Metalurgia: ModFEM

Krotki opis ustugi

W ramach ustugi udostepnione jest oprogramowanie do symulacji przeptywu ciektych metali wykorzystujace réwnolegta adaptacyjng metode
elementéw skonczonych. Aplikacja ModFemMet pozwala na modelowanie pola predkosci, ci$nien i temperatury w cieczach, ze szczegdinym
uwzglednieniem metali. W celu zagwarantowania wasciwego odwzorowania wtasciwosci w zaleznosci od temperatury, stosowana jest aproksymacja
odcinkami liniowa parametréw materiatowych.

Aplikacja ModFemMet jest wygenerowana ze szkieletu programowego ModFEM, ktéry zalicza sie do kategorii Otwartego i Wolnego Oprogramowania
(WiOO; ang. FLOSS — Free Libre/Open Source Software).

O projekcie ModFEM

Metody obliczeniowe oparte na siatkach, w tym takze metoda elementéw skofnczonych (MES), od lat wspieraja efektywng analize ztozonych zjawisk
fizycznych, opisywanych za pomoca rownan rézniczkowych czastkowych (RRC) w przestrzeniach jedno-, dwu- i tréjwymiarowych. Istnieje wiele
przypadkow, w ktérych wykorzystanie siatek niestrukturalnych, wraz z adaptacjg wsparta odpowiednim oszacowaniem btedu, prowadzi do najbardziej
skutecznego i efektywnego wykorzystania MES. Niezaleznie od faktu, iz wymagania obliczeniowe MES z siatkami adaptacyjnymi moga by¢ nawet o
kilka rzedow wielkosci mniejsze, zachowujac te sama doktadnosé rozwigzania, nadal istniejg zadania o tak duzym stopniu ztozonosci, ze moga by¢
one rozwigzane tylko z wykorzystaniem réwnolegtych $rodowisk obliczeniowych. Opracowywanie aplikacji i bibliotek dla metody elementow
skonczonych w srodowiskach réwnolegtych wymaga rozwigzania wielu probleméw. Istniejg technologie oraz gotowe biblioteki wspierajace tworzenie
programéw w takich $rodowiskach, jak réwniez kompletne aplikacje, zaréwno komercyjne jak i darmowe (FLOSS) wspierajace wykonanie w
$Srodowiskach rownolegtych. W ostatnich latach, w ramach kazdej z tych kategorii, pojawito sie wiele propozycji, artykutéw i gotowych implementacji
odnoszacych sie do réwnolegtej, adaptacyjnej metody elementéw skornczonych.

Dokfadno$¢ rozwigzania MES jest implikowana przez wybrane sformutowanie stabe, przestrzen funkcji aproksymujacych oraz przestrzenng
(geometryczna) dyskretyzacje. Jako$¢ rozwigzania wyraza sie postugujac sie pojeciem bfedu rozwigzania. Analiza btedu rozwigzania MES moze
zosta¢ przeprowadzona w $cisty matematyczny sposéb tylko dla pewnej waskiej grupy problemoéw liniowych. Wiekszos$¢ rzeczywistych zagadnien
zawiera rézne formy nieliniowosci, z ktérych wynikaja zasadnicze trudnosci w matematycznej analizie btedu, w pewnych przypadkach
uniemozliwiajgce nawet jej przeprowadzenie. Dlatego tez analiza btedu rozwigzania musi uwzglednia¢ zmiany dyskretyzacji przestrzennej i czasowej
w przypadku problemoéw hiperbolicznych oraz parabolicznych. Wymaga to, by analiza btedu byta dokonywana, przynajmniej czgsciowo, w sposdb
iteracyjny lub przyrostowy. Prowadzi to do dalszej komplikacji w procesie ustalania rzetelnych technik oszacowania btedu rozwigzania MES.

Jedng z najbardziej skutecznych technik zmniejszania btedu (czyli poprawiania doktadnos$ci) rozwigzania MES jest adaptacja. Istnieje kilka gtéwnych
kierunkéw stosowania adaptacji w czasie obliczen MES: h--adaptacja, p--adaptacja, hp--adaptacja oraz r--adaptacja. H--adaptacja zmniejsza btad
poprzez lokalne dodawanie stopni swobody (ang. Degrees Of Freedom; DOFs) co prowadzi do zageszczania siatki. P--adaptacja zwieksza stopnien
wielomianéw funkcji aproksymujacych, co réwniez prowadzi do zmniejszania btedu w danym elemencie. HP--adaptacja taczy h--adaptacje i p--
adaptacje. R--adaptacja prowadzi do zmniejszenia btedu za pomocg lokalnej poprawy dyskretyzacji przestrzennej, bez wprowadzania nowych stopni
swobody. Kazdy rodzaj adaptacji wprowadza pewne komplikacje i problemy, stad efektywne zastosowanie ktérejkolwiek z nich nie jest zadaniem
trywialnym. Niezaleznie od komplikacji z tym zwigzanych, stosowanie technik adaptacyjnych zazwyczaj znaczaco podnosi zapotrzebowanie na moc
obliczeniowg oraz pamig¢ RAM. To w naturalny sposéb prowadzi do wykorzystywania srodowisk obliczen rownolegtych duzej skali.

Zaréwno architektury sprzetowe jak i algorytmy $rodowisk réwnolegltych przewaznie wymagaja, aby przestrzen problemu byta podzielona na zbiér
mniejszych pod-problemdéw, a koncowe rozwigzanie jest otrzymywane poprzez odpowiednie potaczenie policzonych pod-zadan. Réwnolegte
Srodowiska obliczeniowe moga by¢ rozwazane jako srodowiska z pamigcig wspoétdzielong (ang. Shared memory) lub pamigcig rozproszona (ang.
distributed memory). Coraz powszechniejsze sg architektury hybrydowe, jednocze$nie wspierajace pamigé wspoétdzielong i rozproszona. Wszystkie
trzy rodzaje $rodowisk borykajq sie z pewnymi problemami, m.in.: synchronizacja, jednoczesnym dostepem do pamieci, alokacjg zasobdéw, sekcjami
krytycznymi i innymi. W celu rozwigzania tych i innych probleméw zostaty opracowane pewne standardy. W Srodowiskach z pamiecig rozproszong
koncepcjawymiany komunikatéw (ang. Message Passing) stat sie de facto obowigzkowym standardem, a rézne biblioteki komunikacyjne dostarczajg
implementacji Message Passing Interface (MPI). Implementacje w $rodowiskach z pamiecig wspotdzielong czesto uzywaja OpenMP w celu
zarzadzania wykonaniem wielowgtkowym.

Przez ostatnie lata kontynuowany jest bardzo intensywny rozwoj technologii komputerowej. Efektem tego jest pojawianie sie nowych platform ,
technologii i architektur obliczeniowych. W szczegodlnosci dotyczy to dziedziny obliczen z wykorzystaniem kart graficznych (CUDA, OpenCL),
pozwalajacej na zaprzegniecie do pracy setek rdzeni, zazwyczaj wykorzystywanych tylko do wys$wietlania grafiki. Ponadto producenci jako
alternatywe do obliczen na kartach graficznych coraz czesciej oferujg architektury hybrydowe, takie jak Cell B.E. lub procesory ze wsparciem
koprocesoréw np.: Intel Xeon Phi.

ModFEM, dzieki swojej unikalnej architekturze modularnej, pozwala tatwo generowac¢ aplikacje, pozostawiajac uzytkownikowi duzg elastycznos¢ i
wolno$¢ wyboru odnosnie tego, co ma by¢ przedmiotem symulacji, w jaki sposéb ma ona przebiegac¢ i jaki sprzet ma by¢ wykorzystywany do obliczen.

Aktywowanie ustugi

1. Nalezy zarejestrowac sie w projekcie PIGrid+ (jak to jest opisane tutaj) i wygenerowac plik z certyfikatem.

2. Pobra¢ aplikacje dostepowg QCG Icon ze strony www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon (Aplikacja QCG Icon jest aplikacjg dostepowa dla
szerokiego spektrum ustug PLGrid, rozwijang w ramach projektu QosCosGrid w Poznanskim Centrum Superkomputerowo-Sieciowym, nie
zwigzana z ustugg ModFemMet)

3. Skonfigurowa¢ program QCG icon - w tym celu nalezy wczyta¢ wygenerowany wczesniej plik z certyfikatem oraz wybra¢ dziedzine ustug
"Metalurgia".


http://www.modfem.agh.edu.pl/index.php/pl/modfem
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23628883
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon

Pierwsze kroki

Dane wejsciowe i wyjsciowe

Sama ustuga ModFemMet dziata po stronie serwera, a zadaniem klienta jest dostarczenie tekstowych plikéw wejsciowych z danymi do
przeprowadzenia symulacji, oraz analiza plikéw wynikowych. Pliki mogg by¢ edytowane zwyklym edytorem tekstu, moga takze by¢ dostarczane we
wspieranych formatach, szeroko uzywanych w problemach symulacyjnych.

Dane wejsciowe (pliki):

. problem_heat.dat zawierajacy informacje o siatce, polu poczatkowym (opcjonalnie) oraz dane wejsciowe dla przeptywu ciepta

. problem_ns_supg.dat zawierajacy informacje o siatce, polu poczatkowym (opcjonalnie) oraz dane wejsciowe dla przeptywu cieczy

. bc_heat.dat zawierajacy definicje warunkéw brzegowych dla problemu zdefiniowanego w pliku problem_heat.dat

. bc_ns_supg.dat zawierajacy definicje warunkéw brzegowych dla problemu zdefniowanego w pliku problem_ns_supg.dat

. materials.dat zawierajacy dane materiatlowe

. (opcjonalnie) pardiso.dat lub solver.dat zawierajacy spersonalizowane parametry solwera dostosowane do charakteru symulowanego
zjawiska

. input_interactive.txt zawierajacy proste polecenia dla samego programu ModFemMet

8. plik siatki (np. format Nastran)

o s WN =

~

Dane wyjsciowe (nazwy plikdw z wynikami uzytkownik podaje w danych wej$ciowych):

. pliki o rozszerzeniu .vtk umozliwiajgce analize wynikéw w programie ParaView.

. (opcjonalnie) zestaw plikdw .vtk umozliwiajacy analize probleméw niestacjnarnych oraz tworzenie animacji

. plik o rozszerzeniu .dmp/.dat zawierajgce kofncowy stan siatki oraz pola, umozliwiajgce kontynuacje obliczen w przysztosci

. (opcjonalnie) zestaw plikéw .dmp/.dat zawierajgce dane dla poszczegdlnych krokéw czasowych, pozwalajace na symulowanie poczawszy
od wybranego momentu czasowego, pozwalajgce uzytkownikowi modyfikowac¢ ustawienia i kontynuowac obliczenia w odmienny sposob

5. plik output_interactive.txt zawierajacy komunikaty od programu, w tym dane odnosnie zbieznosci problemu oraz zastosowanych parametréw

A wOWN =

Przyktadowy zestaw plikéw wejsciowych: modfem_met_example.zip
Opis plikow wejsciowych

problem_heat.dat

Parametry sterujgce symulacji przeptywu ciepta sa szczegétowo opisane w komentarzach wewnatrz pliku (patrz modfem_met_example.zip)

problem_ns_supg.dat

Parametry sterujgce symulacji przeptywu cieczy sg szczegdtowo opisane w komentarzach wewnatrz pliku (patrz: modfem_met_example.zip)

bc_heat.dat

Plik specyfikuje warunki brzegowe dla zagadnienia przeptywu ciepta. Sktada on sie z sekgji, ktére wigza numer brzegu z warunkiem naktadanym na
ten brzeg, np.:

bc:
(
{
bcnum 2; //top side
gol dak_heat _source:
{
/Il see "A new Finite Elenent Mddel for Wl ding Heat Sources"
/1 J.CGol dak, A. Chakravarti and M Bi bby
/1 June 1984
/1 Equation : [14, 16, 17]

Q = 1500. 0;

ff = 0.07504; //heat input fraction front and rear, ff+fr=2 [ ]

fr = 0.07504;

a = 0.001; // a,b,cl,c2 sem-axes of the ellipsoid [m

b = 0.001;

cl = 0.001;

c2 = 0.001;

v = [0.008, 0.0, 0.0]; // conponents of velocity vector [nis]

init_pos = [0.005, 0.0, 0.0]; // ds = 0.012 - 0.085 [m initial position of the heat source [ni
h = 20.0;

eps = 0.40;

versor = [0.0, 0.0, -1.0]; //unit vector orientation of the heat source
b


http://www.paraview.org/
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/11895579/ModFemMet_example.zip?version=1&modificationDate=1423222015000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/11895579/ModFemMet_example.zip?version=1&modificationDate=1423222015000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/11895579/ModFemMet_example.zip?version=1&modificationDate=1423222015000&api=v2

bcnum 1;
radconv: {h = 20.0; eps = 0.40;};

}
bcnum 3; //bottom side
isothermal : {temp = 290.0; };
I
bcnum 4;
radconv: {h = 20.0; eps = 0.40;};
}
}s

Poprawnie skonstruowany plik bc_heat.dat zawiera tyle sekcji warunkéw brzegowych ile jest odrebnych brzegéw domeny obliczeniowej. Liczba
brzegdéw wraz z ich numeracja definiowana jest w pliku siatki w danym formacie (np. Nastran).

Sekcja kazdego z warunkéw brzegowych skfada sig z:

1. Numeru brzegu, dla ktérego dany warunek ma by¢ natozony, przypisanego do zmiennej bcnum.
2. Rodzaju warunku brzegowe wraz z jego parametrami. Dostepne warunki brzegowe to:

isothermal - brzeg izotermiczny

radconv - warunek radiacja-konwekcja

normal_heat_flux - strumien ciepta na brzegu

marangoni - efekt Marangoniego

goldak_heat_source - zrédto ciepta wg modelu Goldaka (patrz: "A new Finite Element Model for Welding Heat Sources" J.Goldak, A.
Chakravarti and M.Bibby, June 1984)

O O O O O

bc_ns_supg.dat
Plik specyfikuje warunki brzegowe dla przeptywu cieczy. Sktadnia pliku jest identyczna jak w przypadku bc_heat.dat.
Dostepne warunki brzegowe to:

® noslip - zerowy wektor predkosci na brzegu
® symmetry - zerowa predko$¢ w kierunku normalnym do brzegu
® marangoni - efekt Marangoniego

Dodatkowo w pliku bc_ns_supg.dat musi znalez¢ sie informacja o ci$nieniu odniesienia "przypietym" w dowolnie wybranym weZle siatki, np.:

pressure_pins:
(
{

node_coor = [0.0, 0.0, 0.0];
p =0.0;

}

)

Dodatkowo w pliku bc_ns_supg.dat musi znalez¢ sie informacja o ci$nieniu odniesienia "przypietym" w dowolnie wybranym wezle siatki, np.:

pressure_pins:

(

node_coor = [0.0, 0.0, 0.0];
p =20.0;

)i
materials.dat
Plik specyfikuje dane materiatowe m. in. takie jak gestos$¢, lepkos¢, ciepto wtasciwe, przewodno$¢ cieplna, oporno$¢ elektryczna.
Dane moga by¢ zdefiniowane jako:
® State, np. temp_solidus = 1620.0;
® Zmienne zalezne od temperatury, np. density = ( (293.0, 8100.0), (1620.0, 8000.0), (1740.0, 7400.0), (3000.0, 7300.0) ); , w tym przypadku

wartosci podawane sg parami (temperatura, warto$¢), a program dokonuje interpolaciji liniowej

Nalezy zwréci¢ uwage na to by wszystkie warto$ci podane byty w tym samym ukfadzie miar w tym samym wymiarze badz zgodnie przeskalowane.

input_interactive.txt

W pliku tym uzytkownik okresla sekwencje dziatan programu, np.



output_interactive.txt
s
d
v

q

Pierwsza linia okresla plik wyj$ciowy, do ktérego zapisane zostang komunikaty programu wygenerowane w trakcie symulacji. W kolejnych liniach
znajdujg sie komendy oznaczajace kolejno:

s - rozwigz problem

d - przejdz do trybu zapisu wynikow

v - zapisz wyniki w formacie .vtk (ParaView)
q - zakoncz dziatanie

W wiekszosci przypadkéw nie ma potrzeby zmiany powyzszej sekwencji komend. (Uwaga: Sekwencja "d v" spowoduje wygenerowanie pliku .vtk z
wynikami z ostatniego kroku czasowego symulacji. Mozna skonfigurowaé program tak by generowat pliki .vtk po kazdym kroku symulacji - np. w celu
stworzenia animacji - w tym celu nalezy zdefiniowa¢ odpowiednie parametry w plikach problem_heat.dat oraz problem_ns_supg.dat).

Aplikacja kliencka do generowania plikéw wejsciowych

Roéwnolegle z pracami nad oprogramowaniem uruchomianym po stronie serwera w ramach zasobéw obliczeniowych PLGrid trwajg prace nad
aplikacjag z graficznym interfejsem uzytkownika utatwiajaca tworzenie wymienionych wczesniej plikéw wejsciowych. Na obecnym etapie prototyp
aplikaciji klienckiej umozliwia tworzenie trzech plikdw wejsciowych: problem_ns_supg.dat, problem_heat.dat, input_interactive.txt.

Dla kazdego z plikéw dostepna jest zaktadka, po przejsciu na ktéra mozna uzupetni¢ wartosci wszystkich wymaganych parametrow.

o ModFemMet File Generator -0

Tworz nowy zestaw... Przegladaj baze danych Pomoc

MFM FILES GENERATOR




ModFemMet File Generator - B

Tworz nowy zestaw... Przeqgl:

baze danych Pomoc

Problem heat.dat |’Problem ns_supg.dat rinput.txt |

name: ol full_dum_intv | ol
mesh_type: graph_dump_intv | 0
mesh_file_in Wybierz graph_dump_accu 0
field_file_in Wybie max_nonl_iter 0f
) Zero field 2 From file nonl_error_type 0
solver_file : nonl_error_tolerance [ 01
mesh_file_out ) auto nonl_monitoring_level 0 "l
field_file_out ) auto linear_solver_type direct solver "l
penalty 10000000.0/ max_linear_solver_iter ol
reference_temperature 0.0 linear_solver_error_type relative to initial residual ‘ = |
ambient_temperature 0.0 linear_solver_error_tolerance| 0.0/
time_integration_type 0l lin_solv_monitoring_level 0 ‘ — |
implicitness_parameterLabel c rank_Nicholson |+ adapt_type PDC_NO_ADAPT ‘ -
current_timestep 0l adapt_interval ol
current_time 0.0 adapt_maxgen ol
current_timestep_length 0.0 adapt_maxgendiff ol
previous_timestep_length 0.0 adapt_tolerance 0.0
final_time_step 0l adapt_deref_ratio 0.0/
final_time 0.0 adapt_monitoring_level 1 —
final_error_type 0l
time_error_tolerance 1.0e-6
time_monitoring_level 0 i

o bazy dany.

Uzywanie aplikacji klienckiej jest opcjonalne - wszystkie pliki wejsciowe mozna edytowa¢ w dowolnym edytorze tekstowym.

Uruchamianie ustugi

Proces uruchamiania ustugi ModFemMet zobrazowano ponizej:

Pliki w formadie ParaView

Edytortekstu Generator plikow ModFremMet

Pliki weisciowe
problem_ns_supg.dat

problem_heatdat
bc_heatdat
bec_ns_supg.dat
materials.dat
Input_interactive.bxt

W celu rozpoczecia pracy z ustuga ModFemMet nalezy:

Zarejestrowac sie w projekcie PIGrid+ i wygenerowac plik z certyfikatem

Pobra¢ aplikacje dostepowg QCG Icon* (www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon)

Skonfigurowa¢ program QCG icon - w tym celu nalezy wczyta¢ wygenerowany wczesniej plik z certyfikatem oraz wybra¢ dziedzing ustug
"Metalurgia".

By uruchomi¢ symulacje ModFemMet nalezy:

1. Stworzy¢ zestaw plikdw wejsciowych (w tym celu mozna wykorzystaé przyktadowy zestaw: ModFemMet_example.zip)

2. Stworzone pliki wejsciowe zapisa¢ we wspolnym katalogu. Nazwa katalogu nie ma znaczenia - w przypadku zlecania wielu obliczen warto
nadac¢ zestawowi plikéw nazwe jednoznacznie identyfikujaca rozwigzywany problem.

3. W katalogu umiesci¢ takze plik z siatka (np. w formacie Nastran)


http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon
#

4. W tym samym katalogu co katalog z plikami stworzy¢ pusty plik o nazwie takiej jak katalog z plikami wejsciowymi i rozszerzeniu, np.:

-

Mazwa ¥ Data modyfikacji Typ Rozmiar
| spawanie_plytka_220ppm 2013-10-28 10:23 Folder plikow
spawanie_plytka_220ppm.mfm 2013-10-17 14:06 Plik MFM 0KB

5. Uruchomi¢ QCG Icon, wybraé Plik->Zle¢ zadanie

do QCG-lcon
Plik Widok Pomoc

D
02435f52-5...912c52¢
88045152
00b5f52-7..1

Aplikaca Wersja aplkacj

6. Wskazac¢ plik .mfm
e Otworz

Szukaj w: | | ModFemMet_example v @

E

= | spawanie_plytka_220ppm

Niedawno spawanie_plytka_220ppm.mfm
uZywane

alamantu

Pulpit
Moje
dokumenty

L

Koemputer

@ Nazwa pliku:

S Fliki typu: Obstugiwane pliki v Anuluj

7. W kolejnym oknie zaznaczy¢ katalog z plikami wejsciowymi oraz klikna¢ "Zle¢"

e Zlecanie zadania spawanie_plytka 220ppm... — &

MNazwa zadania  spawanie_plytka_220ppm.mfm Dodaj plik...
Fa
Nazwa Rozmiar
o spawanie_plytka_220ppm
spawanie_plytka_220ppm.mfm 0 B
Zaawansowane Parametrv Zadania Parameter Sween

Podstawowe Parametry Zadania

Aplikacja ModFEMMet » | | Wersja domyslna W
Zasob Wybdr automatyczny W Sprawdz dostepnosc
Kolejka Wybdr automatyczny W

Limit czasu 00:30:00 W

Limit pamieci 126G A

Rodzaj aplikacii ) Sekwencyjna () Rdwnolegta

Zleg zadanie Anuluj



W zalezno$ci od rodzaju zadania obliczenia moga potrwa¢ od kilku minut do wielu godzin - w trakcie obliczer program QCG Icon nie musi byé
uruchomiony. Po ponownym uruchomieniu QCG Icon zlecone zadanie nadal bedzie widnie¢ na licie - jesli obliczenia zakonczyty sie sukcesem stan
zadania zmieni sie na "Zakonczone".

Po zakonczeniu obliczen na dysk pobrany zostanie katalog z wynikami - w postaci pliku (lub plikow) .vtk.

Film instruktazowy

http://www.youtube.com/watch?v=VGWTSbdbA2w

Analiza wynikéw

Pliki wynikowe .vtk zawierajg dane pola predkos$ci oraz temperatur. Do wizualizacji danych oraz postprocessingu nalezy uzy¢ programu ParaView (htt
p:/lwww.paraview.org).

Vz (m/s)

L, 200 -100 000
wl Lol I | (I I I“

-2.59 0.35

Gdzie szukac dalszej pomocy?

Zapraszamy na helpdesk.


http://www.youtube.com/watch?v=VGWTSbdbA2w
http://www.paraview.org/
http://www.paraview.org/
https://helpdesk.plgrid.pl/
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