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При математическом моделировании ядерных реакторов на быстрых
нейтронах возникает необходимость проводить высокоточные расчёты
задач защиты на неструктурированных сетках. В работе рассматрива�
ется и анализируется параллельная версия расчётного кода ПС ODETTA
[1] с применением технологии библиотеки MPI (Message Passing
Interface) [2]. Код предназначен для численного моделирования нейт�
ронно�физических процессов в защитных композициях реакторных
установок на быстрых нейтронах (в том числе и с жидкометаллическим
теплоносителем) в режимах нормальной эксплуатации, а также может
применяться при расчётах радиационных условий использования эле�
ментов конструкции и оборудования объектоватомной энергетики, яв�
ляющихся источниками и (или) находящихся под воздействием иони�
зирующих излучений при обосновании безопасности. Проводится срав�
нение работы полученной программы с предыдущей версией. Описана
разработка алгоритмической части программы ODETTA с применением
MPI. Представлены особенности и специфика распараллеливания про�
граммы, приведена модификация расчётного кода, рассмотрены соответ�
ствующие алгоритмы. Дано краткое описание структуры модулей про�
граммы ODETTA с использованием MPI. Представлены результаты рабо�
ты последовательной и параллельной версий программы ODETTA в OC
Linux [3] на HPC�кластере НИЯУ МИФИ [4]. Приведён сравнительный
анализ двух программных реализаций с точки зрения скорости и точ�
ности результатов при использовании двух различных кластеров и раз�
ного количества узлов на них. Отмечены особенности выполнения вы�
числений на кластере.

Ключевые слова: параллельное программирование, MPI, программа ODETTA,
метод конечных элементов, радиационная безопасность, HPC�кластер.

ВВЕДЕНИЕ
Цель работы – применить параллельные вычисления для решения задач перено�

са нейтронов и гамма�квантов в многогрупповом SnPm�приближении методом ко�
нечных элементов на неструктурированных тетраэдральных сетках, включая работу
с сеточными данными. Работа проводится в рамках исследования ИБРАЭ РАН в
вычислительном центре НИЯУ МИФИ. Крайне сложные задачи возникают при мате�
матическом моделировании ядерных реакторов на быстрых нейтронах. Именно при
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решении таких проблем необходимо проводить массовые высокоточные расчёты
задач защиты на неструктурированных сетках. Аналогом является программа ATTILA
[5], использующая линейный метод конечных элементов DFEM для решения уравнения
переноса на пространственных сетках, состоящих из четырёхгранных и шестигранных
конечных элементов с неплоскими гранями.

ОСОБЕНОСТИ РАСЧЁТНОГО КОДА ODETTA
При математическом моделировании ядерных реакторов на быстрых нейтронах

возникает необходимость проводить высокоточные расчёты задач защиты на не�
структурированных сетках. Программа ODETTA в модуле реализации нейтронно�
физического расчёта моделирует решение уравнения переноса методом конечных
элементов (МКЭ) на неструктурированных тетраэдральных сетках в приближении
метода дискретных ординат [6].

Уравнение переноса с использованием дискретных ординат записывается в виде

где индекс номера группы g опущен, а индексу m (m = 1, 2, …, M) соответствует
дискретное направление ΩΩΩΩΩm = (μm, ηm, ξm) из квадратурного набора (с равными ве�
сами ESn или Чебышева�Лежандра CLn), причём величина поверхности единичной
сферы измеряется в единицах 4π, т.е. Σωm = 1. Формулы МКЭ выводятся аппрокси�
мацией уравнения переноса по Галёркину методом взвешенных невязок. В уравне�
ние входит полное макроскопическое сечение взаимодействия ΣT  и функция Qm –
правая часть уравнения переноса, зависящая от решения Ψm. В правую часть вхо�
дят источник межгрупповых и внутригрупповых переходов, источник деления и за�
данный внутренний источник. На границе Γ рассматриваемой трёхмерной области
задаются нулевые значения углового потока для направлений внутри области либо
условия отражения. В результате получается краевая задача для решения уравне�
ния переноса частиц в выпуклой трёхмерной области.

Анизотропное рассеяние представляется разложением в ряд по присоединённым
функциям Лежандра до пятого порядка. Для ускорения сходимости внутренних ите�
раций используется метод пространственного ребаланса. Расчётный код разрабо�
тан на языке Fortran (стандарт Fortran 90 и выше) с применением распараллелива�
ния по OpenMP. Этапы работы с расчётным кодом ODETTA таковы:

– подготовка сеточных данных;
– подготовка групповых макросечений;
– формирование источника излучения;
– нейтронно�физический расчёт;
– расчёт функционалов.
Для работы с CAD�моделями и неструктурированными сетками используется про�

грамма SALOME [7]. Для подготовки групповых констант используется программа
CONSYST с библиотекой БНАБ�РФ [8]. Для обеспечения наиболее комфортной рабо�
ты пользователя с программой ODETTA используется препроцессор SIEGFRIED, раз�
работанный в ИБРАЭ РАН специально для расчётного кода ODETTA, включающего в
себя модули Readconst (интерфейс между форматом ANISN хранения многогруппо�
вых констант и внутренним форматом кода ODETTA), Source (формирование источ�
ника излучения в исходной геометрии и интерполяция в узлах неструктурирован�
ной сетки), MKE3D (модуль нейтронно�физического расчёта) и RECONST (пост�про�
цессинг, расчёт функционалов).

Визуализация решения, полученного после моделирования в ODETTA, может осу�
ществляется графическим 3D�построителем, например, программой VisIt [9].

( , , ) ( , , ) ( , , ),m m m
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Рис. 1. Пример разбиения области на конечное число тетраэдров

Рис. 2. Разбиения единичной сферы направлений на октанты (а); единичной сферы по направлениям в первом
октанте (б)

Рассматриваемая область пространства разбивается на конечное число элемен�
тов при фиксированном числе конечных точек, называемых узлами. От качества
разбиения во много зависит точность получаемых результатов. В качестве элемен�
тов в расчёте используются тетраэдры. Они имеют общие узловые точки и в сово�
купности аппроксимируют форму области. Обычно разбиение начинают с границ
области с целью наиболее точной аппроксимации формы границы (рис. 1).

Рассматриваемую область и тетраэдры можно разделить по направлениям. Еди�
ничная сфера направлений (сетка по угловой переменной) разбита на восемь ок�
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тантов (рис. 2а). Так как расчёт в каждом из них можно проводить независимо, то
использование параллельных вычислений заметно ускорит время работы програм�
мы. Это является основой использования MPI в нейтронно�физическом модуле рас�
чёта программы ODETTA.

Для проведения расчёта в каждом октанте используют разбиение по направле�
ниям (рис. 2б) – оно дано на примере первого октанта. Такое дробление простран�
ства необходимо для ускорения нейтронно�физического расчёта программы ODETTA
с помощью OpenMP [10]. Разбиение единичной сферы направлений на октанты, а
также независимость вычислений в каждом из них позволяют проводить расчёты
параллельно и независимо по каждому направлению заданного пространства, ис�
пользуя MPI. Таким образом между октантами использовалось распараллеливание
через MPI, а внутри октантов – через OpenMP.

РАЗРАБОТКА АЛГОРИТМИЧЕСКОЙ ЧАСТИ ПРИМЕНЕНИЯ MPI
ДЛЯ РАСЧЁТНОГО КОДА ODETTA

Рост интереса к параллельному программированию в наши дни связан с перехо�
дом к массовому производству многоядерных архитектур [11]. Технология МРI пред�
ставляет собой набор утилит и библиотечных функций (для языков С/С++ [12],
Fortran [13 – 17]), позволяющих создавать и запускать приложения, работающие на
параллельных вычислительных установках различной природы.

Исходный код программы ODETTA создан на языке Fortran, как и большинство со�
временных программ, используемых в атомной отрасли. Многие из них не имеют воз�
можности использовать более одного процесса, поэтому для ускорения их работы
необходимо использовать преобразование к параллельным вычислениям. Это можно
сделать двумя способами.

Первый способ – использовать компилятор, при этом разработчику необходимо
указывать область кода, где именно следует применять распараллеливание внутри
текста программы. Такой подход используется в системах OpenMP, но возможен лишь
в вычислительных системах с общей памятью. Этот вариант распараллеливания уже
был внедрён ранее в расчётный код ODETTA.

Второй подход заключается в том, что разработчик сам прописывает в коде про�
граммы распределение процессов и коммуникацию между ними. В новой версии
кода программы ODETTA использовался второй подход. В этом разделе описываются
изменения, внесённые в исходный код программы ODETTA для её новой реализации
с технологией MPI.

Разбиение пространства на восемь октантов, расчёт в которых можно выполнять
независимо, позволяет использовать несколько вычислительных узлов для оптими�
зации времени работы расчётного кода. Алгоритм расчёта кода ODETTA выполняет�
ся параллельно, и теоретически чем больше используется узлов на кластере, тем
меньше время моделирования задач. В исходном коде программы использовался один
вычислительный узел, а расчёт по октантам осуществлялся последовательно.

При тестировании полученной программы использовались два и четыре узла клас�
тера НИЯУ МИФИ, хотя самым оптимальным вариантом предполагался кластер, состоя�
щий из восьми узлов. Возможность использования MPI существенно сокращает время
расчётов, так как все вычисления производятся параллельно. Разные количества узлов
и соответствующие им распределения процессов показаны на рис. 3.

Предполагались вычисления на восьми октантах, поэтому при реализации про�
граммного кода максимально использовались восемь процессов, распределенных
по узлам, запрашиваемым на кластере. Возможность параллельных вычислений на
процессах может дать ощутимое преимущество в скорости выполнения расчётов.
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Рис. 3. Распределение октантов по вычислительным узлам: а) – два узла; б) – четыре узла; в) – восемь узлов

Для реализации расчётного кода программы ODETTA с использованием MPI под�
ключались директивы, управляющие работой компилятора, что позволило расширить
возможности расчётного кода.

ПРОЕКТИРОВАНИЕ И РЕАЛИЗАЦИЯ
Итоговый алгоритм программы ODETTA с использованием MPI представлен блок�

схемой с общепринятыми в структурном программировании стандартными обозна�
чения: овал – начало или конец рассматриваемой программной единицы; прямоу�
гольник – блок операций; шестиугольник – цикл алгоритма, содержащий «тело»
повторяющихся операций, один вход и один выход (рис. 4).

Блоки использования MPI в реализованном алгоритме выделены серым фоном
и текстом, набранным курсивом. Изменения, в основном, касаются использования
данных при взаимодействии между параллельными процессами.

РЕЗУЛЬТАТЫ
В качестве тестовой задачи для расчётного кода ODETTA была взята задача ра�

диационной безопасности (РБ), в которой моделировалась топливная сборка бенч�
марк�модели реактора MOX�1000 на быстрых нейтронах со смешанным оксидным
уран�плутониевым топливом и натриевым теплоносителем [18].
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Рис. 4. Схема программы ODETTA с использованием MPI

Сборка после нахождения в работающем реакторе извлекалась и погружалась в
стальной цилиндрический контейнер (обечайку), который затем заполнялся свин�
цом. Общие элементы моделирования расчёта приведены в табл. 1.

Таблица 1
Общая схема расчёта с кодом ODETTA

Для упрощения расчёта модели полагалось, что оболочка цилиндрического кон�
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тейнера (обечайки) изготовлена из стали НТ�9. При моделировании задачи исполь�
зовалось SnPm�приближение с параметрами n = 12 и m = 3, что означает 288 направ�
лений всего для единичной сферы или 36 направлений на один октант (квадратура
Чебышева�Лежандра CL12). Количество энергетических групп для нейтронов – 299,
а для гамма�квантов – 127. Количество тетраэдров в сетке разбиения – 132883.

Программная реализация расчётного кода ODETTA выполнялась в высокопроиз�
водительном вычислительном центре НИЯУ МИФИ, кластеры которого функциони�
руют на базе ОС Linux. Управление удалённым компьютером через командную стро�
ку по протоколу SSH осуществлялось посредством программы Putty [19]. При рас�
чёте тестовой задачи РБ с помощью программы ODETTA использовались кластеры
«Basov» и «Cherenkov»[4] с различными числами узлов. Результаты приведены в
табл. 2, 3.

Таблица 2
Реализация программы ODETTA на кластере «Basov»

Таблица 3
Реализация программы ODETTA на кластере «Cherenkov»

Ускорение Sp = t1/tp и эффективность Ep = Sp/p параллельных алгоритмов (t1 –
время выполнения алгоритма на одном процессе, tp – время выполнения алгоритма
для системы из p процессов) определяются в зависимости от числа процессов.

Расчёт тестовой задачи радиационной безопасности проводился на вычислитель�
ных узлах в количестве от одного до четырёх, причём использование одного узла
было эквивалентно моделированию задачи без использования MPI, количество
процессов OpenMP для каждого процесса было равно 32, т.е. максимальным для
одного узла.

Вычисление на восьми узлах, при котором ожидалась максимальная эффектив�
ность решения задачи по времени, не состоялось из�за чрезмерной загруженности
кластера. Поскольку на кластерах используются разные системы процессоров, то
можно отметить, что время выполнения задач отличается в пользу кластера «Basov»,
а время выполнения программы на четырёх узлах больше, чем на двух из�за осо�
бенностей передачи данных между узлами кластера. Алгоритм программы ODETTA с
MPI требует обмена больших объёмов данных между узлами кластера, поэтому пе�
редача данных вносит дополнительную задержку при выполнении расчёта. Однако
ожидалось получить дополнительное ускорение на восьми узлах кластера за счёт
процессоров, которые своим быстродействием минимизировали бы издержки об�
мена данными между узлами.

Сравнительный анализ по точности вычисления полных потоков частиц представ�
лен в табл. 4, 5, где за эталонный результат был принят расчёт на одном узле, т.е.
без применения MPI. Там же приведены оценки максимальной относительной по�
грешности δmax и среднеквадратичного отклонения σ. Для вычисления погрешнос�
тей использовались соотношения
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δmax = max(δ1, δ2, ..., δn),   δi = 1 – |xi /x*
i| = |Δxi / x*

i|,

где n – количество точек решения; xi – расчётное решение; x*
i – эталонное реше�

ние; Δxi = xi – x*
i. Среднеквадратичное отклонение от эталонного решения

Таблица 4
Сравнение по результатам расчётов полных потоков частиц

на кластере «Basov»

Таблица 5
Сравнение по результатам расчётов полных потоков частиц

на кластере «Cherenkov»

Относительная погрешность при расчётах на двух и четырёх узлах не превышает
0.00155% при использовании кластера «Basov» и 0.00204% на кластере «Cherenkov»,
что говорит о незначительном отклонении от эталонного результата.

Таблица 6
Реализация программы ODETTA на одном узле при двух процессах MPI

Таблица 7
Характеристики вычислений программы ODETTA

на одном узле при двух процессах MPI

Однако оптимальным вариантом получения результатов вычислений програм�
мы ODETTA на кластерах является использование одного узла при установке двух
процессов MPI и 16�ти процессов OpenMP для каждого процесса. Возможно, что
это связано с особенностями устройства узлов кластера, которые позволяют алго�

2

1

1
.

1

n

i
i

x
n =

σ = Δ
− ∑
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ритмам распараллеливания программы получать максимальное ускорение по ско�
рости выполнения расчёта. Преимущества этого варианта вычислений показаны
в табл. 6, 7.

Относительная погрешность при расчётах на одном узле с использованием двух
процессов MPI не превышает 0.00134% при использовании кластера «Basov» и
0.00196% на кластере «Cherenkov», что говорит о высокой достоверности получен�
ных результатов.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
С помощью технологии MPI достигнуто ускорение расчётного кода ODETTA для ре�

шения задачи переноса нейтронов и гамма�квантов в многогрупповом SnPm�прибли�
жении методом конечных элементов на неструктурированных тетраэдральных сетках.
Результаты модификации исходного кода были протестированы на примере задачи РБ.

Модификации программы тестировались с помощью задачи РБ [20]. Для провер�
ки точности полученных результатов было проведено сравнение с результатами пос�
ледовательной версии программы ODETTA, которые были приняты за эталон. Откло�
нение от эталона составило примерно 0.002%, что говорит о корректной реализа�
ции алгоритма MPI�распараллеливания.

Анализируя проведённые запуски вычислений с использованием разного числа уз�
лов MPI и 32�х максимально возможных процессов OpenMP, можно сделать вывод, что
самым эффективным оказалось распределение по двум узлам кластера «Cherenkov»,
где ускорение составило примерно 1.52. При использовании четырёх вычислитель�
ных узлов расчёт выполнялся медленнее, чем на двух, что связано с особенностями
алгоритма и архитектуры кластера, а именно, с применением на «Basov» и «Cherenkov»
технологии Hyper�threading [4], позволяющей использовать два вычислительных по�
тока на одном физическом ядре процессора. Увеличение производительности изме�
няется от приложения к приложению. Однако скорость выполнения некоторых про�
грамм может уменьшаться, как и произошло в нашем случае. Одна из возможных при�
чин связана с «системой повторения» процессоров Xeon, занимающей необходимые
вычислительные ресурсы, что приводит к простою других потоков.

В результате самым оптимальным вариантом работы на кластере программы
ODETTA стало использование одного узла с двумя процессами MPI и 16�ти OpenMP.
Максимальное ускорение, полученное на кластере «Cherenkov», составило 1.911
(почти двукратное). Таким образом, максимальный выигрыш по времени составил
около 48 %. В свою очередь минимальный выигрыш по времени составил пример�
но 30% по сравнению даже с лучшим однопроцессорным расчётом.

В дополнение следует отметить, что алгоритм программы ODETTA с MPI требует
обмена значительных объёмов данных между узлами кластера, поэтому передача
данных внесла сильную задержку при выполнении вычислений. Использование
нескольких процессоров отрицательно влияет на скорость из�за дополнительного
межпроцессорного взаимодействия, однако время расчёта по сравнению с после�
довательной версией остаётся существенно меньшим.
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SPEEDING�UP THE ODETTA CALCULATION CODE
FOR SOLVING PARTICLE TRANSPORT PROBLEMS
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ABSTRACT
In the mathematical modeling of fast breeding reactors, it becomes necessary to

carry out high�precision calculations of protection problems on unstructured grids.
In this paper, we consider and analyze a parallel version of the ODETTA calculation
code using the MPI (Message Passing Interface) library technology. This code is
intended for numerical modeling of neutronic processes in shielding compositions
of fast breeding reactors with a liquid metal coolant in normal operation modes, and
can also be useful in calculating the radiation conditions for the structural elements
and equipment of nuclear energy facilities that are sources and/or exposed to ionizing
radiation, to justify their safety. In addition, a comparison is made between the
developed program and the previous version in terms of their efficiencies. The
development of the ODETTA software algorithmic part using MPI is described. The
features and specifics of this program parallelizing are presented. The modification
of the calculation code is given. The corresponding software algorithms are
considered. The structure of ODETTA software modules using MPI is briefly described.
The results of operation of ODETTA serial and parallel versions in OS Linux using MPI
on the HPC cluster of National Research Nuclear University MEPhI are presented.
Finally, a comparative analysis of two software implementations is made in terms of
speed and accuracy of results when two different clusters with different numbers of
nodes on them are used. The features of performing calculations on a cluster are noted.

Key words: parallel programming, MPI, ODETTA software, finite element method,
radiation safety, HPC cluster.
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