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Использование 
суперкомпьютерных технологий 
в задачах прочности. 
Пакет Fidesys

монстрирован нами на примере исследования фазового поведения мультиблок-

сополимеров. Еще 3–4 года назад решать подобные задачи в России было не-

возможно, с вводом в эксплуатацию новых кластеров, таких, как «Чебышев» 

и «Ломоносов», данные задачи можно решить за 2–3 месяца (при использова-

нии достаточного количества процессорных ядер). 

Рис. 5.
Скриншоты систем при одинаковом χ = 30.6:  a) – ran-2, b) – ran-4, c) – ran-8

Рис. 4.
Скриншоты полученных систем: a) – reg-4 @ χ =3.1,  b) – reg-4 @ χ =9.2,  c) – reg-4 @ χ= =15.3,  

d) – reg-4 @ χ =42.8,  e) – ran-4 @ χ =3.1,  f ) – ran-4 @ χ =9.2,  g)– ran-4 @ χ =15.3,  h) – ran-4 @ χ =42.8
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Задачи прочности представляют интерес для многих отраслей промыш-

ленности: автомобильной, нанотехнологий, нефтегазовой отрасли, аэрокос-

мической промышленности, энергетики, машиностроения и станкостроения, 

оборонной промышленности, судостроения, электронной промышленности, те-

лекоммуникационной отрасли, гражданского и промышленного строительства, 

химической промышленности, производства товаров массового спроса, разра-

ботки изделий и технологий, ориентированных на охрану окружающей среды.

Во всех перечисленных отраслях при проектировании изделий, которые 

в процессе эксплуатации подвергаются механическим нагрузкам и другим воз-

действиям, требуется провести анализ прочности [2], включающий в себя как 

обычный расчет напряженно-деформированного состояния в рамках классиче-

ской механики сплошной среды с последующим анализом прочности по полу-

ченным напряжениям и деформациям, так и моделирование самого процесса 

разрушения, фазовые переходы, а также моделирование самой структуры ма-

териалов на наноуровне и на уровне молекулярной динамики [7, 8].

Классические модели механики деформируемого твердого тела

При расчете напряженно-деформированного состояния в теле, т.е. при 

использовании «классических» моделей механики деформируемого твердого 

тела – упругости, вязкоупругости, пластичности, могут быть использованы раз-

личные численные методы, имеющие общую суть. В основе всех этих методов 

лежит разбиение тела на элементы, которые обладают достаточно простой гео-

метрией (треугольники или четырехугольники в двумерном случае и тетраэдры 

или гексаэдры в трехмерном [3]) и внутри которых значение любого параметра 

напряженно-деформированного состояния в произвольной точке определяется 

его значениями в конечном наборе точек элемента. Иными словами, при помощи 

такой дискретизации задача от бесконечномерной сводится к конечномерной. 

В результате приближенное решение исходной системы дифференциальных 

уравнений получается в общем случае путем решения системы или нескольких 

систем линейных алгебраических уравнений.

В пакете Fidesys [6] реализованы методы: конечных элементов (Finite 

Element Method, FEM) [2], спектральных элементов (Spectral Element Method, 

SEM) [5], разрывный метод Галеркина (Discontinuous Galerkin, DG) [4].

Поскольку в практических задачах часто требуется обеспечить как при-

емлемую точность расчетов, так и приемлемое время счета, то часто произво-

дительности «обычного» компьютера оказывается недостаточно по мощности 
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При проектировании практически любого изделия, 

которое в процессе эксплуатации подвергается ме-

ханическим нагрузкам и другим воздействиям, тре-

буется провести анализ прочности, который, в свою 

очередь, обычно включает в себя компьютерное 

моделирование. Моделирование может проводить-

ся  с использованием аппарата механики сплошной 

среды как на макро-, так и на наноуровне и на уров-

не молекулярной динамики. Такого рода модели-

рование часто является вычислительно емким, что и 

определяет необходимость использования для него 

суперкомпьютерных систем. Приведенные резуль-

таты расчетов получены на основе пакета прочност-

ного анализа Fidesys.
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с целью определения его механических характеристик.

В методе молекулярной динамики атомы считаются материальными точ-

ками с определенной массой. Химические связи между ними моделируются 

с помощью задания сил, величина которых нелинейно зависит от расстояния 

между атомами [8].

При задании сил, действующих на атомы так, как показано на рис. 3 и 4, 

и проведении расчетов положений атомов можно получить константы материа-

ла, описывающие его упругие свойства. Точность расчета повышается, если об-

разец материала взят достаточно большого размера. С вычислительной точки 

зрения это означает, что необходимо оперировать количеством атомов порядка 

нескольких миллионов.

Пакет Fidesys позволяет проводить расчеты для образцов, содержащих 

порядка 10 млн атомов. Подобная задача успешно решается на массивно-

параллельных архитектурах, наиболее доступными из которых являются сей-

час графические процессоры. Использование таких архитектур для расчетов 

позволило проводить вычислительные эксперименты на определение механи-

ческих характеристик за время порядка нескольких часов и проводить расчеты 

для больших образцов, что невозможно при использовании РС.

Часть работы выполнена при поддержке РФФИ (проект 09-01-12056-

офи_м) и корпорации NVIDIA.

Рис. 3.
Эксперимент на растяжение листа графена

процессоров и по объему памяти. Ис-

пользование суперкомпьютеров в вы-

числениях позволяет решить эти про-

блемы. Некоторые примеры таких 

задач приведены ниже.

На рис. 1 представлен результат 

расчета напряженно-деформированного 

состояния в пласте при акустическом ка-

ротаже. Суть каротажа заключается в 

размещении в скважине источника волн, 

обычно ультразвукового диапазона с ча-

стотами в десятки килогерц, и последую-

щем измерении их характеристик после 

прохождения через породу. Этот метод 

очень часто используется в геофизике, 

и подобного рода численное модели-

рование представляет весьма большую 

практическую ценность. Для решения 

данной задачи был использован метод спектральных элементов, ее дискретиза-

ция содержала 40 000 000 расчетных узлов, расчет проводился на трех массивно-

параллельных устройствах NVIDIA Tesla. Для распределения вычислительной 

нагрузки по узлам область расчета специальным образом разбивается на части, 

каждая из которых рассчитывается от-

дельным устройством (рис. 2). 

Аналогичное разбиение области 

используется и при реализации реше-

ния задач методом конечных элементов 

с использованием технологии MPI [1] на 

кластере.

Молекулярная динамика

Метод молекулярной динамики 

позволяет использовать атомарные 

модели наноразмерных образцов для 

проведения вычислительных экспери-

ментов на растяжение и сдвиг образца 

Рис. 1.
Акустический каротаж в скважине

Рис. 2.
Декомпозиция домена
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Рис. 4.
Эксперимент на сдвиг листа графена
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