски не меняется (либо растет незначительно). Таким образом, реализованный на
OpenCL алгоритм позволяет повысить плотность расчетной сетки в аксиальном
направлении практически без потери времени расчетов.

Второй метод – метод переменных направлений [3; 16; 17]. Реализация
продольно-поперечной разностной схемы позволяет на практике добиться вто-
рого порядка аппроксимации по временно́му шагу дискретизации O

(
max |τ |2

)
:

ρi,j cV i,j

T i,j − Ti,j

0.5τ
= Λr [ Ti,j ] +Λz [ T i,j ] +Xi,j , (11)

ρi,j cV i,j

T̂i,j − T i,j

0.5τ
= Λr [ T̂i,j ] +Λz [ T i,j ] +Xi,j , (12)
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где T i,j – температурное поле на полуслое (между следующим и текущим вре-
менными слоями), ρi,j = ρ(T i,j), cV i,j = cV (T i,j), и Xi,j = X(T i,j).

С появлением и широким распространением ЦПУ, поддерживающих де-
сятки параллельных вычислительных нитей, становится актуальной разработка
алгоритмов параллельных вычислений на системах с общей памятью для чис-
ленного решения начально-краевых задач на сетках с не очень большим числом
узлов (M = 101 и M = 201). Параллелизация вычислений продольно-
поперечной разностной схемой при решении задачи (1)–(2), (4) была реализована
с использованием технологии OpenMP [22]. Производительность алгоритма (см.
рисунок 6) на современных многоядерных ЦПУ согласуется с методическими
примерами из литературы, например, с результатами вычислений с использо-
ванием локально-одномерных разностных схем для линейного параболического
уравнения с постоянным шагом дискретизации [23; 24].
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Рис. 6 –– Производительность алгоритма параллельных вычислений, реализую-
щего метод переменных направлений.
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Рис. 7 –– Эволюция температуры на поверхности при z = 0 (черная линия). Верх-
няя пунктирная линия красного цвета обозначает максимальную критическую
температуру (42 K), а нижняя пунктирная линия голубого цвета – минимальную
критическую температуру (37 K). Слева: зависимость температуры от времени
от 0 до 70 сек. По центру: начало эволюции (первые 3.5 сек.). Справа: последние

3.5 сек. эволюции.

Данные алгоритмы позволили продемонстрировать принципиальную воз-
можность реализации технологии «температурных створок» для импульсной
инжекции газообразных смесей в ионизационную камеру источника ионов (см.
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рисунок 7). Таким образом, численным моделированием подтверждена возмож-
ность существования альтернативы механическим створкам, надежная эксплу-
атация которых в миллисекундном диапазоне при криогенных температурах не
представляется достижимой.

Параллельный алгоритм, реализующий продольно-поперечную схему, был
далее интегрирован в гибридный MPI+OpenMP алгоритм для решения задачи
оптимизации характеристик теплового источника (tper, tsrc, и I0) импульсной
криогенной ячейки.

В четвертой главе формулируется задача оптимизации эффективности
функционирования импульсной криогенной ячейки, приводится описание разра-
ботанного и реализованного гибридного MPI+OpenMP алгоритма параллельных
вычислений для решения задачи оптимизации.

С введением в строй суперкомпьютера «Говорун» в 2018 году [14] расши-
рились возможности проведения масштабных научных расчетов и, в том числе,
формулировки и решения задачи оптимизации характеристик теплового источ-
ника импульсной криогенной ячейки, приближенное решение которой сводится
к многократному решению начально-краевой задачи для уравнения теплопро-
водности.

В ЛФВЭ ОИЯИ были проведены испытания криогенной ячейки [25] – экс-
периментальные результаты продемонстрировали, что функционирование такой
ячейки (для метана в качестве рабочего вещества), будучи в целом удовлетво-
рительным, тем не менее нуждается в дальнейшей оптимизации. Предлагаемый
в данной главе алгоритм параллельных вычислений позволяет за приемлемое
время найти оптимальные характеристики теплового источника для конкретной
конфигурации ячейки и, вследствие этого, повышает эффективность исследова-
ния и проектирования данного устройства.

Оптимизация эффективности основывается на максимизации функцио-
нала, значение которого пропорционально количеству молекул рабочих газов,
испаренных с поверхности ячейки при условии реализации «температурных
створок», другими словами, максимизации их эффективности.

Формализуются условия, при которых установившийся температурный ре-
жим реализует «температурные створки»:

Tmin < Tmin
crit ,

Tmax > Tmax
crit ,

Tmax ⩽ Tlimit.

(13а)
(13б)
(13в)

При выполнении условия (13а) «температурные створки» считаются «закрыты-
ми», а при выполнении условия (13б) – «открытыми». Tlimit – ограничение на
значение температуры сверху. При нарушении хотя бы одного условия (13) счи-
тается, что «температурные створки» не могут быть реализованы; в обратном
случае достигается их функционирование.
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Рис. 8 –– Зависимость температуры от времени в точке (r = rmax,z = 0) (слева)
и его распределение в аксиальном направлении при r = rmax (справа) в устано-

вившемся температурном режиме.

Параметры tper и tsrc являются свободными и могут варьироваться в
некотором интервале. Амплитуда электрического тока, проходящего через про-
водящий слой I0, должна быть вычислена так, чтобы установившийся темпера-
турный режим удовлетворял указанным выше условиям, если это возможно.

При этом, с учетом условия (13в), чем больше и чем дольше значение тем-
пературы будет превышать максимальное критическое значение на как можно
большей поверхности ячейки (см.  рисунок 8), тем больше молекул требуемого
газа будет испарено и попадет в область ионизации. Символом ∆ обозначена
длительность превышения значения Tmax

crit , а d обозначает длину, соответствую-
щую площади цилиндрической поверхности, на которой значение температуры
превышает Tmax

crit в конкретный момент времени. Эти положения позволяют
сформулировать задачу оптимизации для нахождения таких значений tper, tsrc
и I0, которые максимизируют количество испаренных молекул:

{tper, tsrc, I0} = argmax

 (n+1) tper∫
n tper

∫∫
S

F (t,z; I0, tper, tsrc)dsdt

, (14)

где S – площадь поверхности цилиндра с радиусом rmax и длиной z0, а функция
F (t, z) выражается следующим образом:

F (t,z) = max
[
0, T (t,rmax,z)− Tmax

crit

]
. (15)

Отметим здесь, что в случае нарушения хотя бы одного из условий (13) значение
интеграла полагается равным нулю.

В теории оптимизации существует большое количество эффективных ал-
горитмов нахождения глобального экстремума: как детерминированные методы,
зачастую требующие вычисления первой, а иногда и второй производной (гесси-
ана), так и стохастические методы, например, роевые или генетические. Однако
при наличии достаточного объема вычислительных ресурсов для классов за-
дач, требующих большого количества времени для вычисления одного значения
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функции (в нашем случае от суток до четырех), эффективным может быть ис-
пользование метода перебора:

(1) дискретизировать область поиска,
(2) вычислить значения функции параллельно на каждом узле сетки и,
(3) сравнивая полученные значения, найти оптимальное.

Предполагается, что дискретизация достаточно плотная, а функция в области
поиска не имеет дельтообразного поведения. Учитывая вышесказанное, метод
перебора был выбран для решения задачи (14).

Алгоритм решения задачи (14) состоит из следующих основных этапов:
1. Дискретизация области поиска в пространстве параметров tper × tsrc:

T = {(tper, tsrc) | tmin
per ⩽ tper ⩽ tmax

per , t
(p+1)
per = t

(p)
per +∆t

(p)
per, p = 1,..,Mp;

tmin
src ⩽ tsrc ⩽ 0,5 tper, t

(q+1)
src = t

(q)
src +∆t

(q)
src, q = 1,..,Mq}

(16)
В программной реализации алгоритма множествоT задается в виде таб-
лицы во входном файле.

2. Для каждого элемента конечного множества T методом дихотомии ре-
шается задача управления источником:

I
(p,q)
0 = argmax

2π rmax

(n+1) tper∫
n tper

z0∫
0

F (t,z; I
(p,q)
0 , t(p)per, t

(q)
src)dz dt

.

(17)
На каждой итерации дихотомии решается прямая задача теплопровод-
ности (1)–(2), (4). При этом, если решение прямой задачи нарушает хотя
бы одно из условий (13), значению интеграла I∗ в (17) присваивается
ноль.

3. Из конечного множества решений задачи (17) выбирается максимальное
значение интеграла и записываются соответствующие ему параметры
tper, tsrc и I0. Выбор осуществляется путем сортировки таблицы (tper,
tsrc, I0, I∗) по убыванию значения интеграла в (17).

На главном (втором) шаге алгоритма, задачи управления источником ре-
шаются независимо для каждой пары индексов p и q, соответственно, решение
каждой задачи может быть выполнено параллельно. Параллельные вычисле-
ния были реализованы с использованием технологии Message Passing Interface
(MPI) [26] на основе модели «мастер/рабочие» [10]. Процесс-мастер не участ-
вует в расчетах, а выполняет управляющие функции, такие как: распределение
задач по рабочим, мониторинг освободившихся процессов, чтобы назначить им
расчеты для следующей пары параметров tper и tsrc (что позволяет более эф-
фективно распределить загрузку процессоров), сбор результатов, их сортировка
и выбор оптимального решения.

Задача оптимизации решалась на суперкомпьютере «Говорун» [21], в вы-
числения были вовлечены 70 ЦПУ Intel Xeon Gold 6154 с использованием
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Рис. 9 –– Зависимость решения задачи управления источником от параметров tper
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Рис. 10 –– Время расчетов и оценка времени расчетов (указаны звездочками) на
суперкомпьютере «Говорун».

гиперпоточности, при этом дополнительное вычислительное ядро использо-
валось для управления в модели «мастер/рабочие». На рисунке 9 приведена
зависимость максимального значения интеграла в (17) от параметров (tper и tsrc).
Из графика видно, что решение задачи (14) достигается при максимальном зна-
чении tper.

На рисунке 10 представлено ускорение расчетов. В правом столбце – время
решения задачи (14) – это время, которое получено на MPI-процессе «мастер» от
начала запуска программы до выдачи результата. Средний столбец – оценка ре-
шения задачи на одном процессоре Intel Xeon Gold 6154 (SkyLake) c 18-ю ядрами
и многопоточностью (36 нитей), данная оценка получается суммированием вре-
мени расчетов на рабочих MPI-процессах. Левый столбец – это оценка времени,
полученная путём произведения среднего ускорения решения с использовани-
ем 36 OpenMP-нитей рабочими MPI-процессами на оценку времени решения на
одном процессоре.

Разработанный многоуровневый алгоритм параллельных вычислений для
решения задачи оптимизации дает возможность дальнейшего эффективного ис-
следования реализующих «температурные створки» устройств для импульсной
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инжекции рабочих газов в ионизационную камеру источника ионов. Вычисления
для конкретной конфигурации ячейки на суперкомпьютере «Говорун» демон-
стрируют значительное ускорение расчетов (см. рисунок 10).

Пятая глава посвящена исследованию возможности максимизации рабо-
чей поверхности плоской ячейки постоянной инжекции молекул собственного
материала в ионизационную камеру источника ионов [2]. Для этого была пред-
ложена новая однопараметрическая геометрическая форма пластины (см. рису-
нок 2 на странице 10). Новая форма получена путем удаления прямоугольных
частей из углов исходной прямоугольной пластины. Длина возникших прямо-
угольных «крыльев» принималась в качестве свободного параметра.

Подача рабочих газов достигается, когда температура на поверхности до-
стигает требуемой критической величины Tlow, которая зависит от материала
пластины – это значение определяется требуемым давлением насыщенного пара
над поверхностью пластины. Существует также ограничение на максимальное
(предельное) значение температуры Thigh в пластине, которая должна быть зна-
чительно меньше температуры плавления материала во избежание тепловой
деформации. Рабочей поверхностью называется область на поверхности, в каж-
дой точке которой значение температуры находится в диапазоне [Tlow, Thigh].

Для максимизации рабочей области пластины, нагретой в диапазоне тем-
ператур [Tlow, Thigh], формулируется задача оптимизации:

{l, I0} = argmax [S(l, I0)], (18)

где функция от параметров S(l, I0) определяется через значение площади рабо-
чей поверхности σ (l, I0):

S (l, I0) =

{
0, если ∃ (x,z) ∈ ΩL для которого T (x, z) > Thigh,

σ (l, I0) , в противном случае,
(19)

сама σ (l, I0) выражается как

σ (l, I0) = 4

∫∫
ΩL

ν(x,z; l, I0)dxdz, (20)

где ν(x,z; l, I0) определяется как функция принадлежности точки области ΩL к
рабочей поверхности (характеристическая функция рабочей поверхности):

ν(x,z; l, I0) =

{
0, если T (x, z; l, I0) < Tlow,

1, если T (x, z; l, I0) ≥ Tlow,
(21)

здесь T (x, z; l, I0) есть стационарное распределение температуры в области
ΩL. Распределение температурного поля в пластине описывается стационарным
решением начально-краевой задачи (3)–(4), которая численно решается конечно-
разностным методом.
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Предлагаемый алгоритм численного решения задачи оптимизации при-
водит к многократному решению задачи управления источником (22) и, как
следствие, к многократному решению прямой задачи (3)–(4) и состоит из сле-
дующих основных шагов:

1. Дискретизируется полудлина «крыльев» l ∈ [0, L] с числом точекNwings

c равномерным шагом hι = L/(Nwings − 1), причем при l = 0 ширина
пластины принимается wb = w.

2. Решается задача управления источником для каждого значения lι:

I0ι = argmax [S(lι, I0)], (22)

т. е. находится такое значение силы электрического тока I0ι, для кото-
рого с некоторой наперед заданной точностью выполняется условие

T (x,z,lι,I0ι)|x=0z=0 = Thigh. (23)

Отметим, что ограничение на максимальную температуру применя-
ется к центральной точке пластины (x = 0, z = 0), так как она,
вследствие однородности пластины и симметрии теплового поля отно-
сительно осей Ox и Oz, является наиболее горячей в ΩL. Сама задача
управления источником численно решается методом деления отрезка
пополам.

3. Вычисляется значение площади рабочей поверхности по формуле (20).
4. Находится пара (l∗, I∗0 ), соответствующая максимальному значению

S∗ в получившейся таблице (lι, I0ι, Sι), где Sι = S(lι,I0ι), а ι =
0, . . . ,Nwings:

{lι, I0ι} = arg max
1≤ι≤Nwings

Sι, (24)

которое соответствует численному решению задачи оптимизации (14)–
(21).

Отметим, что площадь рабочей поверхности рассчитывалась на исходной
сетке по формуле

σ (l, I0) = 4
∑

0≤i<N,

0≤j<M

µi,jhη, (25)

с сеточным аналогом функции (21):

µi,j =

{
0, если 0.25 [Ti+1,j + Ti+1,j + Ti,j+1 + Ti,j+1] < Tlow,

1, если 0.25 [Ti+1,j + Ti+1,j + Ti,j+1 + Ti,j+1] ≥ Tlow.
(26)

Алгоритм параллельных вычислений для решения задачи оптимизации
был реализован с использованием технологии Message Passing Interface (MPI)
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Рис. 11 –– Температурное поле в плоской ячейке для l = 0.6L, а I0 = 385 (слева)
и зависимость площади рабочей поверхности от полудлины «крыла» (справа).

[26]. Так, для каждого значения lι отдельным MPI-процессом параллельно ре-
шается задача управления источником. Затем управляющий процесс находит
максимальное значение параметра S∗ и соответствующие значения полудлины
«крыла» l∗, силы тока I∗0 и времени выхода на стационарное решение.

В рамках выбранной геометрической формы была найдена максимально
возможная площадь рабочей поверхности и значения параметров, её обеспечи-
вающих (см. рисунок 11). Решение задачи оптимизации показывает, что рабочую
поверхность можно увеличить на 23,5% по сравнению с исходной прямоуголь-
ной формой пластины.

В заключении приведены основные результаты диссертационной работы
и перспективы дальнейшего использования полученных результатов.

В рамках компьютерного моделирования продемонстрирована принци-
пиальная возможность реализации «температурных створок» как альтернативы
механическим створкам, надежная эксплуатация которых в миллисекундном
диапазоне при криогенных температурах не представляется достижимой.
А именно, получен периодический температурный режим, обеспечивающий
функционирование « температурных створок».

В рамках вычислительного эксперимента найдено, что время установле-
ния «температурных створок» в сотни раз превышает время одного периода
инжекции. Этот факт должен быть принят во внимание при проектировании и
эксплуатации импульсной криогенной ячейки дозированной подачи молекул в
источник ионов.

Разработанные алгоритмы реализованы и объединены в программный
комплекс Ophelia, который в дальнейшем будет применяться в ЛФВЭ ОИ-
ЯИ для проектирования и оптимизации реализующих «температурные створки»
устройств импульсной инжекции рабочих газов в источник ионов.

Для плоской ячейки постоянной инжекции была показана возможность
увеличения рабочей поверхности (области, участвующей в процессе инжек-
ции) путём изменения её геометрической формы, рассмотренной в данной
диссертации. Разработанные диссертационной работе алгоритмы и программы
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применимы для дальнейшего исследования возможности ещё большего увели-
чения рабочей поверхности в рамках других геометрических форм.
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