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Институт  теоретической  и  математической  физики  (ИТМФ)

Основным направлением де-
ятельности теоретических и ма-
тематического подразделений 
ИТМФ является создание совре-
менной расчетно-теоретической 
базы моделирования сложных 
физических процессов в зада-
чах механики сплошной сре-
ды, физики высоких плотностей 
энергии и других задачах, вхо-
дящих в тематику деятельно-
сти РФЯЦ-ВНИИЭФ. Последние 
годы одним из главных направ-
лений деятельности специали-
стов ИТМФ является разработ-
ка методов и программного обе-
спечения имитационного моде-
лирования на многопроцессор-
ных ЭВМ практических задач на-
укоемких отраслей промышлен-
ности, таких как атомная энер-
гетика, авиастроение, автомоби-
лестроение. Накопленный спе-
циалистами многолетний опыт, 
бурное развитие методов ма-
тематического моделирования 
и стремительный прогресс вы-
числительной техники уже сей-
час дают возможность ученым 
и специалистам РФЯЦ-ВНИИЭФ 
приступить к решению тех за-
дач, которые ранее не подда-
вались полномасштабному чис-
ленному моделированию, и при-
ходилось ограничиваться лишь 

приближенными оценками или 
использовать постановку задач 
с упрощенным описанием физи-
ческих процессов.

Значительные усилия мате-
матиков ИТМФ сосредоточены 
на разработке и создании ма-
тематических методик и про-
граммных комплексов для эф-
фективного компьютерного мо-
делирования задач в многомер-
ной постановке на многопро-
цессорных ЭВМ с массовым па-
раллелизмом, использованием 
усовершенствованных физико-
математических моделей. Кро-
ме того, серьезное внимание 
было уделено созданию единых 
для математических методик и 
программ средств интерактив-
ной подготовки входных данных, 
проведения и сопровождения 
расчетов, обработки и хранения 
результатов расчетов, оценки 
эффективности численных рас-
четов и надежности работы не-
однородного вычислительного 
комплекса (НВК) ИТМФ. 

В 2009 году активно развива-
лись математические методики и 
алгоритмы для более точного и 
эффективного численного моде-
лирования сложных физических 
процессов в задачах механики 
сплошных сред. 

Проведен анализ некоторых 
особенностей, возникающих 
при моделировании движения 
детонационной волны в веще-
стве. При этом рассмотрен по-
пулярный метод счета нормаль-
ной детонации Чепмена – Жуге 
с помощью навязанного фрон-
та мгновенного энерговыделе-
ния, бегущего с заданной мас-
совой скоростью. Обнаруже-
но, что в расчетах при сильном 
измельчении сетки происходит 
перескок численного решения 
с решения типа Чепмена – Жуге 
на аномальное автомодельное 
решение с отошедшей вперед 
ударной волной сжатия и скач-
ком разрежения в точке навя-
занного энерговыделения, ког-
да искусственная вязкость ис-
пользуется, как обычно, только 
на сжатии и не используется на 
разрежении. Неожиданным ока-
залось весьма точное описание 
решения типа Чепмена – Жуге 
при полном отключении искус-
ственных вязкостей как на раз-
режении, так и на сжатии. Про-
веден полный анализ этого яв-
ления с помощью теории допу-
стимости разрывных решений, 
учитывающей диссипативные 
и дисперсионные свойства раз-
ностных схем. 

Плотность в окрестности фронта детонационной волны, расчет с вязкостью только на сжатии,  
MD – число ячеек, пройденное детонационной волной в точном решении ( ): 

а –    – МD = 50;   – МD = 100;   – МD = 200; б –    – МD = 1000;   – МD = 3000;   – МD = 4000

а б
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Активно развивались мето-
дики численного моделирова-
ния электромагнитного излуче-
ния (ЭМИ). Завершена работа по 
повышению точности численно-
го моделирования распростра-
нения отраженного от ионосфе-
ры электромагнитного импульса. 
Для уменьшения влияния чис-
ленной диффузии на результа-
ты вычислений  в базовой раз-
ностной схеме изменена аппрок-
симация производных от азиму-
тальной компоненты напряжен-
ности магнитного поля в некото-
рых уравнениях для компонент 
напряженности электрическо-
го поля. Новая аппроксимация 
содержит свободный параметр, 
меняя который, можно получать 
схемы разного порядка точно-
сти. Очень важным для прило-
жений является то обстоятель-
ство, что внесенные изменения 
фактически не влияют на точ-
ность вычисления параметров 
ЭМИ, падающего на ионосфе-
ру, при этом сохраняются все хо-
рошие свойства базовой схемы. 
Результаты численного модели-
рования отраженного от высо-
копроводящей ионосферы ЭМИ 
низковысотного ядерного взры-
ва с использованием модифи-
цированной разностной схемы 
для уравнений Максвелла под-
твердили приемлемую для при-

ложений точность определения 
его параметров. Разработана 
методика прогнозирования па-
раметров ЭМИ высотного ядер-
ного взрыва на основе трехмер-
ного высокочастотного прибли-
жения для уравнений Максвел-
ла. При вычислении источников 
ЭМИ используется гибридная 
модель для численного решения 
уравнения Больцмана, а имен-
но, решение кинетического урав-
нения проводится для двух групп 
электронов: «медленные» элек-
троны описываются с исполь-
зованием двухполиномиально-
го разложения функции распре-
деления электронов; поведение 
«быстрых» электронов модели-
руется с использованием моди-
фицированного метода крупных 
частиц. Предложена схема рас-
щепления уравнений модели, 
позволяющая при вычислени-
ях выделить одномерное высо-
кочастотное приближение в ка-
честве отдельного блока. Это 
обстоятельство упрощает соз-
дание программы, использую-
щей трехмерное высокочастот-
ное приближение для уравнений 
Максвелла. Получена разност-
ная схема для решения урав-
нений Максвелла на этапе уче-
та влияния на пространствен-
ное распределение полей про-
изводных по угловым перемен-

ным. Для расчета эффектов кос-
мических сильных взрывов раз-
работана трехмерная методика, 
которая реализует двухпотоко-
вую МГД модель движения раз-
реженной плазмы. В рамках дан-
ной физической модели первый 
поток содержит подвижные заря-
женные частицы, а второй состо-
ит из нейтральных неподвижных 
частиц атмосферы. Между пото-
ками происходит обмен массой 
и энергией. Также учитывают-
ся процессы неравновесной ки-
нетики. Существенной особен-
ностью созданной методики яв-
ляется решение уравнений диф-
фузии магнитного поля и учет 
эффекта Холла. Таким образом, 
данная методика позволяет про-
водить сквозные расчеты гене-
рации и распространения возму-
щений геомагнитного поля, воз-
никающих в результате взрыва 
на большой высоте над Землей. 
Методика реализована в ком-
плексе программ ТИМ-3D, пред-
назначенном для расчета задач 
механики сплошной среды на 
неструктурированных многого-
гранных лагранжевых сетках. 

Для решения задач физи-
ки высоких плотностей энер-
гии в методике ТИМ-2D создан 
модуль магнитной газодинами-
ки, который позволил проводить 
МГД расчеты с учетом диффу-

Плотность в окрестности фронта детонационной волны. а – расчет с вязкостью  
на сжатии и на разрежении:   – МD = 50;   – МD = 100;   – МD = 8000;  

б – расчет без вязкости:    – МD = 50;   – МD = 100;   – МD = 1000 (  точное решение)

а б
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зии магнитного поля, джоуле-
вых разогревов, сил магнитно-
го поля. При МГД расчете дви-
жения многокаскадных лайнер-
ных систем необходимо модели-
рование процесса диффузии в 
вакуумных областях между лай-
нерами для передачи магнитно-
го поля от одного лайнера к дру-
гому, а также для описания про-
цессов, происходящих при сжа-
тии накопленного в межлайнер-
ных областях магнитного поля. 
Для решения таких задач раз-
работан метод расчета вакуум-
ных областей в задачах с ази-
мутальным магнитным полем. 
С его разработкой стал возмож-
ным расчет многокаскадных лай-
нерных систем. Кроме того, ис-
пользование вакуумных обла-
стей эффективно при возникно-
вении неустойчивостей в расче-
тах длительной имплозии, со-
провождающейся сильным ра-
зогревом лайнеров. При расче-
те различных задач магнитной 
гидродинамики граничное усло-
вие задается в виде значения 
магнитного поля, которое ранее 
определялось по таблично за-
данному экспериментальному 
току. На самом деле имеет ме-
сто и обратное влияние магнит-
ного поля на работу электриче-
ской цепи, что приводит к необ-
ходимости  получения значения 
тока на каждом счетном шаге за-

дачи из расчета системы обык-
новенных дифференциальных 
уравнений электрической цепи. 
Для расчета таких связанных 
прикладных задач создана би-
блиотека расчета магнитных це-
пей, что позволило решать дан-
ный класс задач на качествен-
но новом уровне. Например, рас-
чет динамики плазмы в каме-
рах плазменного фокуса. В таких 
камерах высоковольтный раз-
ряд происходит вдоль поверхно-
сти изолятора, там формирует-
ся токовая плазменная оболоч-
ка, которая затем ускоряется на-
растающим магнитным полем. 
При схождении оболочки к оси 
происходит ее радиальное сжа-
тие и на оси формируется высо-
котемпературная плотная плаз-
ма (плазменный фокус). Вторая 
область применения электриче-
ских цепей связана с осущест-
влением зажигания в мишенях 
инерциального термоядерного 
синтеза (ИТС), при котором не-
обходимо получение мощных по-
токов рентгеновского излучения 
(РИ). Источником РИ являются 
лайнерные системы в геометрии 
Z-пинча. Разгон лайнера осу-
ществляется под действием то-
кового импульса реальной элек-
трической цепи, в которую вхо-
дит и сам лайнер.

Завершена методическая ра-
бота, направленная на создание 

двумерной методики PLASMA-2 
для численного моделирования 
динамики разреженной плаз-
мы методом «частица в ячей-
ке». В ходе ее накоплен опыт 
по численному решению задач, 
опробованы различные спосо-
бы распараллеливания вычис-
лений при численном моделиро-
вании поведения плазмы, допол-
нительно исследованы отдель-
ные методические вопросы, свя-
занные с введением в расчет-
ную область поглощающих сло-
ев и со сглаживанием и коррек-
цией в ходе расчета компонент 
поляризационных полей.

Одно из достаточно новых 
направлений научных исследо-
ваний нашего института – это 
молекулярно-динамическое мо-
делирование. Разрабатываемые 
методы молекулярной динамики 
предназначены, в первую оче-
редь, для решения задач раз-
вития радиационных каскадов, 
моделирования отклика ради-
ационно состаренного матери-
ала на внешние нагрузки, мо-
делирования процессов взаи-
модействия наночастиц с по-
верхностями и других процес-
сов. Созданная методика и вы-
сокопараллельный комплекс 
программ MoDyS предназначе-
ны для решения системы урав-
нений движения ансамбля ча-
стиц методом классической мо-
лекулярной динамики. В общем 
случае это уравнения движения 
классической динамики систе-
мы Гамильтона материальных 
точек, находящихся в потенци-
альном поле сил межчастичного 
взаимодействия. Адекватность 
молекулярно-динамического мо-
делирования в значительной 
степени зависит от потенциа-
лов межчастичного взаимодей-
ствия, особенно в задачах ра-
диационного старения конструк-
ционных материалов. В ком-
плексе MoDyS имеется широ-
кий набор потенциалов, а имен-
но: парные потенциалы Леннар-
да – Джонсона или Морзе, а так-
же многочастичные потенциа-
лы «погруженного» атома (ЕАМ, 

Распределение компонент магнитного поля,  
полученное в результате решения задачи о диффузии  

магнитного поля внутрь шара в момент времени t = 0,1
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МЕАМ). В настоящее время су-
ществует возможность прове-
дения расчетов по различным 
конечно-разностным схемам от 
явной двухслойной схемы до яв-
ной трехслойной схемы. Пред-
полагается, что по мере нако-
пления опыта счета различ-
ных задач будут выработаны 
рекомендации по использова-
нию для конкретных классов за-
дач наиболее предпочтитель-
ной (по какому-либо параметру) 
конечно-разностной схемы.

Большая работа проведена 
по усовершенствованию моде-
лей уравнений состояния  (УРС) 
веществ и пробегов излучения в 
веществах с целью расширения 
их области применимости и по-
вышения точности описания фи-
зики происходящих процессов. 
По данному направлению:

• Созданы программы постро-
ения термодинамически согла-
сованных сплайн-УРС с помо-
щью эрмитовых полиномиаль-
ных бисплайнов и сглаживаю-
щих гиперболических сплайнов. 
Реализовано два метода постро-
ения сплайн-УРС с помощью эр-
митова бисплайна пятой степе-
ни: на основе аппроксимации 
приведенного давления и его 

первых производных (этот би-
сплайн используется для расче-
та приведенной энергии интегри-
рованием условия термодина-
мической согласованности) и ап-
проксимации приведенного по-
тенциала (свободная энергия, 
деленная на температуру). Ис-
пользование данных подходов 
позволяет уменьшить время рас-
чета по разработанным сплайн-
УРС, сократить объем хранимой 
информации и трудозатраты на 
создание сплайн-УРС конкрет-
ных веществ.

• Завершены основные ме-
тодические исследования, на-
правленные на создание новой 
версии программы THERMOS 
для расчета спектральных ко-
эффициентов поглощения фо-
тонов с последовательным уче-
том релятивистских эффектов 
в одноэлектронном приближе-
нии. Сформулирована методи-
ка для новой версии программы 
THERMOS, начата ее программ-
ная реализация.

• Разработана новая вер-
сия пакета УРС-ОФ, предназна-
ченного для прикладных про-
грамм, рассчитывающих тепло-
физические свойства веществ 
(УРС, функций пробегов фото-

нов и т. д.). Основные отличия 
новой версии пакета:

– разработана текстуаль-
но единая для всех приклад-
ных программ версия библиоте-
ки программ пакета УРС-ОФ; это 
снижает трудозатраты на подго-
товку, тестирование и поддер-
жание актуальности обновлений 
библиотеки;

– разработана новая структу-
ра данных библиотеки УРС-ОФ 
и проведена соответствующая 
модернизация сервисных про-
грамм, что позволит упростить 
работу с библиотекой и увели-
чить уровень безавостности при 
выполнении расчетов в парал-
лельном режиме;

– расширены функциональ
ные возможности пакета (по 
сравнению с предыдущей вер-
сией в библиотеку включены 
новые функции для вычисления 
упругопластических свойств ве-
ществ, средней степени иони-
зации, спектральных пробегов 
фотонов);

– разработаны дополнитель-
ные тестирующие программы, 
включающие средства для про-
верки целостности пакета на 
различных ресурсах НВК;

– модернизирована техно-
логия сопровождения пакета 
УРС-ОФ на ЭВМ НВК, разрабо-
тана автоматизированная техно-
логия создания новых версий би-
блиотеки УРС-ОФ на всех ЭВМ 
НВК, позволяющая существенно 
сократить трудозатраты на об-
новление библиотеки.

• Усовершенствован раздел 
«Уравнения состояния» интерак-
тивной справочной системы па-
кета УРС-ОФ – раздел дополнен 
web-страницей для визуального 
анализа УРС, предоставляющей 
следующие возможности:

– построение семейства изо-
линий (изохор, изобар, изотерм, 
изоэнергет) для любого уравне-
ния состояния пакета УРС-ОФ 
в заданной области состояний;

– построение изолиний одно-
временно для трех выбранных 
пользователем УРС и их сравне-
ние между собой.

Взаимодействие расплавленных капель меди с объемно-центрированной 
кубической решеткой поверхности тантала
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Продолжалось развитие 
программ единого для мате-
матического отделения ИТМФ 
интерфейса для обеспечения 
производственных расчетов: 
подготовка начальной расчет-

Пример визуализации термодинамических характеристик вещества  
в интерактивной справочной системе пакета УРС-ОФ

ной модели, обеспечение про-
ведения расчета, обработка и 
визуализация результатов рас-
четов на многопроцессорных 
ЭВМ. Так, сдана в опытную экс-
плуатацию первая очередь па-

раллельной системы постобра-
ботки ScientificView, позволя-
ющей проводить графический 
и численный анализ данных 
на регулярных сетках с числом 
ячеек до 1–2 млрд. 
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Разработан программный па-
кет InterVal для передачи сеточ-
ных данных из одной методи-
ки в другую при поэтапном про-
ведении двумерных численных 
расчетов. Программа работа-
ет в параллельном режиме на 
многопроцессорных ЭВМ, при 

Пример обработки данных системой ScientificView

Исходные (сверху) и пересчитанные 
(снизу) данные (фрагмент)

этом эффективность загрузки 
процессоров в среднем состав-
ляет 60 %. 

Дальнейшее развитие полу-
чил программный пакет 3D-РНД, 
предназначенный для построе-
ния расчетной сеточной моде-
ли для трехмерных расчетов. 

В программе отработаны проце-
дуры построения двумерных се-
чений трехмерных геометрий. 
Обработка построенных сече-
ний через программы SolidEditor 
и 2D-РНД позволяет быстро по-
лучить соответствующие дву-
мерные начальные данные. 

Трехмерная геометрия в 3D-РНД
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В 2009 году в ИТМФ заверше-
на разработка первой версии па-
кета базового системного и при-
кладного программного обеспе-
чения (БСППО), который состо-
ит из компонентов программ-
ного обеспечения разработки 
ВНИИЭФ для параллельных вы-
числений в рамках ОС Linux. Дан-
ное программное обеспечение 
установлено на всех высокопро-
изводительных вычислительных 
комплексах ВЦ РФЯЦ-ВНИИЭФ, 
предоставляя эффективную пол-
нофункциональную унифици-
рованную среду параллельных 
вычислений. БСППО ВНИИЭФ 
установлено и функционирует на 
высокопроизводительных ЭВМ 
ПГТУ (г. Пермь), ОКБМ (г. Ниж-
ний Новгород), ЦНИИ МО (г. Сер-
гиев Посад).

БСППО ВНИИЭФ обеспечи-
вает возможность эффектив-
ного использования вычисли-
тельных ресурсов как отдель-
ных вычислительных систем, так 
и многомашинных вычислитель-
ных комплексов с неоднород-
ной аппаратно-программной ар-
хитектурой.

Пакет БСППО позволяет:
• унифицировать создание, 

выполнение, контроль и пла-
нирование счета потока па-
раллельных задач на многома-

шинных вычислительных ком-
плексах;

• управлять иерархическим 
хранением данных, обеспечивая 
параллельный высокоскорост-
ной доступ;

• контролировать эффектив-
ность распараллеливания про-
граммных комплексов и степень 
использования вычислительных 
ресурсов в целом;

• визуализировать данные 
большого объема в параллель-
ном режиме;

• оптимизировать состав обо-
рудования создаваемых ЭВМ, 
упростить наладку и тестиро-
вание.

В состав пакета входят:
• Система инсталляции и нас

тройки системного программ-
ного обеспечения параллель-
ных вычислительных систем 
Octopus. Получив описание 
новой вычислительной маши-
ны, Octopus автоматически на-
строит и установит необходи-
мое системное ПО (ОС, компи-
ляторы, реализации библиотеки 
MPI, удаленный доступ, специ-
фичные программные продукты, 
разработанные специалистами 
ИТМФ и т. д.). 

• Система сетевой загрузки 
ОС. Система сетевой загрузки 
операционной системы позволя-

ет отказаться от использования 
дисков на узлах вычислительно-
го поля и загружать операцион-
ную систему по сети Ethernet или 
высокоскоростной коммуника-
ционной сети InfiniBand. Для ми-
нимизации объема занимаемой 
ОС оперативной памяти реали-
зована технология создания спе-
циализированной компактной 
ОЗУ-резидентной ОС вычисли-
тельных узлов, оптимизирован-
ной для высокопроизводитель-
ных вычислений.

• Единая система управле-
ния заданиями неоднородно-
го вычислительного комплек-
са многопроцессорных систем 
ФГУП «РФЯЦ-ВНИИЭФ» (ЕСУЗ). 
ЕСУЗ предназначена для унифи-
кации процессов ввода, выпол-
нения и управления пользова-
тельскими приложениями. ЕСУЗ 
функционирует совместно с та-
кими системами пакетного за-
пуска заданий, как Open PBS, 
Torque и JAM.

• Система пакетного запу-
ска параллельных приложений 
(JAM). JAM – это система пакетно-
го запуска заданий, интегрирован-
ная с ЕСУЗ, в которой реализова-
ны наиболее полезные функции 
ее аналогов (PBS, LoadLeveler, 
SLURM, Condor и т. д.), и ориен-
тированная на полноценный учет 
специфики ЭВМ и счета задач 
на них. JAM поддерживает после-
довательные, MPI и OpenMP за-
дания. В системе реализован эф-
фективный алгоритм планирова-
ния – метод фонового заполне-
ния Backfill.

• Инструментальное сред-
ство сбора и анализа статисти-
ческой информации счета про-
грамм пользователей (STK). 
Программное обеспечение STK 
предназначено для выявления 
достоинств и недостатков мето-
дов распараллеливания матема-
тических программных комплек-
сов, контроля эффективности 
их выполнения на различных па-
раллельных ЭВМ. 

• Параллельная иерархиче-
ская файловая система (PIFS). 
Основными компонентами PIFS 

Плоское сечение в SolidEditor
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являются параллельная масшта-
бируемая файловая система на 
базе открытого кода и средства 
автоматической миграции данных 
между дисковыми и ленточными 
уровнями хранения данных.

• Библиотека единого фай-
лового разреза (ЕФР). ЕФР 
обеспечивает обмен данными 
между различными пакетами 
прикладных программ на основе 
стандартизированного представ-
ления сеточных данных, еди-
ный интерфейс взаимодействия 
с сервисными программами для 
постобработки и визуализации 
сеточных данных.

• Библиотека последователь-
ных и параллельных решателей 
PMLP. Библиотека PMLP предна-
значена для решения больших 
разреженных линейных систем 
на регулярных и нерегулярных 
сетках. Она представляет собой 
объектно-ориентированную, пе-
реносимую библиотеку высоко-
эффективных, лучших в мире 
итерационных решателей в ком-
бинации с предобуславливате-
лями на большом числе процес-
сов (>100000).

• Инструментальные сред-
ства исследования нестабиль-
ности мультипроцессорных си-
стем Noise Measurement Suite 
(NoM). NoM обеспечивает авто-
матизированный процесс измере-
ния, сбора, представления, обра-
ботки и анализа результатов из-
мерения нестабильности (шумов) 
функционирования компонентов 
вычислительной системы. NoM 
позволяет предсказать возможное 
влияние шума на конкретное при-
ложение, выявить источники наи-
более сильно влияющего шума 
в ПО узлов, чтобы далее сосредо-
точиться на его оптимизации.

• Автоматическая система 
тестирования (АСТ). АСТ обе-
спечивает автоматический за-
пуск тестов, сбор полученных 
результатов и размещение их в 
базе данных, визуальное пред-
ставление. Кроме международ-
ных тестов в состав ACT входят 
методические прикладные тесты 
ВНИИЭФ, разработанные для 

оценки эффективности мульти-
процессорных систем.

• Пакет Multi Cluster Subnet 
Manager (MCSM). Данный сер-
вис разработан на базе менед-
жера сети InfiniBand OpenSM 
с возможностью объединения 
или разделения на независи-
мые подсети InfiniBand без ис-
пользования аппаратуры IB-to-IB 
routers – так называемая логиче-
ская кластеризация. 

• Реализация библиотеки 
sMAD-MPI. sMAD-MPI позволя-
ет выполнять высокоскоростную 
загрузку приложений, рассчи-
танных для работы на класте-
рах больших размеров. Библи-
отека разработана с использо-
ванием сервисной подсистемы 
sMAD разработки ИТМФ. В дан-
ной версии MPI также реали-
зовано перенаправление стан-
дартного ввода/вывода с функ-
циями объединения/разделения 
выводимых потоков данных.

• Инструментальные сред-
ства отладки параллельных 
MPI приложений ParallelDB. 
В состав ParallelDB входят отлад-
чик параллельных приложений 
PAD с графическим интерфейсом 
и средства обработки исключи-
тельных прерываний в процессе 
выполнения параллельного при-
ложения LibFault. Поддерживает-
ся отладка приложений, написан-
ных на языках C/C++ и FORTRAN, 
использующих библиотеку MPI 
высокопроизводительной комму-
никационной среды.

• Интеллектуальная авто-
матизированная система инте-
грации программных пакетов 
в единый расчетный комплекс 
PSS. В PSS реализована техно-
логия объединения независи-
мых программных продуктов при 
проведении совместных вычис-

лений на гетерогенной вычисли-
тельной платформе.

Базовое системное ПО, вклю-
чающее ОС, очередь управле-
ния заданиями, коммуникацион-
ные библиотеки, реализовано на 
базе собственных разработан-
ных компонентов или с исполь-
зованием компонентов с откры-
тым исходным кодом, что обе-
спечивает возможность перено-
са его на вычислительные систе-
мы и функциональное расшире-
ние и модернизацию.

Помимо разработки пакета 
базового ПО в ИТМФ в рамках 
работ по внедрению многопро-
цессорных технологий РФЯЦ-
ВНИИЭФ на предприятиях высо-
котехнологичных отраслей про-
мышленности разработаны и из-
готовлены опытные экземпля-
ры высокопроизводительных 
компактных многопроцессорных 
ЭВМ двух типов. Оба типа ЭВМ 
не требуют специальных рабо-
чих помещений и специальных 
инженерных систем (охлажде-
ния, электропитания и пр.) и мо-
гут эксплуатироваться в обыч-
ных офисных помещениях. 

Первый тип ЭВМ базирует-
ся на использовании арифме-
тических ускорителей и пред-
назначен для решения специ-
альных классов задач науко-
емких отраслей промышленно-
сти. Вместе с ПО разработка 
РФЯЦ-ВНИИЭФ представляет 
собой программно-аппаратный 
комплекс для решения задач 
молекулярной (наноуровень) 
и кластерной (микроуровень) 
динамики (программный пакет 
MoDys), расчета нейтронно-фи
зических характеристик ядер
ных энергетических установок 
методом Монте-Карло (програм
мные пакеты).

Основные характеристики многопроцессорной  
ЭВМ первого типа

Производительность...............................................................0,7 Тфлопс 
(на определенных задачах соответствует 40–50 персональным ЭВМ)

Потребляемая электрическая мощность....................................1,5 кВт
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Второй тип – КС-ЭВМ – про-
изводительностью 1 Тфлопс 
предназначен для оснаще-
ния выделенных вычисли-
тельных центров и отрасле-
вых предприятий РФ в соста-
ве программно-аппаратных ком-
плексов, не требующих для экс-
плуатации специальных инже-
нерных систем. КС-ЭВМ обе-
спечивает разработку, отлад-
ку и исполнение приложений, 
созданных на языках C, C++, 
Fortran-90, использующих сред-
ства MPI, Open MP (OMP) в по-
следовательном и параллель-

ном одно- и многопользователь-
ском режимах. КС-ЭВМ оснаще-
на базовым системным и при-
кладным ПО (в том числе раз-
работанным в РФЯЦ-ВНИИЭФ), 
ориентированным на решение 
конкретных задач трехмерного 
имитационного моделирования 
по согласованию с заказчиком. 
Возможно как персональное, 
так и коллективное использова-
ние ЭВМ. Конструкцией преду-
смотрено объединение несколь-
ких КС-ЭВМ по коммуникацион-
ным сетям InfiniBand и Gigabit 
Ethernet в единую систему.

Существенное развитие  
в 2009 году получили работы 
по созданию методик и паке-
тов программ для имитационно-
го моделирования на многопро-
цессорной ЭВМ в интересах ре-
шения задач высокотехнологич-
ных отраслей промышленности 
Российской Федерации таких, 
как атомная энергетика, авиа- 
и автомобилестроение. Рабо-
ты велись по двум основным на-
правлениям: 

1. Разработка отечественного 
многофункционального ПО трех-
мерного инженерного анализа на 
многопроцессорных компьюте-
рах. Пакеты программ и физиче-
ские процессы, на моделирова-
ние которых они ориентированы:

• Методика и комплекс про-
грамм ЛОГОС – моделирование 
стационарных и нестационарных 
ламинарных и турбулентных те-
чений жидкости или газа, моде-
лирование течения в пористой 
среде, конвективного теплооб-
мена и распространения тепла 
в твердом теле.

• Методика и комплекс про-
грамм ЛЭГАК-ДК – моделирова-

Универсальная компактная  
многопроцессорная КС-ЭВМ

Специализированная компактная ЭВМ 
на гибридной архитектуре процессоров

Основные характеристики КС-ЭВМ

Процессорные ядра .......................................................................... 96

Оперативная память ......................................................... 192 Гбайт

Монитор ..................................................................................... ЖК 30˝

Пиковая производительность ...................................... 1,024 Тфлопс

Потребляемая мощность ........................................... не более 4 кВт

Охлаждение .......................................................................... воздушное

Габариты ...................................................................... 55 х 70 х 95 см
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ние динамического, статического 
и вибрационного деформирова-
ния конструкций с учетом разру-
шения и других сопутствующих 
процессов: теплопроводности, 
аэродинамики, гидродинамики, 
газодинамики, акустики, кинема-
тики, а также многодисциплинар-
ный связный анализ вышеука-
занных процессов.

• Комплекс программ ДАНКО + 
ГЕПАРД – поведение конструк-
ций при статических, динами-
ческих, сейсмических и ветро-
вых нагрузках, разрушение кон-
струкций, модельный анализ, 
усталостная прочность и дол-
говечность конструкций, стаци-
онарная и нестационарная те-
плопроводность, коррозия ма-
териалов.

• Методика и комплекс про-
грамм НИМФА – многофазная, 
многокомпонентная фильтра-
ция, конвективный перенос пото-
ком жидкости многокомпонент-
ной примеси, гидродинамиче-
ская дисперсия, адсорбция, хи-
мическая кинетика.

2. Разработка специализиро-
ванных пакетов программ для 
моделирования некоторых спе
цифичных задач, прежде всего, 
в атомной энергетике. 

В 2009 году созданы версии 
программных пакетов моделиро-
вания нейтронно-физических ха-
рактеристик в активной зоне (АЗ) 
ядерных энергетических устано-
вок. Так, программный комплекс 
CONCORD предназначен для 
расчета нейтронно-физических 
характеристик ячеек АЗ реакто-
ров с учетом выгорания топлива 
и теплового расширения твэлов. 
С использованием данного ком-
плекса проводятся расчеты кам-
паний выгорания топливных эле-
ментов, топливных кассет, те-
пловыделяющих сборок (ТВС), 
а также подготавливаются набо-
ры гомогенных малогрупповых 
нейтронных констант, описыва-
ющих состояние ячеек АЗ в раз-
личные моменты времени (глу-
бина выгорания) и в различных 
теплофизических состояниях. 
Существенно модернизированы 

основные блоки программ и соз-
дан ряд новых. Комплекс вклю-
чает в себя следующие блоки:

• ввода входных данных 
в графическом интерактивном 
режиме;

• расчета начальных дан-
ных задачи и записи их в файл-
разрез;

• расчета многогрупповых ма-
кроконстант для отдельных об-
ластей ячеек с учетом теплово-
го движения ядер, химических 
связей атомов в веществе, ре-
зонансной экранировки сечений;

• расчета нейтронно-физи
ческих характеристик ячеек 
в многогрупповом кинетическом 
приближении с учетом анизо-
тропии рассеяния для одномер-
ной сферической и цилиндриче-
ской геометрий;

• расчета нейтронно-физи
ческих характеристик в двумер-
ной геометрии на произвольных 
регулярных и нерегулярных сет-
ках в многогрупповом анизотроп-
ном приближении с использова-
нием Sn-метода;

• расчета кинетики выгора-
ния ядер делящихся материа-
лов с учетом наработки выде-
ленных осколков деления, их 

Ввод начальных данных в комплексе CONCORD

выгорания в нейтронных пото-
ках и процессов радиоактив-
ных распадов;

• свертки многогрупповых 
нейтронных констант в мало-
групповые макроконстанты 
с учетом нейтронных спектров в 
различных областях ячейки и го-
могенизации констант в преде-
лах определенных гомогенных 
зон ячейки (или всей ячейки);

• итерационного уточнения 
ячеечных констант для трехмер-
ных диффузионных расчетов АЗ 
по нейтронному спектру с ис-
пользованием процедуры изо-
тропизации или коррекции числа 
мгновенных вторичных нейтро-
нов деления;

• записи малогрупповых яче-
ечных констант в двоичные фай-
лы прямого доступа.

В комплексе CONCORD про-
ведены двумерные расчеты эф-
фективного коэффициента раз-
множения Kэф и расчеты ячееч-
ных констант для 15 слоев вось-
ми типов ТВС модельной реак-
торной сборки (по два изотопных 
состава на каждый тип). 

Разработана первая вер-
сия программного комплекса 
TDMCC, предназначенного для 
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решения задач атомной энерге-
тики. Разработка велась на осно-
ве многолетнего опыта исполь-
зования метода Монте-Карло 
для решения задач переноса 
нейтронов и расчета критично-
сти систем. При описании гео-
метрии рассчитываемых систем 
используется блочный принцип 
с заданием системы вложений, 
что идеально подходит имен-
но для задач расчета АЗ. Блок 
описывается набором поверхно-
стей, а система вложений опре-
деляет совместное размещение 
блоков друг относительно друга. 
Создание модулей расчета цен-
тров вложений на основе чтения 

картограмм на порядок сокра-
щает время, затрачиваемое на 
подготовку задач. 

Наличие в программе воз-
можности описания специаль-
ного блока для выделения ча-
сти системы и задание на нем 
граничных условий типа «отра-
жения» позволяет воспользо-
ваться симметрией, характер-
ной для геометрической струк-
туры тепловых реакторов, и со-
кратить вычислительные затра-
ты. Учет теплового движения 
ядер среды, необходимый для 
корректного решения реактор-
ных задач, осуществляется дву-
мя способами: учетом химиче-

ских связей – так называемая 
модель S (α, β) или в приближе-
нии свободного максвелловско-
го газа. В последнем случае мо-
делирование распространения 
нейтронов ведется на холодных 
сечениях вещества. Учет тем-
пературного движения ядер за-
ложен в сам алгоритм модели-
рования, что очень удобно, так 
как не требуется расчета кон-
стант для заданной температу-
ры. В программе реализованы 
три режима счета: 

• режим «К» – расчет критич
ности реакторов, пространствен
но-энергетического распреде-
ления нейтронов в АЗ и интен-

Расчетная сетка одной из ТВС модельной сборки

Распределение плотности нейтронов  
по ячейкам ТВС при решении в комплексе CONCORD 

(195 веществ, 69 групп)

Твэл	 ТВС	 АЗ	

Блочная система вложений для расчета А3
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сивности реакций на каждом 
элементе и в каждой зоне реак-
тора в стационарном режиме. 
Верификация проведена с ис-
пользованием задач VVER1000, 
C5G7MOX и др. Получено хо-
рошее согласие с результатами 
расчетов по программе MCNP; 

• режим «D» – расчет процес-
сов нейтронной динамики АЗ 
атомных электростанций с ре-
акторами типа ВВЭР и PWR как 
для аварийных ситуаций, так и 
для рабочих переходных режи-
мов. Основной особенностью 
моделирования в этом случае 
является использование поша-
гового временного счета и учет 
времени запаздывания нейтро-
нов, испускаемых осколками 

Пример модельной задачи по установлению стационарного режима 
и разгона реактора при мгновенном повышении реактивности на 0,5 β

ядер на реакциях деления. Ме-
тодика расчета пространствен-
ной нейтронной динамики мето-
дом Монте-Карло является но-
ваторской в области модели-
рования АЗ АЭС. Ее внедре-
нию предшествовала разработ-
ка различных подходов к моде-
лированию и апробация их на 
модельных задачах;

• режим «V» – расчет выго
рания топливных элементов.  
Применяется цикличная двух
этапная процедура – расчет 
пространственно-энергетичес
кого распределения потоков ней-
тронов методом Монте-Карло 
и расчет изменения изотопного 
состава в топливных зонах  про-
граммной библиотекой KING. 

Мгновенное изображение взаимодействия расплавленной (~ 1400 К)  
капли Cu с поверхностью кристалла Cu (300 К). Скорость капли 5 км/с, 

угол падения 60º. Красным цветом помечены атомы,  
не принадлежащие к кристаллическим структурам, в том числе  
атомы капли и внешние атомы поверхности, синим – атомы Cu,  

светло-голубым – возникающие дефектные плоскости

Кроме основного результата, 
для каждого режима выдаются 
значения токов и потоки частиц 
через поверхности систем, по-
токи частиц и количество реак-
ций в областях системы, а так-
же свертки этих результатов 
с произвольными функциями 
энергии и фазовых координат 
частицы. Графические моду-
ли позволяют наглядно пред-
ставлять результаты расчетов, 
например, энерговыделение 
в АЗ на стационарном режи-
ме. В расчетах используются 
нейтронно-ядерные константы 
различных версий библиотек 
ENDL и ENDF/B. Расчеты мож-
но проводить на ПК и машинах 
с параллельной архитектурой. 

Одно из интересных при-
кладных направлений связано 
с созданием различных по сво-
им физическим свойствам по-
крытий. Изучается взаимодей-
ствие частиц, капель (наноча-
стиц, нанокапель) с поверхно-
стями. На основе метода моле-
кулярной динамики, развивае-
мого в ИТМФ, проводится ис-
следование особенностей взаи-
модействия расплавленных на-
нокапель металлов с металли-
ческими поверхностями, имею-
щими различные кристалличе-
ские структуры. 
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