Nr rejestracyjny: 2024/55/D/ST8/00192; Kierownik projektu: dr inz. Mateusz Sitko

Koncepcja modelowania numerycznego w oparciu o tzw. cyfrowa reprezentacj¢ materiatu, gdzie w sposob
bezposredni w trakcie obliczen uwzglednione sa elementy mikrostrukturalne (ziarna, granice ziaren,
wydzielenia, wtracenia, granice faz itp.), jest obecnie bardzo dynamicznie rozwijana w wiodgcych osrodkach
naukowych. Symulacje oparte o takie podejscie pozwalaja analizowac¢ zachowanie materialu w warunkach,
ktore nie byly mozliwe do monitorowania w przypadku podej$¢ konwencjonalnych, opisujacych
mikrostrukturg i jej sktadniki w sposob usredniony. Koncepcja cyfrowej reprezentacji materialu zapewnia
rowniez mozliwo$¢ prowadzenia symulacji rozwoju mikrostruktury podczas réznych proceséw ksztaltowania
plastycznego i obrobki cieplnej z wykorzystaniem metod analizy dyskretnej np. automatow komorkowych.

Symulacje takie sg niezwykle istotne, gdyz pozwalaja kontrolowa¢ ewolucje mikrostruktury w trakcie
ksztaltowania wyrobu z uwzglednieniem wpltywu wystepujacych w materiale lokalnych niejednorodnosci.
Warto podkresli¢, iz niejednokrotnie niewielkie zmiany warunkow procesu wplywaja w kolosalnym stopniu
na zachowanie mikrostruktury, a co za tym idzie na koncowe wlasciwosci eksploatacyjne danego produktu.
Wykorzystujagc symulacje oparte o podejscie cyfrowej reprezentacji materialu i metode automatow
komorkowych mozliwe jest bardzo dokladne odwzorowanie mechanizméw kontrolujacych ewolucje
morfologii mikrostruktury w sposob bezposredni.

W literaturze mozna znalez¢ coraz wiecej prac poswieconych takim rozwigzaniom, jednakze cechuja
si¢ one bardzo duza zlozonoS$cia obliczeniowa co ogranicza ich praktyczne zastosowanie do
projektowania nowoczesnych technologii odksztalcenia materialow, szczegélnie z uwzglednieniem
tréjwymiarowej reprezentacji materiatu.

Eliminacja problemu duzej zlozonos$ci obliczeniowej jest mozliwa w dwojaki sposob. Pierwszym jest
zastosowanie idei automatow frontalnych, w ktorych obliczenia wykonywane sg tylko w konkretnych
obszarach mikrostruktury, na przyktad na granicach przemieszczajacych si¢ granic ziaren. Drugim
rozwigzaniem jest wykorzystanie mozliwo$ci nowoczesnych centr obliczeniowych, tzw. superkomputeréw.
Wyposazone sg one tysigce jednostek obliczeniowych, zapewniajac olbrzymie moce do analizy numeryczne;.

Pierwsze z wymienionych podej$¢ pozwala ograniczy¢ czas obliczen, jednakze redukcja ta zwigzana jest
ze znacznym ograniczeniem domeny obliczeniowej, co powoduje rowniez spadek doktadnosci obliczen.
Dlatego tez w niniejszym projekcie postanowiono wykorzysta¢ drugie podejscie oparte na idei obliczen
réwnoleglych oraz rozproszonych. Przeprowadzenie obliczen rownolegltych na ogromnej liczbie jednostek
obliczeniowych pozwoli w sposob znaczacy zredukowac czas symulacji do akceptowalnej wielkosci.
Podejscie takie jest mozliwe dzieki gwaltownemu rozwojowi technologii komputerowych, ktory sprzyja
powstawaniu coraz wigkszej liczby centr obliczeniowych wspierajacych symulacje na superkomputerach.
Jednakze mapowanie modeli obliczeniowych na tego typu architektur¢ obarczone jest problemami
zwigzanymi z réwnomiernym podzialem pracy pomig¢dzy poszczegoélne zadania symulacyjne. Wraz ze
zwigkszaniem wykorzystywanych zasobow problem tzw. nierébwnomiernego obcigzenia podczas symulacji
nawarstwia sig, co powoduje drastycznie zmniejszenie skalowalnos$ci opracowywanych rozwigzan.

W ramach niniejszego projektu planowane jest opracowanie i zaimplementowanie rozproszonej wersji
modelu rozwoju mikrostruktury na bazie metody automatéw komoérkowych, ktéory bedzie w stanie
automatycznie adaptowac si¢ do konkretnych warunkéw symulacji wynikajagcych m.in. z wystepowania
lokalnych niejednorodnosci w materiale. Taka adaptacja mozliwa bedzie dzigki wykorzystaniu teorii grafow,
ktore bezposrednio pozwola na sledzenie interakcji pomigdzy poszczegdlnymi jednostkami obliczeniowymi,
a rowniez zapewnig warunki do przeprowadzenia tzw. procedury rbwnowazenia obcigzenia. Statyczne oraz
dynamiczne dostosowywanie réwnowagi obcigzenia pozwoli uniknaé¢ sytuacji, w ktorych jednostki
obliczeniowe sg przecigzone lub nieuzywane, co w rezultacie przyspieszy proces obliczen rownolegltych.
Potaczenie tych dwoch metod pozwoli efektywnie zarzadza¢ zasobami obliczeniowymi i maksymalnie
wykorzysta¢ potencjal rownoleglego przetwarzania danych. Wydajne modele obliczeniowe zapewnig w
przysztosci mozliwos¢ wspomagania opracowania technologii wytwarzania roéznych komponentéw o
kontrolowanych wlasnosciach z nowoczesnych stopoéw metali. Jako przyklad zastosowania metody automatow
komoérkowych zostanie wykorzystany zaawansowany model zjawiska rekrystalizacji statycznej.

Podstawowy algorytm automatéw komorkowych dedykowany dla rownolegtej symulacji rekrystalizacji
statycznej zostat zaimplementowany i zweryfikowany z danymi literaturowymi na etapie badan wstepnych.
W ramach niniejszego projektu zebrane do$wiadczenia zostang wykorzystane do opracowania
samoadaptujacego si¢ podejscia do rownowazenia obcigzenia w $rodowisku rozproszonym. Prace zostang
zrealizowane za pomocg obiektowo zorientowanego jezyka c++ w $rodowisku Visual Studio. Stworzenie
bardzo wydajnych obliczeniowo algorytméw wymaga stosowania dodatkowych bibliotek zawierajgcych
narzedzia, umozliwiajace przeprowadzenie komunikacji w réwnolegtym wykonywaniu aplikacji, zarowno dla
jednostek sktadajacych si¢ z wielu procesorow (aplikacja wielowatkowa wykorzystujaca biblioteke OpenMP),
jak i na platformy ztozone z wielu komputerow (aplikacja wielowgztowa, wykorzystujaca interfejs transmisji
wiadomosci — Message Passing Interface MPI).



